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Prologo: 

 

En la era de la información, la capacidad de procesar y analizar grandes 

cantidades de datos es fundamental para impulsar el progreso 

científico, tecnológico, económico y social. La supercomputación ha 

emergido como una herramienta clave para abordar los desafíos más 

complejos de nuestra época, desde la simulación de fenómenos 

climáticos hasta el diseño de nuevos materiales y medicamentos. 

Actualmente muchas aplicaciones de Inteligencia Artificial requieren de 

Supercómputo. 

 

Sin embargo, el desarrollo de proyectos de supercomputación es un 

proceso complejo que requiere la convergencia de múltiples disciplinas, 

desde la arquitectura de hardware hasta la programación de software, 

pasando por la gestión de datos y la visualización de resultados. 

 

Para facilitar el acceso de nuevos usuarios al uso del Supercómputo el 

CIMAT desarrollo del proyecto Supercómputo como impulsor de 

colaboraciones academia-industria, con numero de convenio 

IDEAGTO/CONV/077/2023 CIMAT, que se llevó a cabo del 31 

octubre del 2023 al 31 de octubre de 2024. 

  



 

En este proyecto, participaron investigadores, estudiantes y empresas 

interesadas en el uso del Supercómputo como herramienta para 

resolver sus problemas. En este libro se recopilan y relatan sus 

experiencias en el uso de los equipos de Supercómputo, a los que 

tuvieron acceso durante un periodo de 6 meses, que el CIMAT puso a 

su disposición en Puerto Interior y Guanajuato Capital. 

 

Esperamos que este libro sea de utilidad, a investigadores, ingenieros y 

estudiantes, al encontrar las experiencias de un público diverso, que se 

dedicó en 6 meses a resolver proyectos utilizando Supercómputo. 

. 

 

 

 

Rafael Herrera 

Salvador Botello 
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Resumen. El propósito de este estudio es investigar diversas metodologías 
de paralelización de memoria distribuida aplicadas a un problema de 
optimización de asignación de turnos laborales, conocido como Employee 
Rostering, mediante el uso de metaheurísticas de trayectoria. Este problema 
implica la asignación de turnos laborales bajo múltiples restricciones y 
variables, lo que lo convierte en un problema NP-Hard. Se implementaron 
dos metaheurísticas de trayectoria, Hill Climbing y Simulated Annealing, a las 
cuales se les aplicó una paralelización funcional de tipo MIR (Multiple 
Independent Runs), con el objetivo de analizar la eficacia de esta metodología 
de paralelización al optimizar los costos operativos, al tiempo que se cumplen 
las restricciones establecidas. Aunque este análisis introductorio destaca las 
fortalezas y limitaciones de cada método paralelizado, también proporciona 
una guía para su implementación en algoritmos de optimización más 
complejos, como los algoritmos genéticos.  

 
Palabras clave: Employee Rostering, Optimización, Metaheurísticas de 
trayectoria, Hill Climbing, Simmulated Annealing, Paralelización.   

INTRODUCCIÓN 

Los problemas de planificación, como el Employee Rostering, comúnmente 
implican la asignación de un conjunto de turnos de trabajo a una cantidad 
determinada de recursos, usualmente referido a empleados, en donde se cuida 
satisfacer restricciones y minimizar los costos asociados. Este tipo de 
problemas tiene una amplia variedad de aplicaciones en casi cualquier entorno 
empresarial que dependa de capital humano, tales como bancos, escuelas, 
hoteles, hospitales, call centers, manufactura, construcción, agencias 

mailto:info@optimen.com.mx
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gubernamentales, aerolíneas y empresas de transporte y logística en general. 
El poder lograr una óptima programación de las tareas del personal tiene 
como ventaja el generar un porcentaje de ahorro, el cual puede provenir del 
uso eficiente de la nómina, aumento de ingresos, minimización de tiempos, 
planificación de movimientos, etc. lo que al final provoca un aumento en la 
competitividad de la empresa. 
 
Una aplicación de este caso muy estudiado es en el área de la salud, donde la 
gestión del personal de hospitales y centros de especialidades representa un 
gran reto, además de una tarea para realizar con cuidado, ya que se sabe que 
una administración inapropiada de los recursos puede llevar a malas 
experiencias de los pacientes, insatisfacción del personal, daño a la salud y el 
bienestar, y en general, un bajo rendimiento del hospital. Otra aplicación 
conocida es en el sector de atención al cliente de los call centers, en estos 
casos el objetivo de la optimización suele ser basado en costos operacionales, 
satisfacción del empleado y tiempos de espera en el servicio al cliente; esto en 
respuesta a patrones extremadamente dinámicos de demanda, dados en 
función de meses, semanas, días, e incluso horas, en esquemas 24/7.1 El 
problema de Employee Rostering suele consistir en dos etapas, aunque en 
algunos casos se manejan al mismo tiempo, el primero paso es la generación 
de turnos que cumplan ciertas características óptimas (también conocido 
como un proceso de "pairing"), para después puedan ser asignados al personal 
(este segundo proceso se asignación se conoce como "rostering"). Algunos 
autores abordan la solución de este último tipo de problemas a través de 
aproximaciones con programación dinámica2. 
 
Debido a que este tipo de problemas suelen ser descritos con una enorme 
cantidad de restricciones que se deben satisfacer al mismo tiempo, se vuelve 
realmente complicado poder llegar a una solución óptima. Estas restricciones 
comúnmente giran en torno a contratos de trabajo, ya sean individuales o 
colectivos, reglamentaciones gubernamentales y/o sindicales, así como 
políticas internas de la propia empresa. Otra complejidad proviene desde la 
ventana temporal sobre la cual se debe rostear una asignación, la cual puede 
variar desde un día o hasta un mes, y durante la cual el empleado puede 
realizar varias tareas diferentes dentro de un mismo turno.  En cuanto a la 
labor asignada per se, pueden existir tareas que son demasiado especializadas y 
diversificadas y que, por tanto, requieren ciertas calificaciones por parte del 
empleado para llevarse a cabo, añadiendo aún más restricciones al problema. 
Por esta conjunción de razones, en sus muchas variantes, el problema de 
rostering y sus subproblemas relacionados han sido clasificados como NP-
Hard y NP-complete y, por tanto, son extremadamente difíciles de resolver 
de manera óptima3. 
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A pesar de las revisiones exhaustivas sobre métodos y modelos para el 
problema de Rostering4, la variabilidad de los factores que determinan estos 
problemas hace que sea difícil implementar un software universal. Por esta 
razón, muchas empresas aún prefieren métodos manuales o semi-manuales 
para programar a su personal. Se necesitan soluciones de software que frezcan 
un motor de optimización escalable y potente, así como herramientas 
versátiles para generar múltiples escenarios y modelar diferentes casos de 
negocio. 
 
Un método efectivo para poder llegar a soluciones aceptables en un tiempo 
razonable es gracias a la paralelización de los algoritmos de metaheurísticas. 
Para el caso de los problemas NP-Hard existen distintas estrategias que se 
pueden implementar, como es la paralelización a nivel de datos, paralelización 
a nivel de tareas y paralelización a nivel de soluciones. Las principales ventajas 
de utilizar este paradigma son evidentes, puesto que si se implementa de 
manera correcta se puede lograr una gran reducción de tiempos de ejecución, 
ya que podemos utilizar distintos procesos para dividir tareas pesadas o 
complejas. Se ha notado también, en la utilización de estos métodos, una 
mejora en la calidad de las soluciones ya que nos permite explorar mejor el 
espacio de búsqueda desde diferentes puntos de inicios aleatorios; además de 
que mejora en la robustez y escalabilidad del algoritmo para adaptarse mejor 
a cambios en el entorno o en los datos5. 

MARCO TEÓRICO 

Las metaheurísticas son algoritmos de optimización que buscan soluciones 
aproximadas a problemas difíciles (frecuentemente NP-hard) mediante la 
combinación de técnicas de búsqueda exploratorias e intensivas. Los 
algoritmos de trayectoria, como el Simulated Annealing (SA) y Tabu Search 
(TS), son ampliamente utilizadas para resolver problemas complejos. Estas 
técnicas combinan diferentes heurísticas y métodos inspirados en inteligencia 
artificial, evolución biológica y mecánica estadística. Ejemplos incluyen el uso 
de SA en el problema de Rostering6 y TS para considerar preferencias de 
turnos en enfermería7. 
 
Los algoritmos de Simulated Annealing paralelos (PSA) han sido revisados e 
introducidos ampliamente por distintos autores8,9,10, entre estos temas 
también se ha estudiado la convergencia de varios algoritmos PSA a través de 
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movimientos paralelos11. Sin embargo, hasta el momento no existe una 
clasificación ampliamente aceptada de PSA5. Se han probado distintas 
maneras de paralelización, de las cuales se destacan dos: una es mediante la 
partición adecuada del algoritmo12,13 y la otra por la paralelización de los datos.  
 
La infraestructura de la paralelización se implementa principalmente a partir 
de tecnologías de máquinas paralelas: SIMD (Single Instruction Multiple 
Data), MIMD (Multiple Instruction Multiple Data) y redes de computadoras, 
como LAN (Local Area Network) y WAN (Wide Area Network), para este 
estudio en particular principalmente se hablará de SIMD, MIMD las cuales 
están basadas en el uso de múltiples procesadores, que están acoplados de 
manera suelta o estrecha. Estos recursos se utilizan para procesar las tareas en 
paralelo para cualquiera de las dos metodologías14,15,16. Las comunicaciones 
necesarias entre las unidades paralelas se manejan utilizando frameworks de 
Interfaces de Paso de MensajesMessage Passing Interface (MPI), los cuales 
en este estudio se implementaron en el lenguaje de programación de C++, 
para ser ejecutados en los servidores del clúster de super computo del Centro 
de Investigación en Matemáticas (CIMAT).  
 
Dentro de la clasificación de la programación distribuida, existen dos formas 
posibles de paralelismo: (a) el paralelismo físico, que implica la paralelización 
a través de la descomposición y distribución de los datos o del espacio de 
búsqueda según los recursos computacionales, y (b) el paralelismo funcional 
o algorítmico, que considera el algoritmo en sí para este propósito17. El 
paralelismo funcional se aplica, por ejemplo, al Simulated Annealing de dos 
maneras: (i) lanzando múltiples ejecuciones independientes (MIR) 
concurrentemente con diferentes condiciones iniciales, y (ii) explorando el 
estado de equilibrio concurrentemente en cada nivel de temperatura. Aunque 
en la literatura no se ha estudiado mucho el algoritmo de Hill Climbing en un 
entorno de paralelización, en este estudio se realizó con la misma metodología 
MIR para hacer la comparación entre ambos algoritmos. 
 
El paralelismo de Ejecuciones Independientes Múltiples (MIR) es uno de los 
métodos más populares debido a su facilidad de uso. La idea principal es 
lanzar múltiples ejecuciones del mismo algoritmo de forma simultánea, cada 
una ejecutándose en diferentes procesos con soluciones iniciales distintas, al 
finalizar las ejecuciones, se selecciona el mejor resultado entre todas las salidas 
[Figura 1]. Este enfoque ha sido utilizado por muchos investigadores y es la 
forma más sencilla de implementar el paralelismo5. La construcción de 
comunicaciones entre procesos puede ser diseñada como sistema cliente-
servidor, donde las tareas administrativas, cómo la asignación de tareas entre 
procesos es realizada únicamente por la unidad central, mientras que cada 
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ejecución independiente funciona como un cliente, el cual al final del proceso 
solo presenta el resultado producido al servidor. 
 

 
Figura 1. Modelo de paralelización por MIR. 

 

La principal dificultad radica en decidir si se debe o no construir la interacción 
entre las ejecuciones independientes y cómo gestionar la comunicación. Esto 
puede afectar la calidad de la solución dependiendo del problema abordado. 
La comunicación entre los procesadores se realiza mediante sistemas de paso 
de mensajes (MPS) o compartiendo memoria. Dado que la comunicación 
puede ser más costosa que la computación, debe establecerse un equilibrio 
entre ambas, dependiendo del problema y las propiedades de la 
infraestructura disponible.5 

METODOLOGÍA 

El presente estudio emplea técnicas de paralelización de memoria distribuida 
utilizando el servidor de super computo del Centro de Investigación en 
Matemáticas (CIMAT). El código base del optimizador fue desarrollado en el 
lenguaje de programación C++, y para la comunicación entre procesos se 
utilizó la biblioteca Message Passing Interface (MPI). 
Inicialmente, se programó un optimizador tomando como referencia el caso 
de estudio de Shiau18 para la resolución del problema de Employee Rostering. 
Durante el desarrollo, se implementaron nuevas reglas de negocio con el 
objetivo de obtener una mayor similitud entre el caso de estudio y las 
condiciones reales de una operación de negocios. La metodología permanece 
abierta a la posibilidad de agregar nuevas reglas o preasignaciones del personal 
para enriquecer el trabajo. 
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Se implementaron dos metaheurísticas de trayectoria: Hill Climbing y 
Simulated Annealing. Estas técnicas fueron elegidas debido a su capacidad 
para proporcionar buenas soluciones en tiempos de ejecución relativamente 
cortos. Ambas metaheurísticas parten de una solución inicial y la mejoran a 
través de una búsqueda local utilizando operadores, lo que las convierte en 
herramientas robustas para manejar restricciones y objetivos complejos. 
 
A pesar de la eficacia de Hill Climbing y Simulated Annealing, la integración 
de técnicas de paralelización en la lógica de optimización presentó ciertos 
desafíos. Se exploraron varias estrategias: 

• Paralelización de la Función de Costo: Esta estrategia implicaba 
dividir el total de la asignación entre los nodos para evaluar la 
solución encontrada. Sin embargo, debido a la baja complejidad del 
cálculo de la función de costo en este caso de estudio, esta 
aproximación no resultó viable. 

• División del Espacio de Búsqueda: Otra aproximación consistía 
en dividir el espacio de búsqueda para realizar la exploración de la 
solución. No obstante, esta técnica podría afectar negativamente a 
los operadores desarrollados, además de impedir la visualización 
correcta de restricciones de interés, por lo que no se implementó. 

• Paralelización funcional servidor-cliente: En este enfoque, cada 
nodo ejecutaba el proceso de optimización de manera independiente 
y, al finalizar, se seleccionaba la mejor solución encontrada entre 
todos los nodos. Este método dio buenos resultados al momento de 
ser implementado. 
 

Para estudiar la mejora obtenida mediante la paralelización, se realizaron 
pruebas de ejecución en serie y en paralelo. Se evaluaron tanto los tiempos de 
ejecución como el uso de la memoria. Adicionalmente, se llevaron a cabo 
pruebas estadísticas para analizar la diferencia de rendimiento entre los dos 
algoritmos implementados. 

CASO DE ESTUDIO 

En este artículo se aborda una versión simplificada del problema de gestión 
de personal aeroportuario propuesto por Shiau18, en el cual se busca asignar 
a una cantidad de recursos (personal de staff) un horario adecuado para 
disminuir una demanda mensual de manera que se respeten las restricciones 
propuestas. Se cuenta con un staff de i = {1, ..., I} empleados, donde I = 35 
en nuestro caso, en donde cada empleado fue asignado con 2 habilidades 
(spots de trabajo) a los que pueden ser asignados, que pertenecían al conjunto 
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de j= {1, … J} donde J=6, para el caso del estudio en un ambiente 
aeroportuario estas áreas de trabajo podían ser: administración, check-in, 
despacho, equipaje, embarque, rampa, mantenimiento, etc. El periodo de 
planeación de manejo de d = {1, ..., D} con D = 28, donde cada día consta 
de t = {1, ..., T} horas laborales con T =24, y un conjunto de w = {1, ..., W} 
turnos de trabajo. En nuestro caso W = 10 y cada turno tenía como 
propiedades una hora de inicio, una hora de fin y un total de horas de trabajo 
asignadas. 
La variable de decisión en este caso consistía en el estado de si un turno w era 
asignado al empleado i para el día d, como se trata de una variable binaria 
puede ser descrita como: 

𝑥𝑖𝑤𝑑 = {
1,   𝑠𝑖 𝑓𝑢𝑒 𝑎𝑠𝑖𝑔𝑛𝑎𝑑𝑜
0, 𝑒𝑛 𝑜𝑡𝑟𝑜 𝑐𝑎𝑠𝑜

 

 

(1) 

De igual manera, tenemos la variable de decisión pjwd la cual nos limita a poder 
asignar al empleado i en una posición j a la que este calificado. Su descripción 
para este caso sería: 
 

𝑝𝑖𝑗𝑤𝑑 = {
1,   𝑠𝑖 𝑙𝑎 𝑝𝑜𝑠𝑖𝑐𝑖ó𝑛 𝑒𝑠𝑡𝑎 𝑠𝑖𝑒𝑛𝑑𝑜 𝑐𝑢𝑏𝑖𝑒𝑟𝑡𝑎

0, 𝑒𝑛 𝑜𝑡𝑟𝑜 𝑐𝑎𝑠𝑜
 

 

(2) 

 
La función objetivo de este caso es para una variable que nos describe el costo 
de la programación del turno que se quiere minimizar, este se representa por 
la siguiente expresión en donde k es el costo por hora trabajada, el cual es 
constante para todos los empleados, y hw corresponde al número de horas 
trabajadas durante el turno w. 
 

𝑓 =  ∑ ∑ ∑ 𝑘 ∗ ℎ𝑤 ∗ 𝑥𝑖𝑤𝑑

𝐷

𝑑=1

𝑊

𝑤=1

𝐼

𝑖=1

 

(3) 

 
Esta función de costo está sujeta a varias restricciones que se fueron 
implementando, sin embargo, hasta el momento son pocas a comparación de 
la complejidad real del problema, se busca ir incorporando nuevas reglas 
conforme los algoritmos se vayan refinando. 
La primera restricción representa el cumplimiento de la demanda de 
empleados para una determina posición de trabajo j, un día d y una hora t, y 
está definida por la variable rjdt. Esta variable fue representada de forma 
matricial donde se plasma la necesidad de cobertura para cada una de las 
posiciones a lo largo de toda la jornada diaria a nivel de hora durante un 
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periodo definido, e.g. una semana: 
 

∑ ∑ 𝑒𝑤𝑗 ∗  𝑝𝑖𝑗𝑤𝑑 ≥  ∀ 𝑗 ∈ 𝐽, ∀ 𝑡 ∈ 𝑇, ∀𝑑 ∈ 𝐷  

𝑊

𝑤=1

𝐼

𝑖=1

 

(4) 

 
La variable ewt representa si el turno w fue trabajado en la hora t: 
 

𝑒𝑤𝑡 = {
1,   𝑠𝑖 𝑠𝑒 𝑐𝑢𝑏𝑟𝑒 𝑙𝑎 ℎ𝑜𝑟𝑎 𝑡 𝑐𝑜𝑛 𝑒𝑙 𝑡𝑢𝑟𝑛𝑜 𝑤

0, 𝑒𝑛 𝑜𝑡𝑟𝑜 𝑐𝑎𝑠𝑜
 

 

(5) 

 
La segunda restricción nos indica que un empleado solo puede ser asignado a 
un máximo de un turno por día: 
 

∑ 𝑥𝑖𝑤𝑑 ≤ 1, ∀ 𝑖 ∈ 𝐼, ∀ 𝑑 ∈ 𝐷

𝑊

𝑤=1

 

 

(6) 

 
La tercera restricción establece que cada empleado solo puede ser asignado a 
una posición de trabajo en un turno, siempre y cuando se cuente con la 
cualificación qij requerida para tal posición: 
 

𝑝𝑖𝑤𝑗𝑑 ≤  𝑞𝑖𝑗 ∗  𝑥𝑖𝑤𝑑 , ∀ 𝑖 ∈ 𝐼, ∀ 𝑗 ∈ 𝐽, ∀ 𝑤 ∈ 𝑊, ∀𝑑 ∈ 𝐷 

 

(7) 

∑ 𝑝𝑖𝑗𝑤𝑑 ≤ 1

𝐽

𝑗=1

 

 

(8) 

 
Las cualificaciones (skills) de cada empleado fueron tomados del artículo de 
Shiau18, cada empleado fue asignado con un total de dos skills [Tabla 1]. 
 

Staff ID j1 j2 j3 j4 j5 j6 

1-8 ✓ ✓     

9-19   ✓ ✓   

20-35     ✓ ✓ 
Tabla 1. Distribución de cualificaciones por rango de Staff ID 

 
La cuarta restricción determina un periodo de descanso reglamentario entre 
dos turnos consecutivos, es decir, si un empleado trabaja los días d y d+1, la 
variable yw1w2 deberá indicar si los turnos w1 y w2 puede ser trabajados en días 
consecutivos. Esta restricción nos permite controlar que un empleado que se 
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ha desvelado en su turno, el siguiente no tenga que ser en un horario de 
madrugada, por ejemplo. En este caso la variable yw1w2 se describe como: 
 

𝑦𝑤1𝑤2
= {

1,   𝑠𝑖 𝑒𝑙 𝑡𝑢𝑟𝑛𝑜 𝑤2 𝑝𝑢𝑒𝑑𝑒 𝑠𝑒𝑟 𝑑𝑒𝑠𝑝𝑢é𝑠 𝑑𝑒 𝑤1

0, 𝑒𝑛 𝑜𝑡𝑟𝑜 𝑐𝑎𝑠𝑜
 

 

(9) 

 
Por lo que la condición sería: 
 

𝑥𝑖𝑤1𝑑 + 𝑥𝑖𝑤2𝑑+1 ≤  𝑦𝑤1𝑤2
+ 1, ∀ 𝑖 ∈ 𝐼, ∀ 𝑤1 , 𝑤2  ∈ 𝑊, ∀𝑑 ∈ 𝐷  

 

(10) 

 
En este estudio se utilizó la secuencia de turnos igual a como la define Shiau18 
[Tabla 2]. Por lo que para poder determinar la legalidad de estos turnos se 
buscó una representación matricial binaria [Tabla 3] 
 

w Horarios Duración 

1 5:00-14:00 hrs 9 hrs 

2 5:00-15:00 hrs 10 hrs 

3 5:00-16:00 hrs 11 hrs 

4 5:00-17:00 hrs 12 hrs 

5 6:00-17:00 hrs 11 hrs 

6 8:00-17:00 hrs 9 hrs 

7 13:00-20:00 hrs 7 hrs 

8 13:00-23:00 hrs 10 hrs 

9 13:00-24:00 hrs 11 hrs 

10 14:00-24:00 hrs 10 hrs 
Tabla 2: Conjunto de turnos y horas laboradas 

 
 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

1 ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
2 ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
3 ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
4 ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
5 ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
6 ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
7      ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
8      ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
9      ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 
10      ✓ ✓ ✓ ✓ ✓ 

Tabla 3: Restricciones de asignación de turnos en días consecutivos. 
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Una quinta restricción determinaría una cota superior e inferior a la cantidad 
de horas que puede trabajar un empleado en un periodo de una semana 
laboral: 
 

𝑑𝑐 = 𝐷 𝑚ó𝑑 7  
 

(11) 

∑ ∑ 𝑥𝑖𝑤𝑑

𝑇

𝑡

𝑑𝑐

𝑑

 

(12) 

 
En este caso la primera suma itera por cada día de la semana dc, la segunda 
suma itera por todas las horas que abarca el turno w asignado. En nuestro 
caso dejamos un límite superior de 56 horas y un inferior de 40. 
 

40 ≤ ∑ ∑ ℎ𝑤 ∗

𝑊

𝑤=1

𝑥𝑖𝑤𝑑  ≤ 56, ∀ 𝑖 ∈ 𝐼

𝑑𝑐+6

𝑑= 𝑑𝑐

 

 

(13) 

 
La sexta restricción limita a un total de 6 días consecutivos de trabajo sin 

descanso intermedio. Donde 𝑥𝑖𝑤𝑑′ es la variable binaria que indica si el 
empleado i trabaja en el turno w en el día d’. Y yd es una variable binaria auxiliar 
que se activa cuando el empleado i comienza un nuevo ciclo de trabajo 
consecutivo en el día d. 
 

∑ ∑ 𝑥𝑖𝑤𝑑′ ≤ 6 ∗  𝑦𝑑 , ∀ 𝑖 ∈ 𝐼, ∀ 𝑑 ∈ {1, … , 𝐷 − 6}

𝑊

𝑤=1

 

𝑑+5

𝑑′= 𝑑

 

 

(14) 

 
La séptima restricción nos habla sobre el número máximo y mínimo de días 
de trabajo que puede realizar un empleado en un periodo de un mes laboral: 
 

∑ 𝑥𝑖𝑤𝑑

𝐷=28

𝑑

 

 

(15) 

 
Para este caso se consideró una asignación de 28 días, la suma itera por todos 
los días que se les fue asignados trabajar, poniendo como límite 21 días 
máximos de trabajo y 20 mínimos de trabajo. 
La octava restricción establece un número máximo de empleados 
concurrentes en un tiempo determinado. En este caso se recorre la suma por 
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cada día de la asignación y se suma el total de empleados asignados para esa 
fecha, el límite máximo se estableció en 30. 
 

∑ 𝑥𝑖𝑑 , ∀ 𝑑 ∈ 𝐷

𝐼

𝑖

 

 

(16) 

 
Los costos de penalización que se utilizaron para cada restricción están 
mostrados en la tabla [Tabla 4] 

Descripción Costo 

Costo por hora por empleado 1 

Restricción de turnos ilegales 1000 

Demanda baja en la asignación 1000 

Demanda alta en la asignación 1 

Restricción máx. días consecutivos de trabajo 1000 

Restricción máx. horas de trabajo por semana 1000 

Restricción min. horas de trabajo por semana 1000 

Restricción máx. días de trabajo por mes 1000 

Restricción min. días de trabajo por mes 1000 

Restricción máx. empleados en un día 1000 
Tabla 4: Tabla de los costos asignados para el estudio. 

 
La demanda de entrada para este caso tiene la siguiente configuración [Tabla 
5] 
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ALGORITMOS PROPUESTOS 

Para este estudio se ha optado por una prueba preliminar con metaheurísticas 
de trayectoria: Hill Climbing y Simulated Annealing, debido a su facilidad de 
implementación y que se ha comprobado su eficiencia para resolver 
problemas de Schedulling. Esto nos sirvió para ir planteando una prueba de 
paralelización, comprendiendo primeramente en que sección del algoritmo se 
consumía el mayor tiempo de ejecución y, por lo tanto, el área de interés a 
paralelizar. Para siguientes trabajos se buscaría la implementación de métodos 
poblacionales haciendo uso del poder computacional y de memoria que se 
ofrece en espacios como clúster de super computo. Lo que nos permitiría 
solventar la dificultad de lidiar con problemas a gran escala y poder generar 
poblaciones grandes de individuos que enriquezcan las soluciones. 
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El primer algoritmo, Hill Climbing [Figura 2], fue utilizado con el fin de poder 
conocer el espacio de búsqueda, es decir, la región de soluciones factibles 
de nuestro problema. La mayor desventaja de este algoritmo es la facilidad 
con la que queda estancado en mínimo o máximos locales, por lo que también 
se implementó el algoritmo de Simulated Annealing [Figura 3]. 
El funcionamiento básico del algoritmo de Hill Climbing es el siguiente: 

1. Estado Inicial: Se comienza con una solución inicial, que puede ser 
generada aleatoriamente o mediante algún método heurístico. Esta 
solución inicial es una asignación de turnos a empleados que cumple, 
en mayor o menor medida, con las restricciones del problema. 
Inicialmente se tomó como entrada la solución propuesta por Shiau18 

2. Evaluación: Se evalúa la solución inicial utilizando una función 
objetivo, en este caso se contempla el costo real de la asignación de 
un empleado en un puesto de trabajo junto el cumplimiento de las 
restricciones. En este caso podría ser una función de costo que 
contemple factores como la satisfacción de restricciones y la 
minimización de costos. 

3. Generación de Vecinos: A partir de la solución actual, se generan nuevas 
soluciones, conocidas como vecinos. Los vecinos se obtienen 
realizando pequeñas modificaciones a la solución actual, para los 
cuales creamos una serie de operadores que realizan tareas como 
cambios de turnos. 

4. Selección del Mejor Vecino: Se evalúan las soluciones vecinas y se 
selecciona la mejor según la función objetivo. Si esta nueva solución 
es mejor que la solución actual, se reemplaza la solución actual con 
esta nueva solución. 

5. Iteración: Este proceso se repite iterativamente, desde la generación de 
vecinos, evaluación de la solución generada y la selección del mejor. 

6. Condición de Parada: El algoritmo continúa iterando hasta que se 
cumple alguna condición de parada, en este caso se utilizó un número 
límite de iteraciones. 
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Figura 2. Pseudo código del algoritmo de Hill Climbing 

 

El funcionamiento del Simulated Annealing se describe a continuación: 
1. Estado Inicial 
2. Temperatura Inicial: Se establece una temperatura inicial alta T, que 

controlará la probabilidad de aceptar soluciones peores al inicio del 
proceso. La temperatura se reduce gradualmente a medida que 
avanza el algoritmo. 

3. Evaluación 
4. Generación de vecinos 
5. Aceptación de vecinos: La nueva solución vecina se evalúa y se decide si 

se acepta o no, utilizando un criterio probabilístico 𝑒∆𝐸
𝑇⁄ . Si la nueva 

solución es mejor que la actual, se acepta automáticamente. Si es 
peor, se acepta con una probabilidad que depende de la diferencia en 
la función objetivo y de la temperatura actual, permitiendo así 
explorar soluciones subóptimas al inicio para escapar de óptimos 
locales. 

6. Enfriamiento: La temperatura se reduce según un factor de 
enfriamiento predefinido alpha. La reducción de la temperatura 
disminuye la probabilidad de aceptar soluciones peores a medida que 
avanza el algoritmo. 

7. Iteración: El proceso se repite iterativamente, generando y evaluando 
nuevos vecinos, y actualizando la solución actual según el criterio de 
aceptación y la temperatura. 

8. Condicción de parada: El algoritmo continúa iterando hasta que se 
cumple alguna condición de parada, en este caso se estableció una 
temperatura mínima alcanzable Tmin. 
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Figura 3. Pseudo código del algoritmo de Simulated Anneling 

 

 

Se diseñaron un total de 4 operadores para explorar el espacio de búsqueda, 
la función de estos es poder realizar combinaciones sobre una solución inicial 
para generar sub-soluciones que posteriormente son costeadas hasta que el 
algoritmo converge. A continuación, se describe cada uno de los operadores 
y el efecto que producen: 

• Swap-o-matic: Este operador selecciona dos empleados al azar que 
tienen habilidades idénticas y están asignados a trabajar el mismo día, 
pero en turnos distintos. Se intercambian ambos turnos para el 
mismo día, esto nos permite equilibrar el horario para cumplir con 
las restricciones gracias a que se ajusta la distribución de la carga entre 
trabajadores similares. 

• Lucky-guy: Se elige al azar un empleado, un día y un turno, y cambia 
el estado de asignación de ese empleado en ese contexto en 
específico. El cambio es directo, si el empleado debía trabajar, se le 
asigna en cambio un descanso (eliminar el turno) o viceversa, se le 
asigna un turno al azar para ese día. Este operador introduce 
variabilidad en el horario. 

• Time-warp: Selecciona al azar un empleado junto con dos días 
diferentes en los cuales se le fue asignado dos turnos diferentes, estos 
mismo son intercambiados. Este movimiento nos puede ayudar a 
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explorar diferentes distribuciones de turnos a lo largo de la semana, 
buscando mejorar la cobertura y reduciendo la fatiga del empleado. 

• Opti-snack: Se elige un día y un turno al azar, para asignarlo a todos 
los empleados, independientemente de la programación anterior que 
hayan tenido. Este es el operador más disruptivo y por lo tanto puede 
ser útil para salir de un óptimo local. 

La función de costo en este caso es un esquema mono-objetivo, el costo de 
asignación de un empleado se suma con los costos generados por las 
restricciones, las cuales fueron descritas anteriormente en el artículo. Cada 
que una restricción es violada, esta se suma en un contador para 
posteriormente multiplicarla por un valor constante de penalización. 
Matemáticamente se puede expresar como: 

𝑓 =  ∑ ∑ ∑ 𝑘1 ∗  ℎ𝑤 ∗ 𝑥𝑖𝑤𝑑 + 𝑘2

𝐷

𝑑=1

𝑊

𝑤=1

𝐼

𝑖=1

∗  ∑ ∑ ∑ 𝑚á𝑥(𝑟𝑗𝑑𝑡

𝑇

𝑡=1

𝐷

𝑑=1

𝐽

𝑗=1

− ∑ ∑ 𝑒𝑤𝑡 ∗ 𝑝𝑖𝑗𝑤𝑑 , 0) +  𝑘3

𝑊

𝑤=1

𝐼

𝑖=1

∗ ∑ ∑ ∑ 𝑚á𝑥(∑ ∑ 𝑒𝑤𝑡 ∗  𝑝𝑖𝑗𝑤𝑑 − 𝑟𝑗𝑑𝑡 , 0)

𝑊

𝑤=1

𝐼

𝑖=1

𝑇

𝑡=1

𝐷

𝑑=1

𝐽

𝑗=1

+ 𝑘4 ∗ ∑ ∑ 𝑚á𝑥

𝐷−1

𝑑=1

𝐼

𝑖=1

(𝑥𝑖𝑤1𝑑 + 𝑥𝑖𝑤2(𝑑+1) − 𝑦𝑤1𝑤2

− 1,0) 
 

(17) 

 

PARALELIZACIÓN 

Primeramente, se buscó implementar una paralelización de la función de 
costo, cuyo cálculo consistía en varias partes: 

1. Se sumaba el total de horas asignadas para cada trabajador, este se 
multiplicaba por el costo por hora establecido al inicio. 

2. Se analizaba si la asignación cumplía con la demanda inicial, si la 
desviación de esta demanda era positiva se interpretaba como que 
falto gente para poder cubrir todos los puestos solicitados, caso 
contrario cuando la desviación era negativa, se interpretaba como que 
hay demasiado personal asignado. En ambos casos se aplicaba un 
costo de penalización. 
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3. Se verifican las restricciones, cada una de ellas es independiente por 
lo que se calcula por separado, llevando un contador del total de 
veces que se quebrantó esta restricción y al final se le aplica una 
penalización a cada una. 

Se buscó realizar el envío de una cantidad n de trabajadores a cada nodo para 
que calcularan el primer o segundo paso, siendo n el total de empleados 
dividido por el número de nodos a utilizar. Sin embargo, un estudio sobre el 
tiempo de ejecución de esta sección del código nos mostró que este enfoque 
no sería efectivo para nuestro caso, ya que el tiempo de procesamiento de 
estas tareas era muy bajo por lo que la ganancia de paralelizarlo no sería 
representativa o podría llegar a ser contraproducente [Tabla 6 y 7]. Para 
futuros pasos se analizará si es posible diseñar un cálculo de la función de 
costo que reutilice el costo anterior únicamente cambiando la aportación del 
cambio generado en la nueva solución, para de esta manera no tener que 
recalcular con cada iteración, y de esta manera mejorar los tiempos de 
ejecución y reducir la carga de procesamiento. 
 

Actividad Tiempo (s) 

Importación de la data 0.0168  

Evaluación de la solución inicial 0.000 

Leer la demanda del problema 0.000 

Movimiento de búsqueda local 0.15 

Evaluación del costo del empleado asignado 0.0156 

Evaluación de las restricciones y la demanda 0.0002 

Algoritmo converge 173.776 
Tabla 6: Tiempos de ejecución para el algoritmo de Hill Climbing 

 
Actividad Tiempo (s) 

Importación de la data 0.0168  

Evaluación de la solución inicial 0.000 

Leer la demanda del problema 0.000 

Movimiento de búsqueda local 2.26e-6 

Evaluación del costo del empleado asignado 0.0156 

Evaluación de las restricciones y la demanda 0.0002 

Algoritmo converge 70.816 
Tabla 7: Tiempos de ejecución para el algoritmo de Simmulated Annealing 

 
También se consideró la posibilidad de dividir el espacio de búsqueda 
entre el total de nodos, permitiendo que cada nodo explorara una subregión 
específica del espacio de búsqueda y combinando los resultados al final para 
obtener una única solución de asignación. Sin embargo, esta estrategia no fue 
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factible debido a la naturaleza de las restricciones. Estas restricciones 
requieren la evaluación de asignaciones previas y futuras para asegurar su 
legalidad. Además, los operadores de optimización, como el operador de opti-
snack, necesitan tener una visión global del problema y la capacidad de afectar 
a todos los trabajadores simultáneamente. Esto implica que una división del 
espacio de búsqueda podría comprometer la integridad y efectividad de los 
operadores, impidiendo una optimización adecuada. 
 
Se optó por una paralelización MIR de tipo servidor-cliente, en la cual el 
nodo maestro se encargaba únicamente de recibir las respuestas finales, 
mientras que cada nodo de trabajado realizaba el proceso de optimización de 
manera independiente. Al finalizar, se obtenía un total de n respuestas, siendo 
n el número total de nodos utilizados. Cada nodo escribía su asignación en 
documentos txt separados, y enviaba al nodo maestro la solución final junto 
con el costo asociado y un string detallando el total de ilegalidades cometidas, 
empaquetados usando la biblioteca MPI. 
 
Cada nodo trabajador enviaba un vector de caracteres que contenía el conteo 
de cada restricción no cumplida en la asignación, junto con el costo total de 
la misma. Para empaquetar esta información se utilizó la función MPI Pack, 
almacenando los elementos en el siguiente orden: costo, tamaño del vector y 
el propio vector. En el nodo maestro, se implementó un bucle que iteraba 
sobre cada nodo trabajador para recibir la respuesta empaquetada. 
 
Para asegurar que se pudiera recibir el mensaje completo sin conocer 
previamente su tamaño real, se utilizó la función MPI Probe para inspeccionar 
el mensaje, junto con la función MPI Get count, que obtenía el tamaño del 
mensaje y lo almacenaba en la variable message size. Esto permitía generar un 
buffer con el tamaño adecuado para recibir el mensaje que luego se 
desempaquetaba. El primer elemento del mensaje correspondía al costo final 
de la optimización, el segundo valor era el tamaño del vector, y el tercero era 
el vector de caracteres. Esta información se desempaquetaba utilizando la 
función MPI Unpack. 

INTERFAZ GRÁFICA 

La capacidad de interactuar visualmente y modificar las soluciones generadas 
por los algoritmos de optimización es esencial para su aplicación práctica en 
entornos operativos. La interfaz gráfica de usuario desempeña un papel 
fundamental al permitir a los usuarios interactuar con los datos de manera 
efectiva, brindando una herramienta poderosa para ajustar y mejorar las 
soluciones propuestas por el optimizador. Actualmente se está mejorando a 
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la visualización de las restricciones para que sea más intuitivo para el usuario, 
pero en la Gantt se cumple con la visión de en qué turno o descanso especifico 
se rompe una de las restricciones previamente explicadas. Esto es muy útil 
para poder visualizar la calidad de la solución generada por el optimizador. 
La interfaz es realizada con el framework de React, el cual utiliza javascript. 
Por el momento no tiene funcionalidades para modificar la asignación ni 
recalcular costos o restricciones, su propósito es meramente visualizar la 
asignación creada [Figura 4]. Para poder generarla se carga tres archivos csv: 
la asignación generada, la descripción de horas de cada turno y las 
restricciones entre turnos que se debe respetar (las demás restricciones 
también son consideradas, pero estas no se deben cargar como un archivo). 
 

 
Figura 4: Visualización tipo Gantt de la asignación. 

 
Una asignación se ve plasmada como un recuadro gris dentro del cual viene 
descrito el spot a donde el empleado fue asignado, así como el turno que debe 
trabajar. De rojo se agregaron los descansos que tiene. Y las restricciones se 
visualizan como recuadros encima de la asignación con el detalle de que 
restricción se rompió. Cuando uno de estos elementos es señalado su color 
cambia a amarillo. 
Además, se agregó un contador de restricciones quebradas a nivel global, así 
como un contador individual de cada empleado junto con las ilegales que 
comete su asignación. 

RESULTADO 

Para el caso de la paralelización por instancias múltiples independientes 
podemos analizar la eficacia de cada nodo individual mediante los tiempos de 
ejecución, en este caso se realizó el estudio con una configuración de 1, 2, 3, 
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4 y 5 nodos trabajadores que realizan la optimización y analizamos el 
promedio de los tiempos de entre los nodos. Cada configuración fue realizado 
un total de 5 veces, para generar promedios. 
Considerando que Ts es el tiempo de ejecución de un solo nodo y que Tp será 
el tiempo de ejecución promedio en múltiples nodos, podemos calcular el 
Speedup con la siguiente formula: 
 

𝑆(𝑛) =
𝑛 ∗ 𝑇𝑠

𝑇𝑝

= 𝑛 

 

(18) 

 
Como cada nodo se ejecuta en una instancia independiente, se debe cumplir 
que el speedup es proporcional al número de nodos. Para el cálculo de la 
eficacia se puede realizar de la siguiente manera, en caso de que se cumpla la 
condición se puede interpretar que cada nodo está siendo utilizado de manera 
óptima. 
 

𝐸(𝑛) =
𝑆(𝑛)

𝑛
=

𝑛 ∗ 𝑇𝑠

𝑛 ∗ 𝑇𝑝

=
𝑇𝑠

𝑇𝑝

 

 

(19) 

 
Los resultados del HillClimbing muestra que efectivamente en cada 
configuración de número de nodos se logró una utilización óptima de los 
nodos [Tabla 8]. Para este algoritmo se utilizó un total de 10,000 iteraciones. 
Para el caso del Simmulated Annealing se realizó el mismo estudio [Tabla 9], 
los parámetros utilizados fue una temperatura inicial de 10,000,000 con una 
tasa de enfriamiento de 0.005 y una temperatura final de 0.1, generando un 
total de 3675 iteraciones. 
 

Nodos Tp  Costo  Speedup Eficacia 

Serial 212.137 205728.6   

1 160.160 194429.6   

2 154.487 187828.8 1.930 0.964 

3 162.863 188629.4 3.051 1.017 

4 164.019 189829 4.096 1.024 

5 160.167 188829.2 5.000 1.000 
Tabla 8: Tabla de resultados de Speedup y Eficacia de las configuraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5] para el 

Hill Climbing. 

 
Nodos Tp  Costo  Speedup Eficacia 

Serial 82.645 726572.25   

1 66.955 638527.2   

2 67.044 616307.6 2.003 1.001 
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3 69.385 582375.8 3.109 1.036 

4 68.105 605396.8 4.069 1.017 

5 67.271 599485.8 5.023 1.005 
Tabla 9: Tabla de resultados de Speedup y Eficacia de las configuraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5] para el 

Simulated Annealing. 

 
De igual manera podemos analizar la ganancia en cuanto a costo promedio 
que se obtuvo gracias a la ejecución de diversos nodos independientes, a 
comparación de solo uno, para ello consideramos Cs como el costo de un solo 
nodo, y Cp como el costo promedio para cada configuración de los nodos 
trabajadores, por lo que la formula sería: 
 

𝑅 = 1 −
𝐶𝑝

𝐶𝑠

 
(20) 

 
Para el Hill Climbing mantuvimos el mismo número de iteraciones [Tabla 10]. 
Para el Simulated Annealing utilizando los mismos parámetros [Tabla 11] 
 
 

Nodos Costo Reducción 

Serial 205728.6  

1 194429.6  

2 187828.8 0.034 

3 188629.4 0.030 

4 189829 0.024 

5 188829.2 0.029 
Tabla 10: Tabla de resultados del Costo promedio obtenido de las configuraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5] 

para el Hill Climbing 
 

Nodos Costo Reducción 

Serial 726572.25  

1 638527.2  

2 616307.6 0.035 

3 582375.8 0.088 

4 605396.8 0.052 

5 599485.8 0.061 
Tabla 11: Tabla de resultados del Costo promedio obtenido de las configuraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5] 

para el Simmulated Annealing 
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CONCLUSIONES 

En este caso los tiempos de ejecución son muy consistentes entre diferentes 
nodos, todos obteniendo una eficiencia cercana al 1, lo que indica que la 
paralelización por MIR se realizó de manera correcta y los recursos están 
siendo utilizados correctamente. Esto tiene implicaciones en la escalabilidad 
del número de nodos para poder manejar más instancias sin que haya riesgo 
de una disminución en la eficiencia, considerando siempre que el trabajo se 
distribuya equitativamente y no haya interferencias significativas entre las 
tareas ejecutadas en cada nodo.  
En cuanto a los promedios de los costos obtenidos, se puede apreciar que el 
uso de Simulated Annealing paralelizado nos permitió explorar más el espacio 
de búsqueda y evitar caer en mínimos locales, como se puede apreciar con el 
Hill Climbing donde la reducción del costo obtenido en serial contra las 
configuraciones de la paralelización apenas hay diferencias. 

FUTUROS TRABAJOS 

Para futuros trabajos se buscará analizar el efecto de iniciar el algoritmo de 
optimización tomando una solución inicial generada de manera aleatoria, de 
esta manera evitamos el uso de cargar una solución prefabricada que nos 
podría llevar a un mínimo local. También se plantea el utilizar algoritmos 
miméticos para generar una población de soluciones más grande y poder 
expandir nuestro espacio de búsqueda, se opta estos algoritmos como un 
siguiente paso factible ya que se ha demostrado su eficacia para resolver 
problemas de programación. En este caso también se optaría por una 
metodología de paralelización MIR de metaheurísticas de trayectoria como 
las exploradas en este estudio, como primera opción, para realizar una 
búsqueda local de las soluciones de descendencia. Para esto se buscará hacer 
uso de una cantidad grande de cómputo para poder manejar esta búsqueda 
exhaustiva y generación grande poblacional. 
En cuanto a la interfaz gráfica, se buscará mejorar la visualización de las 
restricciones para que sea más adecuada al usuario, junto con la 
implementación de funcionalidades que nos permitan interactuar con la 
asignación, y de esa manera, poder manualmente solucionar los errores que 
presenta, entre otros detalles que puede ser mejorados. 
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Resumen. En este trabajo, se compararon varias metodologías con el fin de 
obtener modelos claros, portables y precisos para la predicción de la eficiencia 
de inhibición de la corrosión. Basándose en trabajos previos, se 
implementaron modelos como un método robusto para obtener modelos no 
lineales portables y para determinar las variables más importantes para 
analizar el fenómeno de la inhibición de la corrosión. También, se asumió una 
aproximación basada en la teoría de ácido-base duro-blando de Pearson 
(HSAB, por sus siglas en inglés). Mediante el paradigma de la relación 
cuantitativa estructura-actividad (QSAR, por sus siglas en inglés), 
comúnmente empleado en el desarrollo de nuevos medicamentos, se 
estudiaron 650 fármacos diferentes. Se calcularon diversos descriptores 
químico-cuánticos mediante el método de amarre fuerte basado en 
funcionales de la densidad (DFTB, por sus siglas en inglés). Los descriptores 
consideraron principalmente las propiedades electrónicas y energéticas de las 
moléculas de interés, como son: energía de ionización (I), afinidad electrónica 
(A), electronegatividad (χ), dureza (η), electrofilicidad (ω) y fracción de 
electrones transferidos (ΔN). Además, se utilizó el método de mínimos 
cuadrados ordinarios (OLS, por sus siglas en inglés) para obtener modelos 
lineales con un número reducido de variables y proponer reglas generales 
basadas en información sin procesar. Finalmente, se empleó la inteligencia 
artificial IBM Watson, basada en la regresión de árboles de decisión, como 
una alternativa robusta pero no portátil y altamente parametrizada a los 
enfoques matemáticos convencionales. La comparación entre los modelos se 
realizó en términos de métricas como el error porcentual absoluto medio 
(MAPE) y la raíz del error cuadrático medio (RMSE). En general, los modelos 

mailto:miralrio@tec.mx
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con un número reducido de variables y términos de hasta segundo orden han 
mostrado un rendimiento mejorado. Además, se determinó el papel 
determinante de la energía del orbital molecular más alto ocupado (HOMO, 
por sus siglas en inglés). 

 
Palabras clave: QSAR, corrosión, OLS, inhibidores de corrosión, IBM 
Watson, fármacos. 

INTRODUCCIÓN 

Entre los metales, el acero es el más empleado en diversas industrias. Algunas 
de estas son: petrolífera, alimentaria, energética, química y de la construcción. 
Así, el hierro y sus aleaciones son de alto interés por sus excelentes 
propiedades mecánicas, al ser dúctil, duradero y resistente1. Por todo lo 
anterior, proveer soluciones innovadoras que ayuden a reducir los efectos 
nocivos de la corrosión en metales es un tema prioritario para el mundo y en 
particular para México. Sin embargo, los tratamientos anticorrosivos más 
comunes pueden estar relacionados a problemáticas medioambientales, 
debido al uso de sustancias tóxicas1.  

Una estrategia recurrentemente utilizada es emplear inhibidores de corrosión 
en su superficie. Un inhibidor de corrosión es una sustancia que, agregada en 
pequeñas cantidades a la superficie del metal, reduce la acción del medio 
corrosivo sobre el metal. En breve, las moléculas del inhibidor forman una 
película protectora1. La efectividad de protección de estos inhibidores 
depende en gran medida del tipo de superficie, del tipo de inhibidor y de 
condiciones propias del ambiente en el cual se aplica el tratamiento. En este 
contexto, una variedad de compuestos orgánicos ha sido considerados como 
efectivos en inhibir la corrosión. Mayormente, los compuestos descritos 
como inhibidores orgánicos altamente eficientes contienen átomos de 
nitrógeno, oxígeno y azufre. Además, las moléculas inhibidoras son ricas en 
electrones π asociados a enlaces triples, enlaces conjugados dobles o anillos 
aromáticos1.  

En años recientes, se han estudiado inhibidores de extractos de plantas y 
medicamentos de uso común2–5. Al existir una inmensa cantidad de 
fitoquímicos (sustancias obtenidas de las plantas) y fármacos disponibles para 
ser probados como inhibidores de la corrosión en metales, se deben definir 
estrategias claras para estudiarlos5. De esta forma, el presente proyecto 
pretende emplear herramientas usadas en el diseño y predicción de nuevos 
fármacos, como el paradigma relación cuantitativa estructura-propiedad 
(QSAR, por sus siglas en inglés) pero empleándolas para proponer nuevos 
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inhibidores de la corrosión. Así, es posible darles un valor agregado a los 
excedentes producidos por la industria farmacéutica nacional y/o darle un 
destino final a las sustancias que hayan alcanzado su caducidad.  

OBJETIVOS 

Objetivos generales 

Determinar la importancia de los descriptores comúnmente empleados en la 
obtención de nuevos fármacos, mediante QSAR, en su efecto como 
inhibidores de la corrosión en metales.  

Objetivos particulares 

- Calcular los descriptores químico-cuánticos descritos en la teoría HSAB de 
Pearson, mediante aproximaciones en DFTB, para al menos 1,500 fármacos 
y fitoquímicos. 

- Consolidar la base de datos con valores de energía de enlace superficie-
ligando obtenidas mediante dinámica molecular. 

- Obtener un modelo, mediante técnicas de ajuste de datos como el análisis 
de regresión multivariado, que tenga poder de predicción de la eficiencia en 
la inhibición de la corrosión y de la energía de enlace superficie-ligando. 

METODOLOGÍA 

Descriptores químico-cuánticos 

Los estudios teóricos pueden a elucidar la naturaleza del efecto inhibidor de 
las moléculas orgánicas. Además, las aproximaciones teóricas han demostrado 
ser altamente efectivas para elucidar las interacciones metal-inhibidor, a una 
escala atómica que comúnmente no es accesible mediante técnicas 
experimentales, en particular en el caso del hierro6. Las metodologías basadas 
en la teoría del funcional de la densidad (DFT, por sus siglas en inglés) es la 
más comúnmente empleada, ya que obtiene resultados precisos con un costo 
computacional adecuado7. En una descripción químico-cuántica, las 
propiedades químicas de una molécula están fuertemente determinadas por 
sus orbitales moleculares de frontera, así como sus energías, estos son: orbital 
molecular más alto ocupado (HOMO, por sus siglas en inglés) y orbital 
molecular más bajo desocupado (LUMO, por sus siglas en inglés). Los 
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orbitales de frontera proveen de información acerca de la reactividad química, 
así como propiedades energéticas de la molécula en cuestión7.  

Otros parámetros que se han propuesto para analizar la interacción entre los 
inhibidores de la corrosión orgánicos y las superficies metálicas son aquellos 
propuestos dentro de la teoría ácido-base duro-blando (HSAB, por sus siglas 
en inglés) de Pearson8. Estos se basan en el potencial de ionización vertical 
(I) y afinidad electrónica vertical (A). Según el teorema de Koopmans, ambas 
se pueden obtener de las energías del HOMO y LUMO, tal que: I = -EHOMO 
y A = -ELUMO. La combinación de ambas da lugar a las relaciones que se 
emplean en la teoría HSAB, la cual predice que dos sustancias interactuarán 
más fácilmente si una es un ácido “duro” y la otra una base “dura” o si uno 
es un ácido “blando” y la otra una base “blanda”8. La forma de determinar la 
dureza absoluta (η) de un compuesto es mediante η = (I-A)/2.  

Otras propiedades pueden obtenerse dentro de la teoría HSAB, como 
electronegatividad absoluta χ = (I+A)/2 y la electrofilicidad ω = 
(I+A)2(8*(I+A))−1 9. El estudio no se limitará a estas definiciones. Una última 
relación, en el marco de HSAB, da información valiosa sobre el actuar de la 
molécula orgánica con la superficie metálica. Esta es la fracción de electrones 
transferidos ΔN = (χMetal – χInhibidor)/[2*(ηMetal+ηInhibidor)]; donde se emplean 
las electronegatividades y durezas absolutas de la superficie metálicas y el 
inhibidor. En este apartado, los estudios de Lukovits y colaboradores, dan 
como resultado que a mayor ΔN es mayor la eficiencia en la inhibición10,11.  

Amarre fuerte basado en funcional de la densidad 

Aunque actualmente DFT es la metodología más empleada para el estudio de 
las moléculas orgánicas como inhibidores de la corrosión, los cálculos para 
moléculas complejas pueden requerir de tiempos de cómputo largos, incluso 
en equipos de HPC7. La aproximación de amarre fuerte basada en teoría del 
funcional (DFTB, por sus siglas en inglés) es una propuesta que ayuda a 
disminuir el tiempo de cómputo en cálculos intensivos, escalando en un orden 
N2, lo que permite calcular sistemas complejos en equipos de cómputo menos 
robustos y en un tiempo computacional razonable12,13. 

El marco teórico de DFTB se basa, al igual que en DFT, en el uso de la 
densidad electrónica ρ(r) para obtener toda la información del sistema. En 
una primera aproximación, la densidad electrónica ρ(r) = ρ0(r) + δρ(r) de una 
molécula se puede proponer como la superposición lineal de densidades 
electrónicas atómicas ρ0(r) más una pequeña perturbación δρ(r). Así, la 
energía total del sistema E[ρ] = E[ρ0 + δρ] se puede expandir en una serie de 
Taylor hasta un tercer orden, denominado DFTB312,13. 
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EDFTB3 [ρ0 + δρ] = E0[ρ0] + E1[ρ0, δρ] + E2[ρ0, (δρ)2] + E3[ρ0, (δρ)3]    (1) 
 
Donde los términos son : 
 
E0[ρ0] = 1/2∑AB(ZAZB/RAB) – 1/2∫∫(ρ0(r) ρ0(r’)/|r-r’|)drdr’ – ∫VXC[ρ0] ρ0(r) 

dr + EXC[ρ0],                                                (2) 
 

E1[ρ0, δρ] = ∑i ni <ψi|H[ρ0]|ψi>,                          (3) 
 

E2[ρ0, (δρ)2] = 1/2 ∫∫[1/|r-r’| + δ2EXC[ρ]/(δρ(r) δρ(r’)|ρ0]δρ(r)δρ(r’)drdr’, 
 

E3[ρ0, (δρ)3] = 1/6 
∫∫∫(δ3EXC[ρ]/(δρ(r)δρ(r’)δρ(r’’)|ρ0)δρ(r)δρ(r’)δρ(r’’)drdr’dr’’                       (4) 
 
Los términos de DFTB3 se pueden obtener de diversas fuentes, el término 
de orden E0[ρ0] se obtiene de la densidad electrónica de referencia. Los 
términos de orden superior, E2[ρ0, (δρ)2] y E3[ρ0, (δρ)3], se obtienen mediante 
cálculos auto consistentes (SCC, por sus siglas en inglés). Obtener estos 
términos, como en el caso de DFT tradicional, requiere un poder de cómputo 
elevado debido al alto número de cálculos a realizar12,13. 
 
Otras limitaciones que imponen los métodos DFTB es que requieren 
parametrizaciones para los pares de átomos interactuantes. Sin embargo, 
actualmente no existen parametrizaciones para toda la tabla periódica, por lo 
que se restringe su uso como alternativa al DFT tradicional. Estos parámetros 
consisten en dos partes, parámetros de la parte electrónica del modelo DFTB, 
así como otros de los términos de repulsión entre dos centros. El conjunto 
de estos parámetros, calculados previamente para cada par de átomos 
presente en la molécula, reduce el tiempo de cómputo respecto de DFT. 
Como ventajas, DFTB permite obtener valores, comparables a DFT 
tradicional, de los niveles energéticos EHOMO y ELUMO. En consecuencia, los 
descriptores propuestos por Pearson en HSAB, como dureza η, 
electrofilicidad ω, fracción de electrones transferidos ΔN, entre otros. 
Además, diferentes aproximaciones de DFTB se encuentran implementados 
en el código del software paralelizado llamado DFTB+12,13. Esta es una 
herramienta de simulación en química cuántica de software libre, la cual es 
capaz de realizar dinámicas moleculares para simular el sistema en diferentes 
condiciones de temperatura, volumen y presión. Así, es posible modelar las 
superficies del metal en interacción con la molécula orgánica. 
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Paradigma estructura-propiedad 

 
Finalmente, como se explicó anteriormente, las propiedades electrónicas y 
energéticas de las moléculas orgánicas pueden relacionarse con su eficiencia 
como inhibidores de la corrosión, llamado enfoque QSAR. Para obtener estos 
modelos, QSAR retoma múltiples herramientas del análisis estadístico de 
datos y ciencia de datos. Actualmente, los métodos de QSAR se basan en 
técnicas para ajustar modelos, lineales o no lineales, a un gran volumen de 
descriptores calculados para las moléculas aisladas. Entre estos destacan los 
análisis de regresión múltiple (MRA) y más recientemente los modelos 
autoregresivos con entradas exógenas (ARX, por sus siglas en inglés). Este 
último extensible a modelos no lineales14. Recientemente, el grupo de 
investigación ha reportado modelos QSAR para la predicción de la inhibición 
de la corrosión empleando ARX y Watson, siendo esta última la inteligencia 
artificial de IBM15.  

RELACIÓN CON PROBLEMAS NACIONALES 

 
México tiene una fuerte industria farmacéutica, la cual en 2019 produjo 21,476 
millones de dólares en fármacos16. Sin embargo, posee un rezago en cuanto a 
la manipulación de los fármacos caducos y excedentes, debido a las malas 
prácticas en su disposición final y la nula posibilidad de reúso17. Por lo 
anterior, se puede considerar que estas sustancias representan un potencial 
peligro medioambiental para el país. Lo anterior también puede aplicarse en 
el caso de desechos agrícolas, los cuales podrían emplearse por sus 
fitoquímicos. 

El presente trabajo pretende explorar una aplicación que, en principio, 
permitiría extender la vida útil de un fármaco al emplearlo como inhibidor de 
la corrosión en metales. De esa forma, los excedentes producidos podrían 
reincorporarse en una nueva vertiente, al igual que se estimularía la 
recuperación de fármacos que, de otra forma, afectarían el medio ambiente si 
no se dispone de ellos adecuadamente.  

PROPUESTA DE SOLUCIÓN 

 
El presente proyecto pretende implementar las herramientas usadas en el 
diseño y predicción de nuevos fármacos, dentro del paradigma QSAR, pero 
empleándolas para proponer nuevos inhibidores de la corrosión altamente 
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eficientes. De esta forma, es posible darles un valor agregado y vida extendida 
a los excedentes producidos por la industria farmacéutica nacional. Para este 
fin, se propuso emplear un esquema QSAR que empleara los descriptores 
propuestos dentro de la teoría ácido-base duro-blando (HSAB, por sus siglas 
en inglés) de Pearson8. 
 
Los descriptores en HSAB se basan en el potencial de ionización vertical (I) 
y afinidad electrónica vertical (A). La combinación de ambas da lugar al 
principio HSAB, el cual dice que dos sustancias interactuarán más fácilmente 
si una es un ácido “duro” y la otra una base “dura” o si uno es un ácido 
“blando” y la otra una base “blanda”8. La forma de cuantificar la dureza 
absoluta (η) de un compuesto es mediante η = (I-A)/2. Otras propiedades 
comunes que pueden obtenerse dentro de la teoría HSAB, son: 
electronegatividad absoluta χ = (I+A)/2 y la electrofilicidad ω = 
(I+A)2(8*(I+A))−1 9.  
 
La teoría del funcional de la densidad o la aproximación de amarre fuerte 
basada en teoría del funcional (DFTB, por sus siglas en inglés) son dos 
metodologías que pueden emplearse para obtener los descriptores de HSAB. 
Sin embargo, DFTB fue propuesta en este proyecto ya que ayuda a disminuir 
el tiempo de cómputo en cálculos intensivos, lo que permite calcular sistemas 
complejos en equipos de cómputo menos robustos y en un tiempo 
computacional razonable12,13,18. 

RESULTADOS Y LOGROS 

 
Este estudio se presentó una exploración exhaustiva de tres distintas familias 
de modelos de regresión con el objetivo de predecir el potencial de inhibición 
de la corrosión de medicamentos comerciales como inhibidores orgánicos de 
la corrosión mediante asociaciones de relación cuantitativa estructura-
actividad (QSAR). El análisis abarcó un conjunto de datos de 60 
medicamentos comerciales, combinando descriptores fisicoquímicos 
derivados experimentalmente con propiedades calculadas energéticamente 
utilizando metodologías químicas cuánticas. Se empleó una estrategia de 
validación cruzada de “5-fold” para construir todos los modelos, 
garantizando robustez y generalización. Para facilitar una comparación 
equitativa entre los modelos propuestos, se introdujo un conjunto de 
validación externo que comprendía 10 medicamentos comerciales 
adicionales.  
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Se conformó una base de datos, en formato CSV, que contiene información 
básica de 650 fármacos de uso común en México. Los datos iniciales fueron: 
Nombre común, nombre según la IUPAC, número CAS, fórmula química, 
identificador canonical SMILE, identificador INCHL y peso molecular. En 
particular, el canonical SMILE sirvió para proponer la información inicial de 
la estructura tridimensional de las moléculas bajo estudio.  
 
Los siguientes datos que también se incluyeron en la base de datos se usan 
comúnmente como descriptores en análisis QSAR. Como se explicó 
anteriormente, las propiedades fisicoquímicas, electrónicas y energéticas de 
las moléculas orgánicas pueden relacionarse con alguna actividad biológica. 
Así, los descriptores que se incluyeron fueron aquellos que se emplean 
comúnmente en el desarrollo de fármacos, estos son: coeficiente de 
solubilidad LogS, pKa, coeficiente de partición LogP, área de la superficie 
polar, polarizabilidad y sitios aceptores o donadores de hidrógeno. 
 
En tercera instancia, se incluyeron los datos obtenidos de los cálculos 
químico-cuánticos basados en DFTB. Los cálculos partieron de las 
estructuras iniciales extraídas del canonical SMILE. Seguidamente, se 
optimizaron las estructuras con el código DFTB+ en los servidores del 
Laboratorio de Supercómputo del Bajío. De los fármacos en sus estructuras 
en los estados base se extrajo el valor de la energía de su HOMO y también 
del LUMO. Mediante el teorema de Koopmans, se calcularon otros 
descriptores, los cuales también se incluyeron en la base de datos. Estos son: 
energía de ionización, afinidad electrónica, electronegatividad, dureza, 
electrofilicidad y finalmente fracción de electrones transferidos al hierro.  
 
Se empleó la base de datos para investigar diversos modelos matemáticos 
ARX para la predicción de la inhibición de la corrosión en aleaciones de 
hierro. Las principales rutinas, necesarias de ajuste del modelo ARX, se 
realizaron mediante la paquetería Matlab. Primeramente, se desarrollaron 
experimentos que empleaban 80% de los registros para el conjunto de ajuste 
y el 20% para el conjunto de prueba. Sin embargo, los resultados más 
favorables se obtuvieron con un conjunto 80-20. Además de lo anterior, se 
pudo corroborar que no todos los descriptores contribuyen en la misma 
medida a la predicción de la inhibición de la corrosión. Gracias a esto, se pudo 
encontrar que el pKa y todas las propiedades químico-cuánticas obtenidas 
con DFTB son suficientes para formular modelos matemáticos lineales que 
obtuvieron predicciones favorables.  
 
La investigación reveló que cada enfoque exhibía fortalezas y limitaciones 
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inherentes. Notablemente, el modelo NARX-FROLS facilitó la reducción de 
dimensionalidad de diez descriptores iniciales a solo cinco variables 
fundamentales: EHOMO, ELUMO, pKa, ω y ΔN. Se destaca el papel crítico de los 
atributos energéticos y electrónicos en la racionalización del comportamiento 
de inhibición de la corrosión de los compuestos orgánicos. También, se 
subrayó la influencia del pKa, que indica la predisposición de una sustancia 
orgánica a disociarse en medio acuoso. Importante es que el modelo NARX 
de segundo orden ofreció perspectivas sobre la energía óptima de EHOMO (~ 
-5.6202 eV a nivel de teoría DFTB3-LJ/3OB), mejorando la comprensión del 
comportamiento molecular. Además, el uso de la Regresión de Árboles Extra 
a través de Watson AutoAI de IBM surgió como un modelo altamente preciso 
y exacto en este estudio. Las métricas de validación externa, incluyendo 
MAPE, MSE y RMSE, demostraron resultados prometedores de 
aproximadamente 5.93, 44.01 y 6.623, respectivamente. La culminación de 
este trabajo implicó estimar la eficiencia de inhibición de la corrosión 
utilizando los modelos QSAR óptimos para un conjunto de 750 
medicamentos. Esta evaluación confirmó el consenso entre las 10 mejores 
sustancias, enfatizando el potencial para futuras investigaciones exhaustivas 
sobre las propiedades de inhibición de la corrosión de estos candidatos. 
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Resumen. La teoría funcional de la densidad se utilizó para estudiar la 
adsorción de hidrógeno en pequeños cúmulos de paladio-platino Pd13, Pd12Pt 
y Pt12Pd soportados sobre grafeno dopado con nitrógeno. La transferencia de 
carga y la fuerte unión (hasta cuatro veces mayor que la energía de unión del 
grupo de Pd soportado sobre grafeno) entre la superficie de grafeno-
nitrógeno y el cúmulo evitan el desprendimiento del metal y conducen a tres 
tipos de estados de adsorción de hidrógeno. El primer tipo es un hidrógeno 
molecular fisisorbido, el segundo es un estado activado de H2 sin barreras de 
adsorción donde el enlace H-H está relajado y el tercer tipo es un estado 
disociado.  

 
Palabras clave: grafeno-nitrogenado, cúmulos, adsorción, hidrógeno, 
paladio-platino. 

1 INTRODUCCIÓN 

La adsorción de hidrógeno implica la activación y disociación del hidrógeno 
molecular, que son indispensables para almacenar hidrógeno como 
combustible para vehículos y también para aplicaciones de pilas de 
combustible1-2. La naturaleza del soporte (superficie) y del catalizador tiene 
una influencia importante en el rendimiento catalítico, en términos de 
adsorción, disociación y desorción de hidrógeno3. Así, las nanopartículas de 
metales de transición representan los catalizadores más prometedores para la 
activación, disociación y, en consecuencia, para la adsorción del hidrógeno. 
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En este caso, los catalizadores de Pt y Pd se pueden utilizar para una amplia 
gama de reacciones como la hidrogenación, la deshidrogenación y la 
deshalogenación. La quimisorción disociativa de hidrógeno en grupos de Pt y 
Pd implica fuertes enlaces entre los grupos de Pt y Pd y el hidrógeno3. Además 
de los catalizadores; el soporte es importante porque condiciona el sitio activo 
en la reactividad3. Además son indispensables para la eficiencia y estabilidad 
de los sistemas catalíticos, incluso podrían funcionar como catalizadores en sí 
mismos. El soporte de grafeno dopado con nitrógeno ha llamado la atención 
debido al hecho de que el dopaje con nitrógeno es capaz de modificar las 
propiedades de los sistemas de soporte de carbono para diversas aplicaciones 
de interés4. Recientemente estudiamos la interacción entre grafeno-
nitrogenado y pequeños cúmulos de Pd (Pdn, n =1-4) para mejorar 
almacenamiento de hidrógeno, a través de un mecanismo de spillover1,4. 
Encontramos barreras energéticas de migración de 0.5 a 0.8 eV (11.53 a 18.45 
kcal/mol), lo que sugiere que la migración de hidrogeno adsorbido en los 
cúmulos de Pd al soporte de N-grafeno puede ocurrir espontáneamente a 
temperatura ambiente. El principal objetivo de este artículo es estudiar la 
adsorción de los cúmulos metálicos de paladio-platino Pd13, Pd12Pt y Pt12Pd 
en el sustrato de grafeno-nitrógeno. 

  

2 OBJETIVOS 

Objetivos generales 

Estudiar la adsorción de los cúmulos metálicos de paladio-platino Pd13, Pd12Pt 
y Pt12Pd en el sustrato de grafeno-nitrógeno. 

3 METODOLOGÍA 

Se utilizo la teoría funcional de la densidad dentro de la 
aproximación de gradiente generalizado (GGA) y el código 
Quantum Espresso. Usamos  pseudopotenciales y como el 
funcional de intercambio y correlación la aproximación de 
Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)5. 

4 RESULTADOS Y LOGROS 

Primero optimizamos las superceldas que modelan al grafeno con defectos. 
Los defectos que se estudiaron son los piridínicos, pirrólicos y grafíticos. En 
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la Figura 1 se muestra cada uno de ellos (color amarillo carbonos; color negro 
nitrógenos) 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

Figura 1 – Superficies de grafeno con diferentes porcentajes de nitrogeno optimizadas. En 

este contexto, NxVy representa el defecto. x es el número de átomos de carbono sustituidos 

por N átomos de nitrógeno y y es el número de V vacancias. 

 
Nuestros resultados muestran que los átomos de nitrógeno pueden estabilizar 
la formación de vacancias simples, dobles y triples en el grafeno. 
Generalmente, parece que la energía de formación de NxVy disminuye con el 
número de átomos de nitrógeno. Estos resultados sugieren que la 
concentración de los defectos N3V1 y N4V2 piridínicos, y N3V3 y N3V1 
pirrólicos, predominará más que otros defectos en condiciones 
experimentales. 

 

Sistema  

Energia de 

formación (eV) 

Momento 

magnético 

N3V3 pirrólico 8.07  

N3V1 pirrólico 5.52 0.92 

N4V2 piridínico 3.65 0 

N3V1 piridínico 3.3 0.35 
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Tabla 1 : Energias de formación y momentos magnéticos de los sistemas de grafeno 

nitrogenado mas estables.  

 
El sistema estudiado en este trabajo implica inicialmente un sustrato piridínico 
N4V2 (contenido de nitrógeno del 8,3%) y un conjunto de Pd13, PdPt12 y 
PtPd12 como catalizadores. En particular, el contenido de nitrógeno en 
nuestro modelo es comparable a los resultados experimentales. Encontramos 
que las estructuras son estables durante la optimización. La Figura 2 muestra 
la optimización de los sistemas. 
 

Figura 2 – Sustrato piridínico N4V2 (contenido de nitrógeno del 8,3%) y un conjunto de 

Pd13, PdPt12 y PtPd12 como catalizadores.  

 
 
Durante la optimización se observo deformación del sustrato así como 
migración de átomos metálicos a la vacancia correspondiente al defecto N4V2.  
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Resumen. El proyecto "Mantenimiento Predictivo AI-Optimizado para 
Industria 4.0" busca mejorar la eficiencia operativa en maquinaria industrial 
mediante un sistema avanzado de mantenimiento predictivo basado en 
inteligencia artificial (IA) y Machine Learning (ML). Desarrollado por Forte 
Innovation Consulting en el Laboratorio de Supercómputo del Bajío (Lab-
SB) de CIMAT, el proyecto integra datos en tiempo real y modelos de red 
neuronal densa (MLP) para anticipar fallos y optimizar el mantenimiento. Se 
entrenaron modelos utilizando técnicas de batch learning y fine-tuning, 
evaluando el impacto del tamaño del dataset y la configuración de los modelos 
en los requerimientos de computación para su implementación. Para Failure 
Based Predictive Maintenance (FBPM), se utilizó un dataset público (AI4I), 
mientras que para Condition Based Predictive Maintenance (CBPM), se 
generó un dataset propio a partir de un prototipo. 

 
Palabras clave: mantenimiento predictivo, inteligencia artificial, machine 
learning, deep learning, Industria 4.0, condition-monitoring, failure-
prediction, supercómputo, paralelismo. 

mailto:joseph.mumanga@forteinnovation.mx


42 Memorias de Proyecto:  Supercómputo como motor de colaboración academia - industria. 
 

INTRODUCCIÓN 

El mantenimiento predictivo industrial surgió como una evolución de las 
prácticas de mantenimiento preventivo y correctivo, con el objetivo de 
anticipar fallos antes de que ocurran, minimizando tiempos de inactividad y 
optimizando los costos de operación [1]. Este enfoque es posible gracias al 
avance de la tecnología en sensores, análisis de datos y modelado predictivo, 
con el monitoreo de vibraciones y otros parámetros físicos en maquinaria [2]. 
Con el tiempo, el mantenimiento predictivo ha integrado tecnologías 
avanzadas como la inteligencia artificial y el aprendizaje automático, 
permitiendo un análisis más preciso y en tiempo real del estado de los equipos, 
y convirtiéndose en una práctica esencial en la gestión de activos industriales.  

 
En el mantenimiento predictivo, "Condition-Monitoring" y "Failure-

Prediction" son dos enfoques clave. Utiliza sensores y técnicas de análisis de 
datos para evaluar el rendimiento y las condiciones de funcionamiento en 
tiempo real. El "Condition-Monitoring" se enfoca en monitorear 
continuamente los parámetros que representan estado de una máquina para 
detectar anomalías que puedan indicar un problema futuro [3].  Por otro lado, 
"Failure-Prediction" se concentra en monitorear continuamente la 
correlación entre los parámetros que representan el estado de una máquina 
para predecir cuándo ocurrirá un fallo en ella antes de que suceda, utilizando 
algoritmos de aprendizaje automático y análisis predictivo [4]. Este enfoque 
se basa en patrones históricos y datos operativos para anticipar fallos, 
permitiendo intervenciones proactivas [5]. Ambos métodos son 
complementarios y esenciales para un mantenimiento predictivo efectivo [1]. 

 
Este informe muestra el enfoque que siguió el equipo del Centro de 

Innovación y Desarrollo (Centro I+D) de Forte Innovation Consulting 
usando entornos del Laboratorio de Supercómputo del Bajío (Lab-SB) de 
CIMAT para desarrollar y madurar su sistema de mantenimiento predictivo 
para industria. La meta es implementar modelos de IA de monitoreo capaces 
de analizar la información obtenida de sensores de máquinas industriales para 
detectar posibles fallas e informar cuándo es necesario realizar 
mantenimiento. Los modelos entrenados deben predecir valores y 
condiciones futuras fuera del rango normal, permitiendo un mantenimiento 
más eficiente, eficaz y pertinente [6].  

 
También fue importante la evaluación del comportamiento y eficacia de 

los modelos creados en ejecuciones simultaneas, esto con el objetivo de 
aproximar las necesidades de la industria real de supervisar múltiples factores 
de forma simultanea e incluso con múltiples máquinas al mismo tiempo [7]. 
Este enfoque, conocido como paralelismo, consiste en la ejecución 
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simultánea de múltiples procesos o tareas para mejorar la eficiencia y reducir 
el tiempo de procesamiento. Para ello se diseñaron pruebas con paralelismo 
midiendo las limitaciones que ofrecían varias opciones computacionales. 

Relevancia e importancia 

La implementación de mantenimiento predictivo ofrece numerosas ventajas 
para la industria: 

• Reducción de tiempos de inactividad: Al predecir y prevenir fallos 
antes de que ocurran, se minimizan los periodos de inactividad no 
planificados. 
• Optimización de recursos: Permite planificar los mantenimientos de 
manera más eficiente, optimizando el uso de recursos humanos y 
materiales. 
• Incremento en la vida útil de los equipos: Un mantenimiento 
oportuno y preciso puede prolongar la vida útil de la maquinaria, 
reduciendo la necesidad de reemplazos frecuentes. 

OBJETIVOS 

Objetivo General 

El objetivo principal del proyecto es desarrollar, evaluar y optimizar la 
implementación del sistema de mantenimiento predictivo usando entornos 
del Laboratorio de Supercómputo del Bajío (Lab-SB) de CIMAT. La 
implementación de este proyecto permitirá predecir fallas y condiciones 
operativas fuera del rango normal, optimizando así la eficiencia y la eficacia 
del mantenimiento de la maquinaria industrial. 

• Desarrollo de los Modelos: Desarrollar modelos de predicción de 
fallos utilizando datasets específicos y con diferentes configuraciones 
de datapoints. Y diseñar modelos de predicción de condiciones. 
• Evaluación del Rendimiento y Precisión: Evaluar el rendimiento 
y precisión de los modelos en diferentes entornos y con distintos 
parámetros de entrenamiento, midiendo métricas como precisión, F1, 
MAE, MSE y RMSE [8]. 
• Optimización de Recursos para Implementación 'On Premise': 
Optimizar parámetros y calcular los recursos necesarios para la 
implementación 'on premise' del proyecto en el entorno industrial, 
utilizando las métricas y requerimientos del modelo que demostró 
mejor precisión y eficiencia. 
• Evaluación de Rendimiento Computacional en ejecuciones en 

Paralelo: Definir la carga de entrenamiento posible para el entorno 
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de Supercómputo y para otros entornos computacionales, teniendo 
un seguimiento de los parámetros de precisión mientras se aumenta 
la demanda de modelos en paralelo de forma progresiva [9]. 

ALCANCE 

Alcance del Proyecto 

Este proyecto cubrirá los siguientes aspectos: 
• Desarrollo y prueba de modelos: Se han desarrollado modelos 
base de predicción de fallos utilizando Batch-Learning. Estos modelos 
han sido entrenados y validados utilizando el Datasets público de 
“Machine Failure” de AI4I. También se ha escalado dicho dataset para 
evaluarla eficacia del entrenamiento con un mayor número de 
datapoints. Además, se ha creado un dataset propio de un prototipo 
que contiene sensores, placas de Arduino y robots para llevar a cabo 
pruebas de entrenamiento de modelos para el “Condition Monitoring”. 

Limitaciones 

El proyecto enfrenta las siguientes limitaciones: 
• Datos disponibles: El proyecto no está diseñado para un tipo de 
maquinaria en específico, por lo cual el Dataset deberá adaptarse para 
la implementación industrial para cada máquina, y considerando los 
sensores disponibles. 

METODOLOGÍA 

Métodos de recopilación de datos 

Fuentes de datos: 
• Datasets sintéticos y reales: Se utilizó el 'AI4I 2020 Predictive 
Maintenance Dataset' con 10 mil Datapoints originales como fuente de 
datos de predicción de fallos. Para escalar los datos, se empleó la 
herramienta de Mostly AI, generando un mayor volumen de datos 
sintéticos (50 mil y 100 mil).  
• Uso de datos en tiempo real: Se utilizó un prototipo con sensores 
para la lectura en tiempo real de factores ambiente y el almacenamiento 
de dichos datos históricos para el entrenamiento de los modelos de 
predicción de condiciones. 

Distribución de datos: 
• Los datos se distribuyeron en un 80% para el entrenamiento de los 
modelos, un 10% para la validación y un 10% para las pruebas. 
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Herramientas y técnicas utilizadas 

Herramientas: 
• Lenguajes de programación y bibliotecas: Se utilizaron bibliotecas de 
Python, como TensorFlow y Keras, para el desarrollo y entrenamiento 
de modelos de red neuronal densa. Para la visualización de datos, se 
emplearon herramientas de graficación de la librería de Python 
Matplotlib, así como una interfaz WEB con Chart.js y otra en P. 
• Bases de datos y sistemas operativos: Los datos se almacenaron en 
archivos con extensión csv y se utilizó entornos de Linux y Windows 
para desarrollar, entrenar y evaluar los modelos de machine learning. 

Técnicas de machine learning: 
• Batch Learning: Se empleó Batch Learning para el entrenamiento 
inicial de los modelos y se planifica el uso de online learning para el 
ajuste en tiempo real de los modelos con datos operativos. 
• Modelos de red neuronal densa: Se utilizaron redes neuronales 
densas para la predicción de fallos. Esta red neuronal está diseñada para 
problemas de clasificación binaria, en este caso, para predecir la 
columna "Machine failure" basada en las características de entrada 
proporcionadas. 
 

Proceso paso a paso: 
El proceso de entrenamiento de los modelos contó con pasos 

sucesivos concretos. Principalmente se enfocaron en generar datos 
sintéticos, cargar y preparar datos reales y sintéticos, entrenar un modelo 
de red neuronal densa para predecir fallas en máquinas, monitorear el uso 
de memoria durante el entrenamiento, evaluar el rendimiento del modelo 
con varias configuraciones, y finalmente visualizar y guardar los resultados 
obtenidos. En más detalle se siguió la siguiente estructura: 

 
1. Generación de Datos Sintéticos: Uso de dataset de I4AI y escalado 

con Mostly AI. 
2. Preparativos: Importación de bibliotecas para datos, modelos y 

monitoreo de memoria. 
3. Monitoreo de Memoria: Función de registro de uso de memoria en 

segundo plano. 
4. Carga y Preparación de Datos: Lectura de CSV, configuración de 

índice y conversión de texto a números. 
5. División de Datos: División en conjuntos de entrenamiento (80%), 

prueba (10%) y validación (10%). 
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6. Entrenamiento de Modelos: Entrenamiento de modelos de red 
neuronal densa con diferentes configuraciones de datasets y 
epochs. 

7. Creación del Modelo: Construcción y compilación de un modelo 
de red neuronal con Keras. 

8. Entrenamiento del Modelo: Entrenamiento y validación del 
modelo, con monitoreo de memoria. 

9. Validación y Pruebas: Procesamiento de datos, entrenamiento y 
guardado del modelo. 

10. Evaluación del Rendimiento: Evaluación con métricas y variación 
de epochs y volúmenes de datasets. 

11. Evaluación del Modelo: Cálculo de precisión, puntaje F1 y creación 
de gráficos comparativos. 

12. Visualización de Resultados: Creación y guardado de gráficos de 
comparación y precisión. 

HALLAZGOS 

Detalles técnicos 

La computadora de CIMAT cuenta con 48GB de RAM distribuidos en 
dos GPUs de 24GB y la PC Personal cuenta con 16GB de RAM. 
 

Matriz de escenarios 

Esta tabla presenta un resumen comparativo de los resultados obtenidos 
al entrenar modelos de redes neuronales densas en diferentes plataformas, 
con variaciones en la cantidad de datos (datapoints) y épocas (epochs). Se 
evalúan las métricas clave de precisión (Accuracy), puntaje F1 (F1 Score), 
tiempo de procesamiento (Tiempo en segundos), y el uso de recursos 
computacionales (Procesamiento en MB/s) en entornos como CIMAT 
Linux, Computadora Personal, y Google Colab. La tabla destaca las 
diferencias en rendimiento y eficiencia según la configuración del modelo y el 
entorno de ejecución, proporcionando una visión clara de cómo estos 
factores afectan el desempeño del sistema de mantenimiento predictivo. 

 
ID Plataforma Datapoints Epochs Accura

cy 

F1 
Score 

Tiempo 
(s) 

Procesamie
nto (MB/s) 

1 CIMAT 
Linux 

10,000 10 98.10% 0.63 10.99 2030,65 

2 CIMAT Linux 50,000 10 96.86% 0.08 50.29 2005,27 

3 CIMAT Linux 100,000 10 96,86% 0.14 104.05 2071,48 

4 CIMAT Linux 10,000 100 98,1% - 
98,50% 

0,69 - 
0,75 

99.41 1925,26 
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5 CIMAT Linux 50,000 100 96.68% 0.23 488.44 1976,89 

6 CIMAT Linux 100,000 100 96,71% 0.13 976.22 1954,56 

7 Computadora 
Personal 

10,000 10 97.70% 0.61 5.45 1048.84 

8 Computadora 
Personal 

50,000 10 96.90% 0.16 21.13 1070.36 

9 Computadora 
Personal 

100,000 10 96.92% 0.11 40.92 1101.99 

10 Computadora 
Personal 

10,000 100 98.30% 0.71 106.19 1067.96 

11 Computadora 
Personal 

50,000 100 96.76% 0.29 222.33 1076.88 

12 Computadora 
Personal 

100,000 100 96.77% 0.13 421.69 1102.16 

13 Google Colab 
Ubuntu 
Linux  

10,000 10 97.80% 0.65 21.74 1586.03 

14 Google Colab 
Ubuntu Linux 

50,000 10 96.86% 0.09 83.33 1538.22 

15 Google Colab 
Ubuntu Linux 

100,000 10 96.94% 0.08 143.84 1575.42 

16 Google Colab 
Ubuntu 
Linux 

10,000 100 98.70% 0.78 105.07 1537.92 

17 Google Colab 
Ubuntu Linux 

50,000 100 96.82% 0.26 563.50 1524.39 

18 Google Colab 
Ubuntu Linux 

100,000 100 96.77% 0.19 1043.36 1552.21 

Tabla 1 : Tabulación de la matriz de escenarios y sus resultados para ejecuciones de variantes  
de modelos sin paralelismo 

Interpretación de resultados graficados 

Este gráfico compara el tiempo de entrenamiento en segundos de un 
modelo de red neuronal densa utilizando 10,000 datos en diferentes 
plataformas: CIMAT, Computadora Personal y Google Colab. Se presentan 
los resultados para dos configuraciones: 10 épocas y 100 épocas. 
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Figura 1 –Interpretación de resultados de rendimiento de los escenarios ejecutados 

 
 

El eje X muestra los casos de ejecución, siendo estos la computadora en 
la que se realizó la ejecución, el número de epocs de la prueba (A la izquierda 
10 epocs y a derecha 100 para cada computadora) y también se detalla que 
todos los modelos se entrenan usando el Dataset de 10 mil datapoints, el cual 
es el original obtenido de AI41 sin escalar. Esto debido a que el escalamiento 
usando Mostly AI alteró las relaciones entre los datos y por tanto perjudico la 
eficacia de los modelos que se entrenaron con ellos. 

El entrenamiento de cada modelo fue realizado en un contenedor 
individual usando Docker y el registro de consumo de memoria se almaceno 
en dicho contenedor. Del mismo modo, usando Docker-Compose, las 
ejecuciones de modelos en paralelo ejecutaron de forma simultánea una 
cantidad predefinida de contenedores y en cada uno se registra la memoria 
consumida de forma global durante su periodo de ejecución. 

 
NOTA: La exclusión de 1,000 epochs en la matriz de escenarios se debe 

a la necesidad de optimizar el tiempo de entrenamiento y los recursos. 
Entrenar con 1,000 epochs puede ser impráctico en términos de tiempo y 
recursos, especialmente en plataformas con menor capacidad de 
procesamiento. Además, después de cierto punto, los beneficios adicionales 
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de más epochs son mínimos. Se han realizado pruebas exploratorias con 1,000 
epochs únicamente en la supercomputadora del CIMAT. 

Elección del modelo con 10 mil datapoints y 100 epochs 

Como se observa en los resultados el modelo con 10 mil datapoints y 100 
epochs tuvo el mejor rendimiento con respecto a las métricas F1, por la gran 
diferencia de precisión se escogieron los parámetros de este modelo para 
ejecutar las pruebas de paralelismo. Es importante mencionar que el dataset 
con 10 mil datapoints es el único que no se escaló por lo que los datos son 
fieles al dataset I4AI sin alteraciones, derivado de los resultados se considera 
que hay una alta probabilidad de que la precisión deficiente obtenida por el 
resto de los volúmenes de datasets se deba al escalamiento. 
 

Matriz de pruebas base con paralelismo 

La siguiente tabla presenta un análisis comparativo de las pruebas 
realizadas para evaluar el rendimiento de modelos de red neuronal densa bajo 
condiciones de paralelismo. Estas pruebas fueron ejecutadas en diferentes 
entornos computacionales (CIMAT Linux y Computadora Personal) 
utilizando una configuración estándar de 10,000 datos y 100 épocas. 
 

ID Plataforma Datapo
ints 

Epo
chs 

Paralel
ismo 

Accuracy F1 
Score 

Tie
mpo 
(s) 

Procesa
miento 
(MB/s) 

1 CIMAT Linux 10,000 100 5 98.20% 0.69 85 3320 

2 CIMAT Linux 10,000 100 10 98.20% 0.69 63 4744 

3 CIMAT Linux 10,000 100 15 98.20% 0.69 81 6367 

4 CIMAT Linux 10,000 100 30 98.20% 0.69 120 11 079 

5 CIMAT Linux 10,000 100 50 98.20% 0.69 174 18 856 

6 CIMAT Linux 10,000 100 70 98.20% 0.69 317 24 018 

7 CIMAT Linux 10,000 100 100 98.20% 0.69 376 36 700 

8 CIMAT Linux 10,000 100 150 98.20% 0.69 415 47 487 

9 Computadora 
Personal 
Windows 11 

10,000 100 5 98.70% 0.79 120 2383 

10 Computadora 
Personal 
Windows 11 

10,000 100 10 98.60% 0.77 220 3897 

11 Computadora 
Personal 
Windows 11 

10,000 100 15 98.50% 0.75 350 5521 

12 Computadora 
Personal 
Windows 11 

10,000 100 30 98.20% 0.69 690 7475 
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Tabla 2 : Tabulación de la matriz de escenarios y sus resultados para 
ejecuciones de variantes  de modelos sin paralelismo 

 
El límite alcanzado para el entrenamiento de modelos en paralelo por 
computadora se muestra en aquí: 

Computadora Límite de 
modelos en 
paralelo 

Tiempo de 
ejecución 

F1 score Ram 
utilizado 

CIMAT 150 415 s 0.69 en 
promedio 

48/48 

PC PERSONAL 30 733 s 0.75  en 
promedio 

15.5/16 

Tabla 3 : Tabulación de casos de paralelismo limite por computadora. 

CONCLUSIONES 

Este estudio evaluó con éxito la efectividad y los requisitos 
computacionales de las redes neuronales densas para el mantenimiento 
predictivo basado en fallos en maquinaria industrial. Se demostró que los 
entornos computacionales avanzados, como la infraestructura del CIMAT, 
son cruciales para el rendimiento óptimo de estos modelos, especialmente en 
el manejo de grandes volúmenes de datos y entrenamientos prolongados. 

Además, se identificaron parámetros de entrenamiento óptimos, como el 
uso de 10,000 puntos de datos con 100 épocas, que logran un equilibrio entre 
precisión y eficiencia computacional. Los modelos desarrollados mostraron 
alta precisión y robustez, lo que es esencial para implementaciones de sistemas 
de mantenimiento predictivo que reducen el tiempo de inactividad no 
planificado y mejorar la eficiencia operativa en entornos industriales. 

Estos hallazgos subrayan la importancia de alinear los recursos 
computacionales con las demandas del entrenamiento para maximizar la 
efectividad de las operaciones de mantenimiento predictivo. La comprensión 
de estos factores permite a las industrias hacer inversiones informadas en 
infraestructura, asegurando la escalabilidad y flexibilidad necesarias para 
adaptar los sistemas de mantenimiento predictivo a diversos contextos 
industriales. 
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Resumen. Los modelos de lenguaje a gran escala (LLMs) han evolucionado 
el procesamiento del lenguaje natural, mostrando capacidades relevantes en 
diversas tareas lingüísticas. Sin embargo, su implementación en el ámbito 
académico enfrenta desafíos en cuanto a precisión y pertinencia.  Este estudio, 
es fruto de la colaboración entre la Universidad del SABES y el CIMAT en 
Guanajuato y analiza la eficiencia de estrategias de diseño de prompts en los 
LLMs al procesar textos académicos. La finalidad es identificar prácticas 
óptimas para mejorar la precisión y relevancia de las respuestas generadas en 
contextos académicos. La presente investigación, respaldada por IDEA Gto., 
utiliza el laboratorio de Supercómputo de CIMAT, permitiendo experimentos 
a gran escala, este enfoque es crucial dado el creciente uso de los LLMs en 
entornos educativos y de investigación, donde la exactitud de la información 
es fundamental. 
 
Palabras clave: Modelos de lenguaje a gran escala, LLM, diseño de prompts, 
lenguaje natural, textos académicos.   

https://sabes.edu.mx/portal/
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INTRODUCCIÓN 

Ingeniería de Prompts en LLMs  

Los LLMs son sistemas computacionales que utilizan arquitecturas de redes 
neuronales profundas, como las redes neuronales transformadoras 
(Transformers networks)1, para procesar y generar lenguaje humano. Estos 
modelos, como GPT-32 han revolucionado la inteligencia artificial aplicada al 
lenguaje, permitiendo tareas desde la traducción automática hasta la 
generación de texto creativo. 
Ingeniería de Prompts.  
La ingeniería de prompts es el proceso de diseñar y crear instrucciones o 
indicaciones que provocan las respuestas deseadas de los LLMs. Las 
indicaciones pueden clasificarse en diferentes tipos según su estructura, 
función y complejidad3. La ingeniería de prompts es crucial para guiar la salida 
del modelo hacia la intención del usuario, minimizando la necesidad de ajustes 
finos o de grandes cantidades de datos de entrenamiento adicionales4. Se 
pueden clasificar a las indicaciones (prompts) en 7 tipos3, como se ilustra en 
la Figura 1 
 

 

Figura 1- Tipos de prompts3  

La ingeniería de prompts se ha convertido en una práctica clave para 
optimizar la interacción entre los usuarios (en este caso, estudiantes y 
profesores) y los LLMs. Al diseñar prompts específicos y contextualizados, se 
puede guiar a los modelos hacia la extracción de información más precisa y 
relevante para las necesidades educativas. Por ejemplo, prompts que incluyen 
terminología y contextos académicos específicos pueden mejorar la precisión 
de las respuestas proporcionadas por los LLMs5.  
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Estrategias de Ingeniería de Prompts 
 
 
Prompt Design 
El diseño de prompts implica la creación de entradas claras y específicas a las 
LLMs que guíen el modelo hacia la respuesta deseada. Por lo que se plantea 
el cuestionamiento de cómo el formato, la longitud y la especificidad del 
prompt pueden influir en el rendimiento del modelo6 
Prompt Tuning  
En esta estrategia el enfoque radica en ajustar dinámicamente los prompts 
durante el uso del modelo para mejorar la precisión y la relevancia de las 
respuestas. Se han explorado técnicas de prompt tuning en aplicaciones de 
pregunta y respuesta (Question and Answer)7. 
Prompt Augmentation 
 La ampliación de prompts incluye la adición de contexto o ejemplos a los 
prompts para mejorar la comprensión del modelo. Se ha utilizado esta técnica 
para mejorar la generación de texto en tareas específicas5. 
 Evaluación de la Efectividad de los Prompts 
La evaluación de la efectividad de los prompts es esencial para garantizar que 
los LLMs proporcionen resultados útiles y confiables. Métricas como la 
precisión, la fluidez del lenguaje y la relevancia contextual son cruciales8.  
Algunos estudios9 abordan cómo la evaluación puede ser automatizada y 
adaptada a diferentes contextos de aplicación. La efectividad de los prompts 
propuestos en3 se mide evaluando el rendimiento de los modelos de lenguaje 
en tareas de procesamiento de lenguaje natural utilizando algunas métricas 
como precisión y exactitud.  
 

La extracción de información (EI)  

Es un componente crucial en el ámbito educativo, donde la precisión y la 
relevancia de la información suministrada a los estudiantes pueden influir 
significativamente en su aprendizaje y comprensión de los temas académicos. 
En entornos universitarios, donde los estudiantes deben manejar grandes 
volúmenes de información y desarrollar habilidades de investigación y análisis 
crítico, la precisión en la EI es fundamental10. 
Tradicionalmente, la EI en entornos educativos ha enfrentado retos 
importantes, como la ambigüedad del lenguaje natural, la heterogeneidad de 
los datos y la necesidad de procesar información en tiempo real. Estos retos 
han limitado la efectividad de las herramientas de EI, lo que a menudo resulta 
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en respuestas poco claras o inexactas, especialmente cuando se trata de 
contextos académicos específicos y términos técnicos11.  
Con la aparición de los LLMs, como los que se listan a continuación: 
GPT-4 (OpenAI), GPT-3 (OpenAI), LLaMA (Meta/Facebook), Gemini 
(Google), Mixtral 8x7B-Instruct-v0.1, BERT (Bidirectional Encoder 
Representations from Transformers) de Google, RoBERTa (A Robustly 
Optimized BERT Pretraining Approach) de Facebook, XLNet 
(Google/CMU), Megatron (NVIDIA), Turing-NLG (Microsoft), GPT-Neo 
(EleutherAI), Gopher (DeepMind), Claude, Deep Seek. 
Se ha abierto un nuevo horizonte en la capacidad de procesar y generar 
lenguaje natural con una gran precisión y fluidez. Estos modelos, entrenados 
en vastos corpus de texto, han demostrado ser capaces de manejar una amplia 
gama de tareas de EI, desde la comprensión del contexto hasta la generación 
de resúmenes y respuestas a preguntas específicas12.  
La evaluación de la precisión en la EI utilizando LLMs e ingeniería de 
prompts es un área activa de investigación. Se requiere el desarrollo de 
métricas y benchmarks específicos para el ámbito educativo que consideren 
no solo la exactitud de las respuestas, sino también su relevancia y adecuación 
al contexto académico13. 
La precisión en la EI en ámbitos universitarios y educativos utilizando 
ingeniería de prompts y LLMs es un campo de investigación en crecimiento 
que aborda importantes retos y oportunidades en la mejora del aprendizaje y 
la enseñanza mediante la utilización de tecnologías de inteligencia artificial. 
Se han encontrado aplicaciones de la ingeniería de prompts a diversas áreas 
del conocimiento, por ejemplo, en el diagnóstico médico3 y se han observado 
avances importantes en esa dirección, sin embargo, existen áreas de 
oportunidad muy relevantes para investigar, en especial en el área académica. 
A pesar de su potencial, la investigación en este campo aún es limitada, y no 
está claro cuáles de estas estrategias son más efectivas en el contexto 
académico, donde los textos pueden ser complejos y especializados1.  
En esta investigación se busca abordar este problema mediante la evaluación 
de la eficiencia de diversas estrategias para el diseño de prompts en el 
procesamiento de textos académicos (específicamente en los apartados 
constituyentes de una tesis de licenciatura) por parte de los LLMs. La 
investigación tendrá como objetivo analizar la eficiencia de las estrategias de 
diseño de prompts en el contexto de modelos de lenguaje de gran escala 
(LLMs) al procesar y analizar textos académicos en lenguaje natural, con el 
propósito de identificar las mejores prácticas que permitan mejorar la 
precisión y la generación de respuestas relevantes y útiles en el ámbito 
académico. Esto es crucial no solo para el avance de la tecnología del 
procesamiento del lenguaje natural (PLN) en el sector educativo y de 
investigación, sino también para fomentar que los recursos digitales sean cada 
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vez más accesibles y útiles para los estudiantes, investigadores y académicos. 
De tal manera que se pueda maximizar el potencial de los LLMs en el PLN, 
contribuyendo así a la mejora de la calidad y la accesibilidad de la información 
en el ámbito académico. 

MÉTODO 

Modelo metodológico 

Para llevar a cabo la investigación se planteó el Método presentado en la 
Figura 2.  

 

Figura 2- Método de investigación 

La primera etapa mostrada en la Figura 2  se denomina “Datos”, en esta etapa, 
se desarrolla la construcción de la data set a analizar, que consiste en una base 
de datos integrada por la información contenida en las tesis presentadas por 
estudiantes de la Universidad del SABES durante los años 2022 y 2023. Una 
vez que el conjunto de datos esté estructurado, se determinarán las tareas 
específicas que se solicitarán a los distintos LLMs mediante la formulación de 
prompts estructurados. Finalmente, se llevará a cabo una selección aleatoria 
de la muestra estadística del conjunto de datos, con el propósito de obtener 
una muestra representativa en la cual se aplicarán y evaluarán diversas 
estrategias de diseño de prompts. 
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En la etapa denominada "Diseño de prompts”, se inicia con la conformación 
de los prompts, en la cual se formulan una serie de instrucciones diversas y 
múltiples con el propósito de guiar a los LLMs en la realización de las tareas 
solicitadas. Posteriormente, se lleva a cabo una experimentación en la que se 
prueban los prompts diseñados en los distintos LLMs. Finalmente, se realiza 
una evaluación de la efectividad de los LLMs mediante la revisión de un 
experto humano, quien proporciona un juicio cualitativo y cuantitavo sobre 
el rendimiento de los modelos en función de los prompts aplicados, este 
proceso se realiza de manera iterativa, hasta que se encuentren los prompts 
que reporten las mejores eficiencias en la identificación de las tareas 
establecidas. 
Posterior a la experimentación en la muestra representativa de la data set, se 
realiza en la etapa denominada “Experimentación a gran escala” que se refiere 
a la aplicación de los prompts mejor evaluados a toda la data set, mediante los 
recursos informáticos con los que cuenta el laboratorio de Supercómputo del 
CIMAT en Guanajuato. Posteriormente, durante la etapa de 
“Implementación”, se elabora un catálogo detallado que incluye todos los 
prompts identificados y evaluados en las fases anteriores del proceso 
investigativo. 

Instrumentos de evaluación  

Para llevar a cabo el proyecto que involucra el análisis de la eficiencia de las 
estrategias de ingeniería de prompts en los LLMs al procesar y analizar textos 
académicos en lenguaje natural, específicamente en la evaluación de los 
objetivos generales de tesis de licenciatura, se recurrió a los siguientes análisis 
Análisis de la eficiencia.  Para encontrar el porciento de efectividad de la 
instrucción y la salida que provee el LLM en el procesamiento y análisis de 
textos académicos se desarrolló una matriz comparativa entre la entrega del 
LLM y la verificación del experto humano, cuando se encuentran diferencias 
en la opinión y la entrega se coloca un número (1) y cuando ambas entregas 
coinciden, entonces se coloca un número (0). 
Análisis comparativo. Se realizó un análisis comparativo entre diferentes 
estrategias de prompts y LLMs. Esto permite la identificación de qué 
estrategias son más efectivas en diferentes contextos y para diferentes tipos 
de textos académicos. 

RESULTADOS 

En el presente estudio, se recopiló una Data set que abarca las tesis 
desarrolladas entre los años 2022 y 2023 en las distintas facultades de la 
Universidad del SABES. Esta Data set incluye los títulos de las tesis, sus 
objetivos generales y específicos, así como las hipótesis propuestas. Para la 
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fase experimental, se realizó un muestreo aleatorio de las tesis contenidas en 
la Data set, seleccionando únicamente los objetivos generales con el propósito 
de analizar sus componentes estructurales. 
Posteriormente, se definieron las tareas específicas que se solicitaron a los 
LLMs, las cuales se detallan a continuación: 

a. Identificación del verbo principal del objetivo general en modo 
infinitivo. 

b. Identificación del tema de investigación. 
c. Identificación del alcance o contexto de la investigación. 
d. Identificación del propósito o finalidad de la investigación. 
e. Encontrar si el objetivo tiene congruencia gramatical. 
f. Evaluación general del objetivo de la tesis. 

Se sometieron a prueba diferentes tipos de prompts, incluyendo: 
a. Zero shot 
b. Chain of thought (CoT) 
c. Few shot-CoT 
d. Árbol de pensamiento 

Estos prompts se evaluaron con los siguientes LLMs: 
a. Deep Seek 
b. Llama 3.1-7OB Instruct 
c. Mixtral 8x7B Intruct-v0.1 
d. GPT-3.5-turbo-0613 

Los resultados de la efectividad alcanzada en las tareas encomendadas a los 
LLMs, empleados en este estudio, se detallan en la Tabla 1.  
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a.Deep seek, b. Meta-Llama 3.1-70B-Instruct c. Mixtral-8x7B-Instruct-v0.1, 

 d. GPT-3.5-turbo-0613. na (no aplica para este caso) 

Tabla 1: Resumen de la efectividad lograda en cada tarea por las LLMs. 

En la Tabla 2 se muestran los prompts que tuvieron mayor efectividad al 
probarlos en los diferentes LLMs. 

Tarea y LLMs

a 84% a 88% a 86%

b 88% b 92% b 90%

c 47% c 84% c 90%

d 84% d 86% d 94%

a 92% a 96% a 96%

b 90% b 63% b 80%

c 90% c 82% c 90%

d 88% d 90% d 92%

a 80% a 82% a 82%

b 80% b 76% b 78%

c 75% c 74% c 77%

d 69% d 53% d 78%

a 76% a 76% a 67%

b 69% b 96% b 73%

c 71% c 65% c 73%

d 65% d 69% d 65%

a 18% a 22% a 27%

b 63% b 49% b 33%

c 43% c 31% c 33%

d 29% d 16% d 35%

a 47%

b 71%

c 61%

d 63%

Zero Shot CoT
Few Shot-

Cot

Árbol de 

pensamiento

Identificación del 

verbo principal en 

modo infinitivo

na

Identificación del 

tema de 

investigación

na

Identificación del 

alcance o contexto
na

Identificación del 

propósito o 

finalidad

na

Identificación de la 

congruencia 

gramatical

na

Evaluación 

general del objetivo
na na na
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na (no aplica para este caso) 

Tabla 2: Prompts que obtuvieron mayor efectividad en las tareas definidas 

En la Figura 3 se presentan de manera gráfica los resultados de la eficiencia 
lograda en el LLM Meta-Llama 3.1-70B-Instruct mediante los prompts 
diseñados para identificar los elementos que constituyen los objetivos 
generales en investigaciones, específicamente en tesis de licenciatura de la 
Universidad del SABES. Se evidencia un rendimiento mayor en tareas de 
menor complejidad. No obstante, ante tareas que implican un mayor nivel de 
dificultad, se registra una disminución significativa en la efectividad, llegando 
a un mínimo del 33%. 
 

Zero Shot CoT
Few shot-

CoT

Árbol de 

pensamiento

Evaluación 

general del objetivo
na na na

Ver Anexo 

4

Tarea

Prompt

Identificación del 

verbo principal en 

modo infinitivo

Ver Anexo 1. 

Sección 1

Ver Anexo 2. 

Sección 1

Ver Anexo 

3. Sección 1
na

Identificación del 

alcance o contexto

Ver Anexo 1. 

Sección 3

 Ver Anexo 2. 

Sección 3

Ver Anexo 

3. Sección 3
na

Identificación del 

tema de 

investigación

Ver Anexo 1. 

Sección 2

Ver Anexo 2. 

Sección 2

Ver Anexo 

3. Sección 2
na

Identificación de la 

congruencia 

gramatical

Ver Anexo 1. 

Sección 5

Ver Anexo 2. 

Sección 5

Ver Anexo 

3. Sección 5
na

Identificación del 

propósito o 

finalidad

Ver Anexo 1. 

Sección 4

Ver Anexo 2. 

Sección 4

Ver Anexo 

3. Sección 4
na
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Figura 3- Eficiencia en la identificación de las tareas en el LLM Meta-Llama 3.1-70B-Instruct. 

El análisis de las Figuras 4 y 6 revela patrones de eficiencia consistentes entre 
los diversos tipos de prompt para la mayoría de las tareas evaluadas, 
particularmente aquellas de menor complejidad. Sin embargo, se observa una 
notable excepción en la tarea de congruencia gramatical, donde la eficiencia 
experimenta una marcada disminución, alcanzando un valor mínimo del 16%.  

 

Figura 4- Eficiencia en la identificación de las tareas en el LLM GPT-3.5-turbo-0613. 

Los resultados del análisis comparativo entre diversos Modelos de Lenguaje 
Grandes (LLMs, por sus siglas en inglés) revelan hallazgos significativos. 
Como se ilustra en la Figura 5, se observa una eficiencia del 47% en la tarea 
"Identificación del verbo principal en modo infinitivo" para uno de los 
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modelos evaluados. Este resultado es particularmente notable, ya que no se 
replica en los demás LLMs analizados. Adicionalmente, el modelo Mixtral-
8x7BInstruct-v0.1 exhibe una eficiencia del 31% en la evaluación de 
congruencia gramatical. 
 

 

Figura 5- Eficiencia en la identificación de las tareas en el LLM Mixtral-8x7BInstruct-v0.1. 

 

Figura 6- Eficiencia en la identificación de las tareas en el LLM Deep Seek 
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En la Figura 7 se muestran los resultados de la tarea denominada "Evaluación 
global del objetivo general", la cual fue realizada mediante un prompt 
diseñado en forma de árbol de pensamiento. Los hallazgos indican que el 
modelo Meta-llama 3.1-70B-Instruct obtuvo la mayor eficiencia en la 
realización de esta tarea, alcanzando un 71% de desempeño. 

 

Figura 7- Evaluación global del Objetivo General de investigación mediante el prompt en árbol de 
pensamiento. 

Para la realización de la experimentación a gran escala, se empleó un nodo de 
Supercómputo equipado con dos unidades de procesamiento gráfico (GPU) 
TITAN RTX, cada una con 24 GB de memoria de video (VRAM) y 4.608 
núcleos CUDA. Estas GPUs de alta gama demostraron ser fundamentales 
para el procesamiento eficiente de los modelos de lenguaje a gran escala 
(LLMs), los cuales demandan un considerable consumo de recursos 
computacionales. 
Se utilizaron los siguientes LLMs cuantizados: gemma-7b, Llama-2-13b-chat-
hf, Meta-Llama-3-70B-Instruct, Yi-1.5-34B-Chat, Mixtral-8x7B-Instruct-
v0.1. Así mismo, se utilizaron los siguientes LLMs sin cuantizar: Llama-2-7b-
chat-hf,  
Meta-Llama-3-8B-Instruct, Meta-Llama-3.1-8B-Instruct, Mistral-7B-Instruct-
v0.3. Los tiempos de procesamiento de los prompts en los diferentes LLMs 
variaron entre 73 y 250 minutos. El prompt utilizado en esta etapa de la 
investigación puede verse en el anexo 4. 
Durante el curso de la investigación, se observó que algunos de los LLMs 
requerían una capacidad computacional que superaba las posibilidades de las 
GPUs TITAN RTX disponibles. Esto se debía a la enorme cantidad de 
parámetros que debían ser procesados y almacenados en la memoria de video 
(VRAM) de las GPUs. Por lo que se implementó la técnica de cuantización, 
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la cual permite reducir la precisión de los pesos del modelo, de 32 bits a 8 bits 
o incluso 4 bits. Esta disminución significativa de la precisión de los 
parámetros del modelo se tradujo en una reducción sustancial de la memoria 
requerida. Si bien esta reducción de la precisión introduce cierta pérdida de 
información, permitió que los modelos se ajustaran a las capacidades de las 
GPUs disponibles, manteniendo aun así un nivel de precisión razonable. De 
este modo, la aplicación de la técnica de cuantización resultó ser una estrategia 
fundamental para el procesamiento. No obstante, a pesar de la aplicación de 
la técnica de cuantización como estrategia fundamental para superar las 
limitaciones de recursos computacionales, los resultados obtenidos no fueron 
satisfactorios. Los LLMs no lograron discriminar eficientemente las tareas 
solicitadas, lo cual pone de manifiesto la necesidad de seguir explorando 
enfoques que permitan compatibilizar las exigencias computacionales de estos 
modelos con los recursos disponibles, sin comprometer sustancialmente su 
desempeño. 

DISCUSIÓN 

En el trabajo presentado se ha llevado a cabo una exhaustiva evaluación de la 
eficiencia de las estrategias de diseño de prompts en los LLMs al procesar y 
analizar textos académicos en lenguaje natural. Los resultados obtenidos 
permiten establecer conclusiones relevantes en relación con los objetivos 
planteados: 
Se identificaron diversas estrategias de ingeniería de prompt utilizadas en 
LLMs para el análisis de textos académicos. Estas estrategias incluyen el uso 
de prompts estructurados y prompts contextualizados, cada uno con su 
propósito específico en el procesamiento de información académica. 
En la evaluación estructurada se realizaron ajustes finos al prompt de CoT 
con la ingeniería de indicaciones; la indicación del prompt detecta en el 
objetivo la estructura sintáctica con los elementos gramaticales 
incrementando así la eficiencia del prompt en la detección y logrando un 
léxico simplificado para la retroalimentación objetiva al universitario. 
Las estrategias de ingeniería de prompt demostraron influencia en la precisión 
del procesamiento y análisis de textos académicos. Se encontró que los 
prompts diseñados con un enfoque más específico y contextualizado tienden 
a mejorar la precisión en la interpretación y generación de respuestas. Sin 
embargo, las tareas más complejas asignadas a los LLMs presentan menor 
eficiencia. 
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Se identificaron diferencias significativas en la eficiencia de las estrategias de 
diseño de prompts entre distintos LLMs. Los modelos más avanzados, como 
el Meta-Llama 3.1-70B-Instruct y Deep Seek, mostraron un mejor desempeño 
en tareas de análisis textual académico cuando se emplearon estrategias de 
prompt adecuadas. 
Como trabajo futuro, se pretende el diseño y la evaluación de prompts en una 
gama más amplia de LLMs. Además, se plantea la extensión de las pruebas a 
una variedad de elementos constitutivos de una tesis de licenciatura, 
incluyendo objetivos específicos, hipótesis, justificación, antecedentes y otros 
componentes relevantes. Esta expansión del trabajo de investigación 
permitirá una comprensión más profunda de la efectividad de las estrategias 
de prompt en la evaluación y generación de contenido académico en 
diferentes contextos y niveles de complejidad. 
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ANEXOS 

Anexo 1 

Sección 1. Prompt Zero Shot para identificar el Verbo en infinitivo en el 
Objetivo General. 
Identifica el verbo principal en modo infinitivo en el siguiente objetivo 
general de un trabajo de tesis de nivel licenciatura. En caso de contener un 
verbo principal en modo infinitivo asigna calificación = 1 y si no contiene un 
verbo principal en modo infinitivo asigna calificación = 0.  El objetivo general 
es:  "  " 
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Sección 2. Prompt Zero Shot para identificar el Tema de investigación en el 
Objetivo General. 
Identifica en el siguiente objetivo de tesis de licenciatura el tema central de 
investigación y el área o disciplina académica principal.  Si está bien definido 
el tema central de la investigación y el área o disciplina académica principal 
asigna una calificación=1, de lo contrario asigna una calificación=0.   El 
objetivo a analizar es:   " " 
 
Sección 3. Prompt Zero Shot para identificar el Alcance o contexto de la 
investigación en el Objetivo General. 
Encuentra en el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura el 
contexto de la investigación, ámbito o campo temático general en el que se 
enmarca la investigación, así como la delimitación geográfica o temporal.  Si 
identificas el contexto, ámbito o campo temático, delimitación geográfica o 
temporal asigna una calificación=1, de lo contrario asigna una calificación=0.  
El objetivo a analizar es: "  " 
 
Sección 4. Prompt Zero Shot para identificar el Propósito o finalidad de la 
investigación en el Objetivo General. 
Reconoce en el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura el 
propósito fundamental de la investigación. Si identificas el propósito 
fundamental de la investigación asigna una calificación =1, de lo contrario 
asigna una calificación=0. 
El objetivo general a analizar es:  "  " 
 
Sección 5. Prompt Zero Shot para identificar la Congruencia gramatical de 
la investigación en el Objetivo General. 
Analiza el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura y asigna un 
puntaje de 1 si tiene congruencia gramatical, o un puntaje de 0 si no la tiene. 
El objetivo a analizar es: "  " 

Anexo 2 

Sección 1. Prompt CoT para identificar el Verbo en infinitivo en el Objetivo 
General. 
Eres un experto investigador y extremadamente crítico.  Analiza el siguiente 
objetivo general de un trabajo de tesis de licenciatura y utiliza el enfoque paso 
a paso para identificar el verbo principal en modo infinitivo.  Sigue las 
siguientes instrucciones: 
1. Identifica todos los verbos en modo infinitivo en el texto. Recuerda que los 
verbos en modo infinitivo son verbos con terminación "ar", "er", "ir" 
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2. Determina cuál es el verbo principal que representa la acción central del 
objetivo, recuerda que el verbo principal es la primera palabra terminada en 
"ar", "er", "ir" y no es un sustantivo. 
3.Si hay otros verbos en infinitivo, considéralos como secundarios. 
4. Considera que debe existir sólo un verbo en modo infinitivo al principio 
del objetivo general. 
5. En caso de contener sólo un verbo principal en modo infinitivo al inicio 
del objetivo general asigna calificación = 1 y en caso contrario asigna 
calificación = 0.   
 El objetivo general es:  "  " 
 
Sección 2. Prompt CoT para identificar el Tema de investigación en el 
Objetivo General. 
Eres un experto investigador y extremadamente crítico, analiza 
cuidadosamente el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura y 
utiliza un enfoque paso a paso para identificar el tema de investigación 
principal. Sigue estas instrucciones: 
 
1. Reconoce el enfoque específico: Dentro del campo identificado, determina 
el área de especialización o el tema particular que se está abordando.  
2. Determina el objeto de estudio: Identifica el fenómeno, población, sistema 
o elemento principal que está siendo investigado. 
3. Recuerda que debe estar considerado sólo un objeto de estudio dentro del 
objetivo general de la investigación. 
4. Identifica el complemento directo (utilizando las palabras tal como están 
escritas en el objetivo general analizado). 
Ahora, aplica estos pasos al siguiente objetivo general y proporciona una 
calificación =1 si está bien definido el Complemento directo o tema central 
de la investigación, de lo contrario asigna una calificación=0.   El objetivo a 
analizar es:   " " 
 
Sección 3. Prompt CoT para identificar el Alcance o contexto de la 
investigación en el Objetivo General. 
Eres un experto investigador y extremadamente crítico, analiza el siguiente 
objetivo general de una tesis de licenciatura e identifica los elementos clave 
relacionados con el contexto y el alcance de la investigación utilizando el 
enfoque paso a paso, siguiendo las siguientes instrucciones: 
1.Identifica el complemento circunstancial de lugar es decir la delimitación 
geográfica o poblacional que define los límites de este estudio.  
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2. Identifica el complemento circunstancial de modo es decir, las manera o la 
forma en cómo se llegará a cumplir el objetivo.  
Ahora, aplica estos pasos al siguiente objetivo general y proporciona una 
calificación =1 si está bien definido el Complemento circunstancial de lugar 
o el complemento circunstancial de modo, de lo contrario asigna una 
calificación=0.   El objetivo a analizar es:   " " 
 
Sección 4. Prompt CoT para identificar el Propósito o finalidad de la 
investigación en el Objetivo General. 
Eres un experto investigador y extremadamente crítico, analiza el siguiente 
objetivo general de una tesis de licenciatura para identificar su propósito o 
finalidad fundamental. Utiliza el enfoque paso a paso.  Sigue las siguientes 
instrucciones 
1. Identifica el complemento circunstancial de finalidad, es decir cuál es la 
intención fundamental de esta investigación. 
2. Reconoce los resultados esperados o beneficios que se esperan.  
3. Recuerda que estos aportes deberán estar textualmente definidos en el 
objetivo general analizado  
4.Recuerda que algunas conjunciones que son usadas comúnmente para 
identificar el aporte pueden ser: “para", "a fin de", "con el fin de", " con la 
intención de". 
5. Considera que el complemento circunstancial de finalidad no es el tema de 
la investigación. 
 Si identificas el propósito fundamental de la investigación o complemento 
circunstancial de finalidad asigna una calificación =1, de lo contrario asigna 
una calificación=0. 
Objetivo general a analizar:   "   " 
 
Sección 5.  
Prompt CoT para identificar la Congruencia gramatical de la investigación en 
el Objetivo General. 
Eres un experto investigador y extremadamente crítico, analiza el siguiente 
objetivo general de una tesis de licenciatura y determina si tiene congruencia 
gramatical. Sigue estos pasos: 
1. Identifica el sujeto que es quien o qué realiza la acción principal en el 
objetivo. 
2. Identifica el verbo que es la acción principal que se propone realizar en la 
investigación.   
3. Revisa que el verbo concuerde con el sujeto en número y persona. 
4.Identifica el objeto, que es lo que se está analizando, desarrollando o 
evaluando. 
5.Reconoce si el objeto de la acción está claramente definido. 
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6. Identifica el complemento circunstancial de modo.  
7. Identifica el complemento circunstancial de lugar.  
8. Identifica el complemento circunstancial de la finalidad. 
9. Analiza si todos los elementos se encuentran correctamente integrados 
(sujeto, verbo, objeto, complementos circunstanciales de modo, lugar y 
complemento circunstancial de finalidad). 
10. Revisa la estructura gramatical y observa si la oración tiene una 
construcción coherente y sin errores gramaticales. 
11. Evalúa la congruencia: 
Si todos los elementos gramaticales están correctamente estructurados, asigna 
una calificación=1   Si hay incongruencias o errores gramaticales, asigna una 
calificación= 0. 
Objetivo general a analizar: " ". 

Anexo 3 

Sección 1. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Verbo en infinitivo en 
el Objetivo General. 
Question: 
Eres un experto investigador y eres extremadamente crítico, considerando el 
siguiente objetivo "Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la 
empresa ". Dime si está bien definido verbo principal, recuerda solo vas a 
analizar si está bien definido el verbo principal 
Considera la siguiente cadena de pensamiento  
1. Encuentra el verbo principal 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
4. El verbo es medible  
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
Answer:  
Analicemos el objetivo dado según la cadena de pensamiento proporcionada: 
1. Encuentra el verbo principal 
Puedo identificar dos verbos principales: Optimizar y Generar 
2. Solo debe de existir un verbo principal  
Hay dos verbos principales identificados, por lo que este criterio no se cumple 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
Ambos verbos principales ("Optimizar" y "Generar") están en infinitivo 
4. El verbo es medible  
Tanto "Optimizar" como "Generar" son verbos medibles. 
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5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
Dado que hay más de un verbo principal: 
Calificación = 0 
 
Question: 
Eres un experto investigador y eres extremadamente crítico, considerando el 
siguiente objetivo "Analizar la estrecha relación entre el nivel de 
productividad y el nivel de satisfacción del empleado". Dime si está bien 
definido verbo principal, recuerda solo vas a analizar si está bien definido el 
verbo principal 
Considera la siguiente cadena de pensamiento  
1. Encuentra el verbo principal 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
4. El verbo es medible  
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
 
Answer:  
Analicemos el objetivo dado según la cadena de pensamiento proporcionada: 
1. Encuentra el verbo principal 
Puedo identificar el siguiente verbo principal: Analizar 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
Hay solo un verbo principal, por lo que este criterio se cumple 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
El verbo "analizar" está en infinitivo, por lo que este criterio se cumple 
4. El verbo es medible  
El verbo "analizar" es medible, por lo que este criterio se cumple. 
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
Dado que el verbo principal cumple con todos los criterios: 
Calificación = 1  
 
Question: 
Eres un experto investigador y eres extremadamente crítico, considerando el 
siguiente objetivo "Posicionar y penetrar en el mercado al equipo de futbol 
Titanes de Querétaro para ser reconocido y lograr tener presencia en el 
municipio haciendo que los jóvenes se interesen en formar parte del mismo.". 
Dime si está bien definido verbo principal, recuerda solo vas a analizar si está 
bien definido el verbo principal 
Considera la siguiente cadena de pensamiento  
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1. Encuentra el verbo principal 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
4. El verbo es medible  
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
Answer:  
Analicemos el objetivo dado según la cadena de pensamiento proporcionada: 
1. Encuentra el verbo principal 
Puedo identificar dos verbos principales: Posicionar y Penetrar 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
Hay dos verbos principales identificados, por lo que este criterio no se cumple 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
Ambos verbos principales ("Posicionar" y "Penetrar") están en infinitivo 
4. El verbo es medible  
 Tanto "Posicionar" como "Penetrar" son verbos medibles. 
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
Dado que hay más de un verbo principal: 
Calificación = 0 
 
Question: 
Eres un experto investigador y eres extremadamente crítico, considerando el 
siguiente objetivo "Programa de mantenimiento para los equipos de control 
numérico". Dime si está bien definido verbo principal, recuerda solo vas a 
analizar si está bien definido el verbo principal 
Considera la siguiente cadena de pensamiento  
1. Encuentra el verbo principal 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
4. El verbo es medible  
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
 
Answer:  
Analicemos el objetivo dado según la cadena de pensamiento proporcionada: 
1. Encuentra el verbo principal 
Puedo identificar el siguiente verbo principal: mantenimiento 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
En este caso, solo hay un verbo principal, "mantenimiento" 
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3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
El verbo "mantenimiento" no está en infinitivo, es un sustantivo; la forma 
correcta sería "mantener". 
4. El verbo es medible  
mantener" puede ser medible, pero como está actualmente en sustantivo 
("mantenimiento"), no cumple con este criterio de manera directa 
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
El verbo principal no está bien definido porque no está en infinitivo. 
Calificación = 0 
 
Question: 
Eres un experto investigador y eres extremadamente crítico, considerando el 
siguiente objetivo "Implementar la metodología 5E en el área de fábrica de 
compuestos con el fin de mejorar la productividad de la empresa y la calidad 
de sus productos.". Dime si está bien definido verbo principal, recuerda solo 
vas a analizar si está bien definido el verbo principal 
Considera la siguiente cadena de pensamiento  
1. Encuentra el verbo principal 
2. Solo debe de existir un verbo principal 
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo  
4. El verbo es medible  
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0 
Sección 2. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Tema de investigación 
en el Objetivo General. 
Question: 
 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Identificar las acciones de mejora Evaluar la situación actual de la planta en 
cuanto a la generación de material no conforme proveniente de todos los 
procesos de Línea #2.". Dime si está bien definido el tema de investigación, 
recuerda solo vas a evaluar si está bien definido el tema de investigación 
Considera la siguiente cadena de pensamiento 
1. Encuentra el Verbo de acción  
2. Encuentra el objeto de estudio  
3. Revisa que ni haya más de un objeto de estudio  
4. En caso de estar bien definido el tema de investigación, calificación = 1 y 
si no está bien definido calificación = 0 
 
Answer: 
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Voy a evaluar si el tema de investigación está bien definido siguiendo la cadena 
de pensamiento propuesta. 
 
Encuentra el Verbo de acción: 
El verbo de acción principal es "Identificar". 
Encuentra el objeto de estudio: 
El objeto de estudio es "las acciones de mejora". 
Revisa que no haya más de un objeto de estudio: 
Aquí surge un problema. Aunque el verbo principal es "Identificar" y el objeto 
principal es "las acciones de mejora", la frase incluye otro objetivo: "Evaluar 
la situación actual de la planta". Esto introduce un segundo objeto de estudio, 
lo cual puede generar confusión sobre el enfoque principal de la investigación. 
Calificación: 
Debido a la presencia de dos objetos de estudio distintos ("acciones de 
mejora" y "situación actual de la planta"), el tema de investigación no está bien 
definido. 
 
Calificación = 0 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Analizar el crédito hipotecario INFONAVITT para determinar si es o no 
una adecuada opción para que la población de San Luis de la Paz lo adquiera". 
Dime si está bien definido el tema de investigación, recuerda solo vas a evaluar 
si está bien definido el tema de investigación Considera la siguiente cadena de 
pensamiento  
1. Encuentra el Verbo de acción  
2. Encuentra el objeto de estudio  
3. Revisa que ni haya más de un objeto de estudio  
4. En caso de estar bien definido el tema de investigación, calificación = 1 y 
si no está bien definido calificación = 0 
Answer: 
Voy a evaluar si el tema de investigación está bien definido siguiendo la cadena 
de pensamiento propuesta. 
Encuentra el Verbo de acción: 
El verbo de acción principal es "Analizar". 
Encuentra el objeto de estudio: 
El objeto de estudio es "el crédito hipotecario INFONAVIT". 
Revisa que no haya más de un objeto de estudio: 
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Efectivamente, solo hay un objeto de estudio principal, que es el crédito 
hipotecario INFONAVIT. 
Calificación: 
El tema está bien definido, ya que tiene un verbo de acción claro y un objeto 
de estudio único. Además, especifica el propósito del análisis (determinar si 
es una adecuada opción) y el contexto geográfico (para la población de San 
Luis de la Paz). 
Calificación = 1 
Question:  
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Elaboración precisa de piezas y optimización del rendimiento de la prensa 
hidráulica: Garantizar la fabricación precisa de las piezas necesarias para 
mantener un funcionamiento óptimo de la prensa hidráulica. Esto implica 
asegurar que las piezas cumplan con los estándares de calidad y tolerancia 
requeridos para su correcto funcionamiento.". Dime si está bien definido el 
tema de investigación, recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido el tema 
de investigación 
Considera la siguiente cadena de pensamiento 
1. Encuentra el Verbo de acción 
2. Encuentra el objeto de estudio 
3. Revisa que ni haya más de un objeto de estudio 
4. En caso de estar bien definido el tema de investigación, calificación = 1 y 
si no está bien definido calificación = 0 
Answer: 
Voy a evaluar si el tema de investigación está bien definido siguiendo la cadena 
de pensamiento propuesta. 
Encuentra el Verbo de acción: 
El verbo principal es "Elaboración" y "Optimización", que son adecuados 
para una investigación. 
Encuentra el objeto de estudio: 
El objeto de estudio es la "prensa hidráulica" y específicamente la "fabricación 
precisa de las piezas necesarias" para su funcionamiento óptimo. 
Revisa que no haya más de un objeto de estudio: 
Hay dos objetos de estudio relacionados pero distintos: 
* La "elaboración precisa de piezas" 
* La "optimización del rendimiento de la prensa hidráulica" 
Aunque están relacionados, son dos aspectos diferentes que podrían ser 
abordados de manera independiente. 
Calificación: 
El tema de investigación no está bien definido debido a la presencia de dos 
objetos de estudio relacionados pero distintos. Sería recomendable redefinir 
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el objetivo para centrarse en uno de los aspectos o clarificar cómo se 
relacionan entre sí los dos objetos de estudio. 
Calificación = 0 
 
Question:  
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Analizar estrategias de mejora continua para reducir el scrap dentro del 
proceso productivo de cutting (“Rebabeo”), en piezas de caucho del área de 
RUBBER (“Caucho”), en DONGA HWASUNG MEXICO S.A. DE C.V". 
Dime si está bien definido el tema de investigación, recuerda solo vas a evaluar 
si está bien definido el tema de investigación 
Considera la siguiente cadena de pensamiento 
1. Encuentra el Verbo de acción 
2. Encuentra el objeto de estudio 
3. Revisa que ni haya más de un objeto de estudio 
4. En caso de estar bien definido el tema de investigación, calificación = 1 y 
si no está bien definido calificación = 0 
Sección 3. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Alcance o contexto de 
la investigación en el Objetivo General 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Determinar el tiempo promedio para el cambio de formato 60x60, en la 
prensa hidráulica 3800.". Dime si está bien definido el contexto de 
investigación, recuerda solo vas a evaluar si está bien definido el contexto de 
investigación Considera la siguiente cadena de pensamiento 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
3. analiza de la especificidad del contexto  
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo  
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
 
Answer: 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
Prensa hidráulica específica (modelo 3800) 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
Prensa hidráulica modelo 3800, Cambio de formato 60x60, Medición de 
tiempo 
3. Analiza de la especificidad del contexto 
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El contexto es bastante específico, mencionando un modelo concreto de 
máquina (prensa hidráulica 3800) 
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo  
El contexto está directamente relacionado con el objetivo 
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
El contexto de la investigación está bien definido porque Se especifica 
claramente la máquina en la que se realizará la investigación (prensa hidráulica 
3800). 
Calificación =1 
 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa.". Dime si 
está bien definido el contexto de investigación, recuerda solo vas a evaluar si 
está bien definido el contexto de investigación Considera la siguiente cadena 
de pensamiento 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
3. analiza de la especificidad del contexto  
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo  
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
 
Answer: 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
No se proporciona un contexto específico para la investigación. Falta 
información sobre el tipo de empresa, sector, tamaño, ubicación geográfica, 
etc. 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
Debido a la falta de contexto, no es posible identificar elementos clave.  
3. Analiza de la especificidad del contexto 
El contexto es inexistente, por lo tanto, no hay especificidad que analizar. 
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo 
Sin un contexto definido, no se puede establecer una relación clara con el 
objetivo propuesto. 
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
Dado que no se proporciona un contexto para la investigación, el contexto 
no está bien definido. 
Calificación =0 
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 Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Posicionar y penetrar en el mercado al equipo de futbol Titanes de Querétaro 
para ser reconocido y lograr tener presencia en el municipio haciendo que los 
jóvenes se interesen en formar parte del mismo". Dime si está bien definido 
el contexto de investigación, recuerda solo vas a evaluar si está bien definido 
el contexto de investigación Considera la siguiente cadena de pensamiento 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
3. analiza de la especificidad del contexto  
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo  
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
 
Answer: 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
El contexto parece ser el municipio de Querétaro, México, centrándose en el 
mercado deportivo local, específicamente en el fútbol juvenil. 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
Equipo de fútbol: Titanes de Querétaro, Ubicación: Municipio de Querétaro
  
3. Analiza de la especificidad del contexto   
El contexto es bastante específico en cuanto a la ubicación (Querétaro) y el 
público objetivo (jóvenes) 
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo 
El contexto está directamente relacionado con el objetivo de posicionar y 
penetrar en el mercado al equipo Titanes de Querétaro.  
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
El contexto está relacionado con el objetivo 
Calificación =1 
 Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Posicionar y penetrar en el mercado al equipo de futbol Titanes de Querétaro 
para ser reconocido y lograr tener presencia en el municipio haciendo que los 
jóvenes se interesen en formar parte del mismo". Dime si está bien definido 
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el contexto de investigación, recuerda solo vas a evaluar si está bien definido 
el contexto de investigación Considera la siguiente cadena de pensamiento 
1. Encentra el contexto donde se realizará la investigación 
2. Identificación de elementos clave del contexto  
3. analiza de la especificidad del contexto  
4. Determina si el contexto está relacionado con el objetivo  
5. En caso de estar bien definido el contexto, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
 
Sección 4. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Propósito o finalidad de 
la investigación en el Objetivo General. 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa ". Dime si 
se identifica el propósito del siguiente objetivo, recuerda solo vas a evaluar se 
identifica el propósito del objetivo, genera tu respuesta considerando la 
siguiente cadena de pensamiento 
1. Identifica el verbo o acción principal 
2. Determina el objeto de estudio 
3. Identifica el contexto o ámbito 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
5. Sintetiza esté propósito  
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
 
Answer: 
1. Identifica el verbo o acción principal 
Hay dos verbos principales: "Optimizar" y "Generar"   
2. Determina el objeto de estudio 
métodos centrales" ,"caminos" 
3. Identifica el contexto o ámbito 
"para la empresa" 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
No se especifica claramente un resultado esperado o contribución concreta.  
5. Sintetiza esté propósito 
El propósito parece ser mejorar procesos internos clave y crear nuevas 
estrategias o direcciones para la empresa, pero carece de especificidad en 
cuanto a los resultados esperados o el impacto deseado. 
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
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No se identifica claramente el propósito del objetivo. La falta de especificidad 
y contexto hace que el objetivo sea confuso y poco útil en su forma actual. 
 Calificación = 0 
 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Analizar la estrecha relación entre el nivel de productividad y el nivel de 
satisfacción del empleado". Dime si se identifica el propósito del siguiente 
objetivo, recuerda solo vas a evaluar se identifica el propósito del objetivo, 
genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento 
 
la siguiente cadena de pensamiento 
1. Identifica el verbo o acción principal 
2. Determina el objeto de estudio 
3. Identifica el contexto o ámbito 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
5. Sintetiza esté propósito  
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
 
Answer 
1. Identifica el verbo o acción principal 
El verbo principal es "Analizar". 
2. Determina el objeto de estudio 
El objeto de estudio es "la estrecha relación entre el nivel de productividad y 
el nivel de satisfacción del empleado". 
3. Identifica el contexto o ámbito 
El contexto parece ser el ámbito laboral o empresarial, aunque no se especifica 
explícitamente un sector o tipo de organización en particular. 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
No se menciona explícitamente un resultado esperado o una contribución 
específica. El objetivo no indica qué se hará con el análisis o cómo se aplicará. 
5. Sintetiza esté propósito 
El propósito es examinar cómo se relacionan estrechamente la productividad 
y la satisfacción de los empleados en un entorno laboral,  
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
Falta especificar el resultado esperado o la contribución de este análisis 
Calificación = 0 
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Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Fortalecer el proceso de ensamble mediante la estrategia de capacitación de 
ayudas visuales para brindar al personal de producción en el área de ensamble, 
una mejor información y entendimiento sobre las actividades que influyen en 
su trabajo.". Dime si se identifica el propósito del siguiente objetivo, recuerda 
solo vas a evaluar se identifica el propósito del objetivo, genera tu respuesta 
considerando la siguiente cadena de pensamiento 
 
la siguiente cadena de pensamiento 
1. Identifica el verbo o acción principal 
2. Determina el objeto de estudio 
3. Identifica el contexto o ámbito 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
5. Sintetiza esté propósito  
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
 
Answer 
1. Identifica el verbo o acción principal 
El verbo principal es "Fortalecer". 
2. Determina el objeto de estudio 
El objeto de estudio es "el proceso de ensamble". 
3. Identifica el contexto o ámbito 
El contexto es "el área de ensamble" dentro de un entorno de producción. 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
El resultado esperado es "brindar al personal de producción una mejor 
información y entendimiento sobre las actividades que influyen en su trabajo". 
5. Sintetiza esté propósito 
El propósito es mejorar el proceso de ensamble mediante la capacitación del 
personal de producción, utilizando ayudas visuales para aumentar su 
comprensión de las actividades laborales.  
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
El propósito del objetivo se identifica claramente. Se establece una acción 
concreta (fortalecer), un objeto de estudio específico (proceso de ensamble), 
un contexto definido (área de ensamble= 
Calificación = 1 
 
Question: 
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Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Analizar la estrecha relación entre el nivel de productividad y el nivel de 
satisfacción del empleado". Dime si se identifica el propósito del siguiente 
objetivo, recuerda solo vas a evaluar se identifica el propósito del objetivo, 
genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento 
 
la siguiente cadena de pensamiento 
1. Identifica el verbo o acción principal 
2. Determina el objeto de estudio 
3. Identifica el contexto o ámbito 
4. Identifica el resultado esperado o contribución 
5. Sintetiza esté propósito  
6. En caso de identificar claramente el propósito calificación = 1 y si no se 
identifica calificación = 0 
 
Sección 5. Prompt Few Shot-CoT para identificar la Congruencia gramatical 
de la investigación en el Objetivo General. 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Determinar el tiempo promedio para el cambio de formato 60x60, en la 
prensa hidráulica 3800.". Dime si existe congruencia gramatical en el siguiente 
objetivo, recuerda solo vas a evaluar si existe congruencia gramatical en la 
investigación, genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de 
pensamiento 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración   
2. Identifiquemos las partes principales 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes  
4. Evaluemos la puntuación 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
  
Answer: 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración 
La oración es una frase infinitiva que expresa un objetivo. Tiene una 
estructura simple y directa.  
2. Identifiquemos las partes principales 
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Verbo principal: "Determinar", Objeto directo: "el tiempo promedio", 
Complemento circunstancial de finalidad: "para el cambio de formato 60x60" 
Complemento circunstancial de lugar: "en la prensa hidráulica 3800" 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes 
Las partes de la oración están correctamente relacionadas entre sí. 
4. Evaluemos la puntuación  
La puntuación es correcta 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
Dado que existe congruencia gramatical en la oración y está bien definida 
calificación = 1. 
 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa.". Dime si 
existe congruencia gramatical en el siguiente objetivo, recuerda solo vas a 
evaluar si existe congruencia gramatical en la investigación, genera tu 
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración   
2. Identifiquemos las partes principales 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes  
4. Evaluemos la puntuación 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
 
Answer: 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración 
El objetivo presentado es "Optimizar métodos centrales y Generar caminos 
para la empresa." La estructura general consiste en dos acciones separadas por 
la conjunción "y".  
2. Identifiquemos las partes principales 
La oración tiene dos partes principales: "Optimizar métodos centrales" y 
"Generar caminos para la empresa". Ambas son oraciones coordinadas por la 
conjunción "y", cada una con su propio verbo y complemento. 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes 
Las dos partes de la oración están gramaticalmente correctas de manera 
individual. Sin embargo, cuando se unen mediante la conjunción "y", no existe 
una clara conexión lógica o semántica entre "Optimizar métodos centrales" y 
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"Generar caminos para la empresa". Esto genera cierta incongruencia en 
cuanto al sentido global del objetivo. 
4. Evaluemos la puntuación  
La oración carece de puntuación interna, lo cual es adecuado dado que está 
compuesta por dos cláusulas coordinadas. No hay necesidad de añadir comas 
u otros signos de puntuación adicionales. 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
Aunque la oración es gramaticalmente correcta en cuanto a estructura y 
puntuación, la falta de una conexión clara y lógica entre las dos acciones 
genera incongruencia semántica. 
calificación = 0. 
 
 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Implementar la metodología 5E en el área de fábrica de compuestos con el 
fin de mejorar la productividad de la empresa y la calidad de sus productos". 
Dime si existe congruencia gramatical en el siguiente objetivo, recuerda solo 
vas a evaluar si existe congruencia gramatical en la investigación, genera tu 
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración   
2. Identifiquemos las partes principales 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes  
4. Evaluemos la puntuación 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
 
Answer: 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración 
El objetivo es "Implementar la metodología 5E en el área de fábrica de 
compuestos con el fin de mejorar la productividad de la empresa y la calidad 
de sus productos." La oración es compleja, pero sigue una estructura lineal 
que se entiende claramente.  
2. Identifiquemos las partes principales 
La oración contiene un verbo principal ("Implementar"), un complemento 
directo ("la metodología 5E en el área de fábrica de compuestos"), y un 
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propósito final ("con el fin de mejorar la productividad de la empresa y la 
calidad de sus productos"). 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes 
Las partes están bien relacionadas entre sí. El verbo "Implementar" es 
adecuado y el complemento directo especifica claramente qué se va a 
implementar y dónde. El propósito final se conecta lógicamente con la acción 
principal, añadiendo una razón clara para la implementación de la 
metodología 5E. 
4. Evaluemos la puntuación  
La puntuación es correcta. No hay comas innecesarias y la estructura de la 
oración fluye de manera natural. La frase "con el fin de" introduce 
adecuadamente la cláusula final, sin necesidad de ajustes. 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
La oración presenta congruencia gramatical en todos sus elementos. 
Calificación = 1. 
 
Question: 
Eres un experto investigador eres extremadamente crítico y vas a estructurar 
tu opinión en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo 
"Programa de mantenimiento para los equipos de control numérico". Dime 
si existe congruencia gramatical en el siguiente objetivo, recuerda solo vas a 
evaluar si existe congruencia gramatical en la investigación, genera tu 
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento 
 
1. Examinemos la estructura general de la oración   
2. Identifiquemos las partes principales 
3. Analicemos la congruencia entre estas partes  
4. Evaluemos la puntuación 
5. En caso de existir congruencia gramatical, calificación = 1 y si no está bien 
definido calificación = 0  
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Anexo 4 

Evaluación Global del Objetivo General de la investigación Prompt Árbol de 
Pensamiento 
 
Tienes cinco expertos investigadores que son muy críticos están evaluando el 
siguiente objetivo de tesis "Presentar la mejor estrategia de inteligencia 
emocional para conocer los procesos de mejora continua en las relaciones 
interpersonales en la tienda de conveniencia Oxxo Vicente Guerrero" 
El primero va a revisar que el verbo esté bien definido, si está bien definido 
el verbo colocará un punto de evaluación, considerará los siguientes puntos 
para dar una respuesta 
1. Solo hay un verbo principal 
2. El Verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo 
3. El Verbo principal esta al principio de la Oración 
El segundo va a revisar que el tema esté bien definido, si está bien definido el 
tema colocará un punto de evaluación, considerará los siguientes puntos para 
dar una respuesta 
1. Existe un objeto de estudio 
2. No hay más de un objeto de estudio 
El tercero va a revisar que el contexto esté bien definido, si está bien definido 
el contexto colocará un punto de evaluación, considerará los siguientes 
puntos para dar una respuesta 
1. Existe un contexto donde se realizará la investigación 
2. Identificará los elementos clave del contexto 
3. Analizará la especificidad del contexto y determinará si el contexto está 
relacionado con el objetivo 
El cuarto va a evaluar que el propósito esté bien definido si está bien definido 
el propósito colocará un punto de evaluación, considerará los siguientes 
puntos para dar una respuesta 
1. Existe el objeto de estudio 
2. Existe un resultado esperado o contribución 
El quinto va a evaluar que la congruencia gramatical definido considerando la 
siguiente cadena de pensamiento, considerará los siguientes puntos para dar 
una respuesta 
1. Examinará la estructura general de la oración 
2. Identificarás las partes principales de la oración 
3. Analizará la congruencia entre estas partes 
4. Evaluará la puntuación 
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Al final los investigadores discutirán sobre la calidad de las evaluaciones de 
los otros investigadores, llegaran a una conclusión de cuantos puntos merece 
cada apartado, sumaran los puntos para entregar una evaluación final 
Si la Evaluación superior o igual a 4 Se colocará Calificación = 1 en caso 
contrario, Calificación = 0 
Como respuesta solo debes de generar resumen de 50 palabras donde incluyas 
la calificación, no intentes hacerlo en forma de código de programación. 
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Resumen. En este artículo se presenta un nuevo modelo de lenguaje que fue 

específicamente diseñado y entrenado para reconocer información regional 

del español de México y pueda utilizarse en tareas de Procesamiento de 

Lenguaje Natural. Se entrenaron dos modelos con 56 y 132 millones de 

parámetros respectivamente usando más de 140 millones de mensajes de la 

red social Twitter (ahora X). La información regional aprendida se puede 

corroborar en la evaluación, donde los modelos propuestos superaron a 

BETO al clasificar los mensajes en el estado de la república donde fueron 

escritos. Los modelos son de código abierto y están disponibles en la 

plataforma Hugging Face.  

 
Palabras clave: Modelos de lenguaje, variantes mexicanas del español, 

regionalización de modelos 

1 INTRODUCCIÓN 

Una de las principales características que nos diferencia de las demás especies 

es la complejidad del lenguaje. Éste nos permitió comunicar ideas sofisticadas 

que fomentaron el establecimiento de las primeras sociedades. El español es 

el segundo idioma más hablado en el mundo, sólo después del chino, y se 

habla en 20 países como resultado de la colonización española iniciada en el 

S. XV. 

Esta diversidad tanto en el territorio como en el número de hablantes, hace al 

español un idioma con muchos dialectos o variantes que comparten  palabras 
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y estructuras gramaticales, pero que también evolucionaron para adaptarse a 

las necesidades locales.  

El estudio de los lenguajes es el objetivo de la rama de la computación llamada 

Procesamiento del Lenguaje Natural (PLN). Las redes neuronales artificiales 

han sido empleadas en PLN con gran éxito creando modelos para capturar la 

semántica de las palabras, llamados encajes de palabras o word embeddings, que 

pueden utilizarse en tareas como traducción automática, creación de 

resúmenes, sistemas de preguntas y respuestas, entre muchas otras. Ejemplos 

de estos son presentados por Mikolov et al. [1] y Bojanowski et al. 2017 [2]. 

Estas técnicas se centran en representar los significados de las palabras; en 

Vaswani et al. 2017 [3] se presenta la arquitectura profunda llamada 

Transformer que se centra en tareas de PLN usando representaciones sensibles 

del contexto. Devlin et al. [4] introduce el modelo BERT  (Bidirectional 

Encoder Representations from Transformers) que revolucionó el área, y en 

particular, las tareas, que toman ventaja de la semántica aprendida por el 

modelo, como es la clasificación de texto. Estos modelos son de gran utilidad 

ya que pueden ser pre-entrenados y especializados (afinados) para tareas 

específicas, amortizando su altísimo costo de construcción con costos 

relativamente bajos de especialización. El alto costo de construcción viene 

dado por la gran cantidad de datos que requieren para aprender, así como de 

la altísima complejidad del modelo. 

Para el idioma inglés existe una gran cantidad de textos que pueden ser usados 

como entrenamiento y un gran interés por usarlos para múltiples variantes [5]. 

En el caso del español, aunque existen modelos como BETO [6] que pueden 

ser utilizados para resolver tareas de PLN, sin embargo, como se describe en 

Tellez et al. [7], dada la diversidad del español, es necesario tener en cuenta 

las diferentes variantes y modismos de la región. En el caso específico de 

México, los censos poblacionales con más de 129 millones de habitantes en 

el territorio,1 poco menos de 13 millones en Estados Unidos de primera 

generación y más de 26 millones de segunda generación,2 el español mexicano 

merece una especial atención para la creación de grandes modelos de lenguaje 

que permitan la creación de aplicaciones que sean capaces de entender de 

manera diferenciada las variantes de la lengua española en México, con el fin 

 
1 https://www.inegi.org.mx/contenidos/saladeprensa/aproposito/2023/EAP_DMPO23.pdf 

2 https://es.wikipedia.org/wiki/Inmigración_mexicana_en_los_Estados_Unidos 

https://www.inegi.org.mx/contenidos/saladeprensa/aproposito/2023/EAP_DMPO23.pdf
https://es.wikipedia.org/wiki/Inmigraci%C3%B3n_mexicana_en_los_Estados_Unidos
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de mejorar los desempeños de los modelos en tareas que beneficien a la 

población en cuestión. 

Nuestra contribución es la creación de modelos de lenguaje pre-entrenados 

basados en BERT para diferentes variantes del español Mexicano utilizando 

datos de Twitter para el aprendizaje del modelo. En particular, los modelos 

generados contienen información regional explícita empotrada que permite 

informar al modelo si se desea utilizar información regional, sesgar el modelo 

hacia alguna región, y en último caso, la de predecir de manera natural la 

región más probable para mensajes dados. 

 

 

2. SOBRE EL CONJUNTO DE ENTRENAMIENTO 

2.1 Descripción  

El conjunto de entrenamiento consistió en mensajes de la red social Twitter 

(ahora X) obtenidos mediante su API en fechas desde diciembre de 2015 

hasta febrero de 2023. Los mensajes contienen una serie de características 

como la fecha, el nombre del usuario, mensaje, coordenadas geoespaciales, 

entre muchos otros. 

Se seleccionaron los mensajes escritos desde México y mediante las 

coordenadas geográficas, se les asignó el estado de procedencia como una 

etiqueta extra. En total se obtuvieron 147,171,115 mensajes de los cuales se 

usaron 145,827,470 para el entrenamiento y el resto para la evaluación.  

 

2.2 Preprocesamiento 

Antes de entrenar con los mensajes de texto, se les dió un tratamiento previo 

para estandarizar y eliminar algunos datos que pudieran ser sensibles. En 

concreto se procedió de la siguiente manera: 

● Se cambiaron las menciones de usuario por _USR. 

● Se cambiaron las direcciones de internet por _URL. 

● Se estandarizaron expresiones como jajaja o jajjajaa a sólo una 

repetición: jaja. 

● Se reemplazaron &amp;, &gt; y &lt; por &, > y < respectivamente. 

Las mayúsculas no se cambiaron. 

Para introducir información regional, se optó por usar la siguiente 

convención: <estado> _GEO <mensaje>. Es decir, se incluyó una etiqueta 

con el estado de la república desde donde se publicó el mensaje, el token 

separador _GEO y luego el mensaje de texto. Esta técnica nos asegura que el 

modelo aprenda información relacionada con cada región, es decir, le damos 

una posición que se puede usar para aprender un sesgo para cada región. 
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La Tabla 1 muestra algunos ejemplos de mensajes que se usaron durante el 

entrenamiento. Se puede ver que se dejaron los hashtags, emoticones y las 

palabras mal escritas. 

 

Tabla 1: Ejemplos de mensajes de entrenamiento. 

Coahuila _GEO Cómo estás amiga, nos conocemos? Soy soltero busco soltera. 

#PiedrasNegras #nava #allende #zaragoza 

Tamaulipas _GEO Ando de buenas que ya les devolví sus unfollows y 

métanselos por el culo ☺. 

BCS _GEO Ésa canción que cantas en silencio y la otra persona tmb. Bn raro. 

Tamaulipas _GEO Hoy es la primera vez que manejo en estado de ebriedad 

          

 

2.3 Creación del vocabulario 

La creación del vocabulario es una parte importante del diseño de un modelo 

de lenguaje. Para nuestro caso se eligió un tokenizador WordPiece3 el cual fue 

diseñado específicamente para BERT [4]; se usó un vocabulario de 30K 

términos que los aprendió del conjunto de entrenamiento.  

Es importante mencionar que las etiquetas que indican la entidad federativa 

o región se eligieron para que sean representadas con un sólo token. Esto con 

la finalidad de que sea más sencillo su enmascaramiento a la hora de entrenar 

y predecir. De esta manera, la tarea de predecir el estado de procedencia se 

podrá realizar reemplazando el primero token por el token de máscara 
<mask>. 

3. ENTRENAMIENTO 

3.1 Configuración del modelo 

La arquitectura elegida para el entrenamiento fue RoBERTa [8] que está 

 
3
Documentación de WordPiece https://huggingface.co/learn/nlp-course/en/chapter6/6 

https://huggingface.co/learn/nlp-course/en/chapter6/6
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disponible mediante Hugging Face.4 Se tomaron dos configuraciones para los 

modelos small 5 y large 6 que se pueden consultar en la Tabla 2. 

 

Tabla 2: Configuraciones de los modelos entrenados. 

Modelo Tamaño 

del 

encaje 

Cabezas 

de 

atención 

Capas 

oculta

s 

Parámetro

s 

MX 

Small 

512 8 6 56.5 M 

MX 

Large 

768 8 12 132.1 M 

 

Los modelos fueron entrenados usando pesos iniciales aleatorios. El 

entrenamiento se realizó en dos tarjetas Nvidia TITAN RTX con 24GB de 

RAM; durante los meses de marzo a agosto de 2024.  

3.2 Parámetros del entrenamiento 

El entrenamiento se hizo durante un época (epoch) sobre el conjunto de datos 

usando el enmascaramiento de tokens. A cada mensaje se le aplicó un 

enmascarado aleatorio con 15% de probabilidad sobre cada token. La tarea 

consiste en que el modelo debe predecir los tokens enmascarados tomando 

en cuenta el resto del mensaje. Se usó una tasa de aprendizaje de 2 × 10−5. 

4. EVALUACIÓN 

4.1 Similaridad entre regiones 

Una de las preguntas principales que queremos responder es ¿qué tanto varía 

la forma de escribir entre los diferentes estados del país? Los modelos 

entrenados nos permiten hacer esta comparación mediante las capas de 

atención presentes en la arquitectura de transformer. 

 
4
Sitio de Hugging Face https://huggingface.co/ 

5
Disponible en: https://huggingface.co/guillermoruiz/mex_state 

6
Disponible en: https://huggingface.co/guillermoruiz/mex_large 

https://huggingface.co/
https://huggingface.co/guillermoruiz/mex_state
https://huggingface.co/guillermoruiz/mex_large


Centro de Investigación en Matemáticas (CIMAT) 
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sánchez-Bravo (Editores) 

© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024 

 
 

 

Usando el modelo MX small, tomamos mensajes del conjunto de prueba para 

predecir su región y guardamos los tokens del mensaje con mayor influencia 

durante la predicción del token de estado. Para esto, usamos las cabezas de 

atención en la última capa de encoder. Con estos vocabularios, aplicamos la 

similaridad de Dice para compararlos. La Figura 1 muestra el mapa de calor 

con la similaridad de cada estado usando la capa de atención número 8. De la 

figura, podemos observar que los estados Chiapas, Jalisco, México, Nuevo 

León, Oaxaca, Puebla, Querétaro, Quintana Roo, Veracruz y Yucatán son 

todos similares entre sí. Sonora se parece a Baja California, Coahuila, 

Guanajuato, Sinaloa y Tamaulipas. Otros estados con vocabulario parecido 

son Michoacán e Hidalgo; Morelos con Guerrero; Tabasco con San Luis 

Potosí. Una observación interesante es que los estados de Nayarit, Colima y 

Tlaxcala son los menos parecidos a los demás. 
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Figura 1 – Similitud entre los vocabularios de los estados de la república. 

 

4.2 Clasificación de textos: Predicción de la región de origen de 

un mensaje de texto 

La clasificación de texto es una de las tareas emblemáticas de los modelos 

BERT. El problema se plantea como dado un corpus etiquetado, el modelo 

debe ser capaz de aprender de dicho corpus para etiquetar mensajes nunca 

vistos con criterios similares a los que llevaron a las etiquetas originales. 

De los mensajes nunca vistos en el entrenamiento de los modelos, se creó una 

tarea de clasificación para medir el desempeño de dichos modelos pre-

entrenados. La tarea es sobre predicción de la región de origen de mensajes 

confinados en el territorio nacional. Para esto se seleccionaron 313,525 

mensajes geolocalizados a las 32 entidades federativas mexicanas; se cuidó 

que estos mensajes tuvieran información regionalizada adicional a la localidad 

de origen7. La colección se partió en dos subconjuntos de manera estratificada 

(manteniendo la proporción de la población en las clases de ambos 

subconjuntos) además de una proporción 70-30 para entrenamiento y prueba, 

respectivamente. Este procedimiento creó un conjunto de entrenamiento de 

219,467 mensajes y 94,058 para prueba8. La distribución de las regiones se 

lista en la Tabla 3. 

 
Tabla 3: Distribución de los datos (tanto para entrenamiento como para prueba), ordenados de mayor a 

menor porcentaje (3 columnas). 

 

Estado % Estado % Estado % 

Ciudad de México 24.5 Yucatán 2.4 Guerrero 1.2 

Nuevo León 8.2 Baja California 2.2 Tabasco 1.0 

Estado de México 7.9 Zacatecas 2.0 Hidalgo 1.0 

Jalisco 7.9 Sinaloa 1.9 Durango 0.8 

 
7 Mediante el clasificador MX Small sin afinar, las predicciones de los mensajes 

seleccionados mantenían un nivel de decisión por debajo de un umbral de entropía que 

permite decidir entre las diferentes regiones. 

8 El conjunto de datos se puede acceder desde la siguiente liga usando como clave 

ingeotec https://github.com/INGEOTEC/regional-spanish-models/raw/main/data/MX/datos-regionales-

MX.zip 

https://github.com/INGEOTEC/regional-spanish-models/raw/main/data/MX/datos-regionales-MX.zip
https://github.com/INGEOTEC/regional-spanish-models/raw/main/data/MX/datos-regionales-MX.zip
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Estado % Estado % Estado % 

Puebla 4.9 Morelos 1.7 Baja California Sur 0.8 

Quintana Roo 3.9 Oaxaca 1.7 Aguascalientes 0.8 

Veracruz 3.9 Coahuila 1.7 Campeche 0.6 

Querétaro 3.5 Chiapas 1.5 Tlaxcala 0.6 

Guanajuato 3.0 San Luis Potosí 1.4 Nayarit 0.5 

Tamaulipas 2.7 Chihuahua 1.3 Colima 0.4 

Sonora 2.7 Michoacán 1.3   

 

La comparación consiste en el uso de modelos pre-entrenados BETO, MX 

Small y MX Large, estos dos últimos corresponden a los modelos 

regionalizados propuestos. Adicionalmente, se añadió un modelo basado en 

Bolsa de Palabras (BoW) donde las palabras fueron pesadas con el modelo 

vectorial TFIDF9 y el clasificador consiste de una máquina de soporte de 

vectores (SVM) con kernel lineal (usando one-vs-the-rest para manejar el 

problema multiclase). 

La Tabla 3 muestra el desempeño en términos de la función accuracy10 en el 

conjunto de prueba, con modelos afinados y sin afinar. Los modelos afinados 

son sometidos a un proceso de optimización adicional que permite a la red 

neuronal mejorar ajustando los pesos y las capas de clasificación con respecto 

al problema siendo resuelto. En el caso de los modelos MX Small y MX Large, 

no se modificó el modelo original y por lo tanto no se agregaron parámetros 

nuevos. 

Como comparación, se usó el modelo BETO tomado de Hugging Face; al cual 

se le entrenó agregando una capa de clasificación para predecir el estado.  

Tabla 3 : Resultados en el conjunto de evaluación. 

 
9 Frecuencia de término multiplicada por la frecuencia inversa de documento. 

10 Promedio de las mediciones del desempeño de las predicciones teniendo en cuenta que 

los aciertos de clasificación son representados como 1 y los errores como 0. 
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Modelo 

Accuracy 

Modelo 

sin 

afinar 

Modelo 

afinado 

BETO - 0.6740 

MX Small 0.6620 0.6970 

MX Large 0.6684 0.7077 

BoW 

(TFIDF+SVM) 
0.6747 - 

 

De los resultados podemos observar que el mejor modelo es el MX Large que 

obtuvo un 70.77% de aciertos a lo largo de las 32 clases. La columna Modelo 

sin afinar indica que los modelos fueron evaluados en el conjunto de prueba 

sin haber sido modificados de ninguna manera. El modelo BoW implica la 

construcción de un vocabulario (palabras), pesado de las mismas utilizando 

TFIDF, así como la construcción de un modelo de SVM lineal. El BoW es 

un modelo que puede usarse como punto de referencia ya que es ampliamente 

conocido, por lo mismo también da una idea de la complejidad de la tarea 

misma. 

5. CONCLUSIONES 

En este trabajo, presentamos un nuevo modelo de lenguaje específicamente 

diseñado para capturar las particularidades regionales del español mexicano. 

A través del entrenamiento con un corpus masivo de tuits, hemos 

desarrollado dos modelos con diferentes capacidades paramétricas que han 

demostrado ser altamente efectivos en la tarea de geolocalización de mensajes. 

Los resultados obtenidos en la evaluación son prometedores, ya que nuestros 

modelos superan al modelo de referencia BETO en la clasificación de 

mensajes por estado así como a modelos basados en bolsas de palabras. Esto 

indica que los modelos propuestos han logrado aprender las características 

lingüísticas distintivas de las diferentes regiones de México, lo cual representa 

un avance significativo en el campo del procesamiento del lenguaje natural 

para el español mexicano. 

Al hacer públicos nuestros modelos en la plataforma Hugging Face, 

facilitamos su acceso a la comunidad de investigación y desarrollo, lo que 

permitirá impulsar futuras investigaciones en diversas áreas del 

Procesamiento de Lenguaje Natural, y en particular, sobre tareas y 

aplicaciones que deben atacarse con conocimiento regional.  
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Resumen. La predicción de la estructura de menor energía de clústeres de 

boro y de metales de transición es fundamental en la ciencia de materiales.  

Los recientes avances en los métodos de búsqueda han reducido el tiempo de 

cómputo necesario para la predicción de mínimos globales. Sin embargo, el 

rendimiento de los resultados sigue dependiendo de la precisión de los 

cálculos de teoría del funcional de la densidad (DFT). En este capítulo se 

resumen los avances en la identificación de mínimos globales de clústeres de 

boro y platino dopados con metales de transición. Proporcionamos los 

fundamentos de los métodos de predicción de estructuras de clústeres, 

ejemplos de estudios recientes y perspectivas.  

 
Palabras clave: Clústeres, boro, platino, DFT.   

1 INTRODUCCIÓN 

Los clústeres metálicos compuestos por un número finito de átomos han sido 

ampliamente estudiados, ya que se pueden considerar como un tipo de 

sistema intermedio entre moléculas individuales y materiales macroscópicos. 

En tamaños de pequeños, los clústeres y nanopartículas poseen propiedades 

fisicoquímicas que difieren fuertemente del bulto, y son dependientes de la 

forma, tamaño y composición.1–9 Por lo tanto, caracterizar las estructuras 

favorables es una tarea importante para una comprensión más profunda y una 

racionalización de la química de clústeres y aleaciones. Los clústeres de 

metales de transición proporcionan una plataforma ideal para determinar 

http://www.cimat.mx/
http://www.cimat.mx/
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propiedades dependientes del tamaño, permitiendo establecer relaciones 

estructura-propiedad para una mejor orientación en la mejora de la actividad 

de las nanopartículas en aplicaciones deseadas.10,11 En las últimas décadas, se 

ha llevado a cabo una extensa exploración de la superficie de energía potencial 

(PES) de clústeres de elementos metálicos y semiconductores, utilizando 

varias estrategias con el objetivo de predecir las estructuras más viables y sus 

propiedades de acuerdo con sus respectivos tamaños.12–18 Esta tarea no es 

trivial, ya que el número de posibles mínimos locales en la superficie de 

potencial aumenta exponencialmente con el tamaño del clúster. Además de 

las búsquedas estructurales, los enfoques más avanzados en la actualidad 

revelan el gran potencial en el estudio de la dinámica de clústeres, mecanismos 

de dopaje, la rigidez del clúster según la temperatura, y la estabilidad 

termodinámica de los clústeres, entre otras características, destacando los 

avances recientes.19–23 En este capítulo, presentamos nuestros estudios 

recientes y perspectivas de clústeres de boro y de platino dopados con metales 

de transición. Debido a la extensa literatura sobre este tema, nos centramos 

en ejemplos específicos. Proporcionamos una discusión basada 

principalmente en clústeres de B7Ni2, B7Cr2, y Pt5V, con el objetivo de resumir 

ejemplos de clústeres con posibles aplicaciones tecnológicas. 

 

2 MÉTODOS DE BÚSQUEDA 

La predicción de las estructuras de menor energía de los cúmulos y 

nanopartículas sigue siendo un problema fundamental en la ciencia de 

materiales. A pesar de los avances en la caracterización experimental, la forma 

y estructura de los clústeres no pueden determinarse directamente a partir de 

los experimentos. La predicción computacional de estructuras no solo sirve 

para contrastar y guiar los resultados experimentales, sino también para el 

descubrimiento de nuevos materiales nanoestructurados.24,25   

La estructura de mínimo global (GM) de los clústeres metálicos generalmente 

se determina mediante la técnica de optimización global, que se guía mediante 

un gran número de optimizaciones locales.26,27 Esto no es una tarea trivial, ya 

que el número de mínimos locales posibles en la superficie de potencial 

aumenta de forma exponencial con el tamaño del clúster. Por ejemplo, se han 

predicho al menos 1506 mínimos locales distintos para el cúmulo de 13 

átomos de Lennard-Jones (LJ) y probablemente entre 104 y 106 para 15 < n 

< 25. Para n = 147, se han sugerido alrededor de 1060 mínimos locales.28–30 
Claramente, no es práctico realizar búsquedas de todos los mínimos locales 

de la superficie de potencial, excepto para los clústeres más pequeños.31,32  
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En las últimas décadas se han propuesto varios algoritmos de búsqueda, por 

ejemplo, el recocido simulado (SA),33 el método de búsqueda aleatoria,34 el 

basin-hopping (BH),30,35 el algoritmo genético de gradiente (GEGA),36 la 

búsqueda aleatoria de Lloyd y Johnston,37 y la optimización por enjambre de 

partículas (PSO).38–40 Más recientemente, se reportaron el método de 

optimización por enjambre modificado, el autómata celular y el basin-

hopping Monte Carlo mejorado (BHMC), el método de crecimiento de 

clústeres sistemáticos (SCG),41 entre otros. En su reciente trabajo, Gao et al.42 

proporcionaron una revisión sobre la búsqueda de estructuras inteligentes y 

el diseño de aplicaciones para clústeres, incluyendo los conceptos básicos y 

los diagramas de flujo de algunos métodos representativos como el basin-

hopping,30 el algoritmo evolutivo,43 USPEX,44 MAGUS,45 SSW,46 y 

CALYPSO.47  

 

 

Figura 1  Diagrama de la simulación de la superficie de potencial (PES) con el método 

BH. La línea continua representa la PES ideal y la línea discontinua es la PES obtenida 

de la simulación BH. Reproducido con permiso de la referencia [30]. 

Otra estrategia prometedora para resolver clústeres de mayor tamaño es 

combinar métodos de búsqueda de estructuras con algoritmos heurísticos 

como GA, BH, SA, SSW, etc., lo que ha llevado a muestras más 

representativas para la PES. Para cálculos precisos utilizando métodos de 

primeros principios como DFT, se vuelve muy difícil tratar con grandes 

clústeres metálicos debido al aumento exponencial del número de mínimos 

locales con el tamaño,35,48 y la escalabilidad no lineal del costo computacional 

(aproximadamente ∼ n3 para DFT).49  Por lo tanto, se desean métodos de 

optimización global que requieran pocas evaluaciones de energía para su 

aplicación en cálculos de primeros principios. Un método prometedor para 

reducir el costo computacional de la evaluación de energía con DFT es utilizar 
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un ajuste mediante redes neuronales profundas (DNN), que pueden 

emplearse para evaluar la optimización local. Por lo tanto, combinar técnicas 

de optimización con algoritmos heurísticos y redes neuronales podría mejorar 

aún más el estado actual del arte en los métodos de búsqueda de estructuras.  

A continuación, mencionamos nuestros recientes avances en la predicción de 

mínimos globales de clústeres, mencionamos casos representativos 

incluyendo sus propiedades de estructura y estabilidad. 

 

3 CLUSTERS DE BORO 

Recientemente, se ha prestado especial atención a los clústeres de boro debido 

a sus aplicaciones prometedoras en biomedicina, biosensores y sistemas de 

liberación de fármacos.50 Los clústeres de B dopados con M muestran 

estructuras altamente coordinadas que pueden servir como bloques de 

construcción para el ensamble de materiales nanoestructurados. En los 

últimos años se ha logrado un progreso significativo en los estudios 

experimentales y teóricos de clústeres de boro.51 Por ejemplo, utilizando 

CALYPSO, se investigaron exhaustivamente las estructuras de clústeres de 

boro dopados con metales de transición (BnM).52–58  Los clústeres de boro 

dopados se han evaluado obteniendo espectros fotoelectrónicos bien 

definidos, los cuales se utilizan para comprender las estructuras y los tipos de 

enlaces entre el boro y los metales de transición.59 Al presente los estudios de 

clústeres de boro dopados con metales de transición BnM (M=Sc, Ti, V, Cr, 

Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) son amplios en la literatura.60–63 Por otro lado, la 

investigación sobre clústeres de boro dopados con dos átomos de metales de 

transición sigue siendo relativamente limitada.64 Al considerar los metales de 

transición de la primera serie de la tabla periódica (TM=Fe, Co, Ni), se han 

identificado estructuras bi-piramidales para clústeres de B7M2. Recientemente, 

hemos explorado la estructura de mínima energía del cúmulo de Ni2B7, 

encontrando patrones similares a los reportados para Fe2B7 y Co2B7 (ver 

Figura 2).65 Además, estos clústeres mostraron propiedades plausibles de 

almacenamiento reversible de hidrógeno.  
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Figura 2 Simulaciones de BH para clústeres de Ni2B7. Reproducido con permiso de la 

referencia [65]. 

Dadas las propiedades potenciales de los clústeres de boro dopados con dos 

metales de transición, hemos realizado búsquedas estructurales para investigar 

las estructuras más estables de los clústeres de B7Cr2.64 Las estructuras fueron 

obtenidas utilizando un método de basin-hopping modificado a lo largo de 

siete generaciones, como se discute en trabajos previos.41 La Figura 3 muestra 

la estructura más estable y los isómeros representativos, en orden creciente 

de energía. Los resultados mostraron que la estructura más estable tiene una 

configuración bi-piramidal, o estructura de sándwich inverso. Los isómeros 

de mayor energía, adoptan estructuras de menor simetría, con segregación de 

los metales de transición hacia los sitios periféricos. 

 

Figura 3  Estructuras de menor energía para los clústeres de B7Cr2. Para cada 

estructura, se indican la energía relativa (en eV) y la etiqueta del isómero. Reproducido 

con permiso de la referencia[64]. 

Al evaluar las propiedades de los clústeres, se encontraron diferencias 

notables entre el mínimo global y los isómeros de mayor energía. Por ejemplo, 

se calcularon los espectros IR de los dos clústeres más estables, los cuales 

pueden servir como guía para futuros experimentos. Se encontraron picos 

característicos para los clústeres 7M2.1 y 7M2.2 en 349.35 y 681.88 cm-1, 
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respectivamente, sugiriendo diferencias notables en sus estructuras. Los 

espectros IR de los clústeres muestran una dispersión significativa para 

7M2.2, mientras son más localizados para el mínimo global 7M2.1 (Figura 3).  

 

 

Figura 3  Espectros IR para los clústeres 7M2.1 y 7M2.2 obtenidos a nivel 

PBE0/Def2TZVP. Reproducido con permiso de la referencia[64]. 

Las frecuencias vibracionales más bajas se encuentran en 109.18 y 64.20 cm-

1, mientras que las frecuencias más altas están en 1366.26 y 1195.07 cm-1, 

respectivamente. Estos datos sirven como base para futuras investigaciones 

en aplicaciones específicas de estos clústeres. Además, los espectros IR 

pueden ser contrastados con futuros experimentos. 

4 CLUSTERES DE PLATINO 

Los nanoclústeres basados en platino han sido ampliamente investigados 

debido a sus propiedades potenciales en catálisis heterogénea. La 

investigación en materiales de platino ha llevado a la evaluación de sitios 

activos catalíticos, permitiendo estrategias adicionales hacia materiales 

catalíticos más eficientes. En particular, las aleaciones de platino con metales 

no-preciosos (M) ofrecen reducciones en el costo, así como un aumento en 

las actividades catalíticas.66,67 Para los clústeres de platino puro, las estructuras 

para tamaños pequeños se encuentran bien identificadas, mientras que para 

una atomicidad de 16 en adelante, las estructuras del mínimo global aún se 

encuentran en debate.68,69 Por otro lado, los estudios sobre clústeres de Pt 

dopados con los primeros metales de transición son limitados.70 Esto no es 

una tarea trivial, ya que los clústeres dopados requieren una exploración 

extensa de sus estructuras, orden químico y espín.71 En la literatura, Jennings 
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y Johnston revelaron las estructuras más estables de los clústeres de Ptx-yMy 

(con x=2-6, y=1,2 y M=Ti, V) y encontraron que los estados de espín tienen 

un efecto despreciable en las estructuras de los clústeres.72 Con el fin de 

confirmar la estructura de menor energía de estos clústeres, en nuestro 

reciente trabajo, probamos el caso de los clústeres de Pt5V utilizando varias 

funcionales.73  

 

 

Figura 4 Las estructuras de menor energía de los cúmulos de Pt₅V. Las estructuras están 

etiquetadas con la notación nMm.y, donde n representa el número de átomos de platino,  

M denota el sistema dopado, y y se refiere al número de isómero en orden creciente de 

energía. Reproducido con permiso de la referencia [73]. 

 Los resultados muestran que la estructura de mínimo global exhibe un 

comportamiento dependiente de la funcional. Considerando las funcionales 

hibridas como PBE0 y B3PW91, se favorece la estabilidad del isómero 5M1.1, 

mientras que considerando las funcionales de tipo meta-GGA como TPSS y 

M06-L se favorece la estabilidad de la estructura 5M1.2 que coincide con el 

mínimo global reportado por Jennings y Johnson. Estos resultados sugieren 

que posiblemente las propiedades de estos sistemas no dependan solo de una 

estructura sino de los isómeros de más baja energía. Después de analizar los 

resultados en varias funcionales, discutimos además las propiedades de las 

estructuras más viables a nivel B3PW91/Def2TZVP, siendo un enfoque 

razonable para describir las longitudes de enlace y energías de ionización de 

los cúmulos de platino.74  Las propiedades estructurales se evalúan además 

utilizando los parámetros del número de coordinación efectivo (ECN) y la 

distancia de enlace promedio (dav).75 Los resultados muestran que el ECN 

aumenta con la multiplicidad de espín (SM), lo que indica una dependencia de 

la estructura y el carácter magnético de los clusters (Figura 5). 
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Figura 5 Distribución del número de coordinación efectivo y la distancia de enlace 

promedio en función de la energía relativa (∆E) de los cúmulos de Pt₅V evaluados a nivel 

B3PW91/Def2TZVP. Los valores de las multiplicidades de espín (SM) se indican con 

símbolos distintos. La configuración más estable se especifica con un (*). Reproducido 

con permiso de la referencia [73]. 

Con el objetivo de discutir las propiedades vibracionales de los clústeres de 

Pt5V representativos, hemos calculado además los espectros infrarrojos (IR), 

que servirán para contrastar futuros experimentos cuando estén disponibles. 

Los picos característicos para 5M1.1 se encuentran en 304.36 y 381.58 cm⁻¹, 

mientras que para 5M1.2 están en 301.23 y 335.16 cm⁻¹, respectivamente 

(Figura 6).  

 

 

Figura 6  Espectros IR para los clústeres 5M1.1 y 5M1.2 obtenidos a nivel 

B3PW91/Def2TZVP. Reproducido con permiso de la referencia [73]. 

Las frecuencias vibracionales más bajas y más altas para 5M1.1 se encuentran 

en 22.80-381.58 cm⁻¹, mientras que para 5M1.2 están en 29.83-334.16 cm⁻¹, 

respectivamente, lo que indica un pequeño rango de los espectros. Los 

parámetros de energía de ionización (IP) y afinidad electrónica (EA) son 
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cantidades físicas importantes que reflejan la estabilidad electrónica de los 

clústeres. Los resultados mostraron que los isómeros de Pt₅V exhiben solo 

pequeñas variaciones en las propiedades electrónicas. Para los isómeros 

5M1.y (y=1-5), los parámetros de IP y EA varían entre 7.05-7.58 y 2.16-2.37 

eV, respectivamente. Los parámetros de dureza química (η) y potencial 

químico (µ) también mostraron variaciones mínimas entre estos isómeros 

representativos. En este contexto, las diferencias entre los cúmulos 5M1.1 y 

5M1.2 fueron despreciables. 

 

 

5 CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS 

En las últimas décadas, se ha llevado a cabo una extensa exploración de la 

superficie de energía potencial (PES) de clústeres de semiconductores y 

metales de transición, utilizando varias estrategias para predecir las estructuras 

de mínima energía. En este capítulo, se discutieron los fundamentos, el 

progreso y los avances recientes en la identificación de la estructura de energía 

mínima energía de clústeres dopados con metales de transición, con especial 

atención a los clústeres de boro y platino.  Se presenta una visión general de 

los avances en métodos de búsqueda de mínimos globales de clústeres y 

nanoestructuras. Los métodos mejorados, junto con las respectivas 

comparaciones con los resultados experimentales, son beneficiosos para 

construir una base sólida y confiable para una comprensión racional de las 

propiedades de los clústeres basadas en sus características dependientes del 

tamaño. En este capítulo, hemos utilizado la teoría del funcional de la 

densidad (DFT) para explorar la estructura de los cúmulos de B7Ni2, B7Cr2, y 

Pt₅V, respectivemente. Los resultados de los clusters de boro mostraron 

características representativas de las estructuras de mínima energía con 

respecto a los isómeros de mayor energía. Mientras que las estructuras de 

platino mostraron una distribución de los isómeros en función del espín y de 

la coordinación de los cúmulos. Estos isómeros mostraron propiedades 

electrónicas menos sensibles a la estructura que los isómeros de boro, lo que 

se podría explicar por los distintos entornos de los dopantes, que se presentan 

en los isómeros de boro y platino. Estos resultados sirven como base para 

futuras investigaciones de las estructuras de los clústeres de boro y platino en 

función del tamaño.  
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Resumen. Este trabajo surge a partir del proyecto titulado “Generación de 

sistemas inteligentes aplicado a temas de seguridad ciudadana” de la 

convocatoria de estancias posdoctorales del Conahcyt. El objetivo del 

proyecto es la clasificación de actividades humanas, en este caso de 

actividades atípicas o anormales en una secuencia de videovigilancia con 

propósitos de asistir en temas de seguridad ciudadana. Para tener datos con 

los cuales probar los modelos, se realizó una búsqueda de una base de datos 

que contuviera videos de actividades normales, así como con actividades 

anómalas, se escogió la base UCF crime con 13 clases de acciones, las cuales 

son: Abuso, Arresto, Incendio premeditado, Agresión, Robo con 

allanamiento, Explosión, Pelea, Accidentes de tráfico, Robo, Tiroteo, Robo 

en tiendas, Robo (sin allanamiento), y Vandalismo. La gran mayoría de los 

trabajos reportados en el estado del arte para la clasificación de estas 

acciones1,2,3 se basan en modelos de redes neuronales profundas con 

arquitecturas como CNNs (Convolutional Neural Networks) y RNNs 

(Recurrent Neural Networks). En este trabajo se evalúa la detección de 

actividades anómalas de acuerdo con el trabajo realizado en “Learning 

Prompt-Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly 

Detection”3, así como posibles mejoras a este. 

 

mailto:reynosa.jaqueline@gmail.com
mailto:dmoctezuma@centrogeo.edu.mx
https://www.centrogeo.org.mx/
https://cidesi.com/


118 Memorias de Proyecto:  Supercómputo como motor de colaboración academia - industria. 
 

Palabras clave: Videovigilancia, clasificación actividades humanas, detección 
de acciones anómalas, deep learning. 

INTRODUCCIÓN 

En la actualidad, la seguridad ciudadana es una preocupación primordial en 
sociedades modernas, impulsando la necesidad de desarrollar sistemas 
inteligentes capaces de detectar y prevenir actividades anómalas que puedan 
representar un riesgo para la población. Esto lleva a la búsqueda de trabajos 
de inteligencia artificial relacionados con código abierto de sistemas 
avanzados de detección de anomalías en videos de vigilancia, para lo cual 
podemos utilizar la base de datos UCF crime la cual es un recurso valioso con 
una gran colección de videos que capturan actividades normales y actividades 
anómalas como asaltos, vandalismo y otros actos. 
Existen numerosos estudios que abordan diferentes enfoques para identificar 
actividades normales y anormales en videovigilancia. Por ejemplo, un enfoque 
basado en redes neuronales convolucionales7 profundiza en el uso de flujos 
ópticos y mapas de saliencia para la detección efectiva de acciones anómalas 
en secuencias de video. Otro enfoque utiliza técnicas de aprendizaje 
débilmente supervisado8, donde se combinan métodos de normalización por 
lotes para mejorar la precisión y eficiencia en la identificación de anomalías, 
lo que demuestra la viabilidad de modelos menos dependientes de la 
anotación manual extensa. Además, estudios recientes han propuesto el uso 
de modelos basados en memoria, que retienen patrones aprendidos9 de 
actividades normales para detectar desviaciones que podrían indicar la 
presciencia de una anomalía. Por lo cual para realizar este reporte se tomaron 
los trabajos relacionados a la base de datos UCF-crime y se evaluaron algunos 
códigos relacionados utilizando la infraestructura de los servidores de 
CIMAT, El Insurgente y Puerto Interior, situados en el estado de Guanajuato. 

TRABAJOS RELACIONADOS 

Uno de los trabajos relacionados en la detección de anomalías es el titulado 
“Localizing Anomalies from Weakly-Labeled Videos”1, donde proponen el 
método WSAL (Weakly Supervised Anomaly Localization) que se basa en la 
evaluación de la evolución de segmentos temporales adyacentes en videos 
anómalos, aprovechando las diferencias de apariencia para detectar cambios 
significativos que indiquen anomalías. Una de sus contribuciones es reforzar 
la capacidad del modelo para detectar y localizar anomalías con la creación de 
anomalías artificiales. Además, los autores proponen un conjunto de datos 
propio de condiciones anómalas de tráfico.  La detección de anomalías es 
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igual a los  valores atípicos de una escena considerada normal, sin embargo, 
esta técnica normalmente falla cuando se enfrenta a escenas más complicadas 
o desconocidas. Los autores de “Localizing Anomalies from Weakly-Labeled 
Videos”1  comparan la precisión de localización de anomalías en términos de 
AUC (área bajo la curva), donde alcanzan en “Real-world anomaly detection 
in surveillance videos”2,  alcanzan un AUC de 54.25%  y en  “Graph 
convolutional label noise cleaner: Train a plug-and-play action classifier for 
anomaly detection”3 alcanza un  59.02%, mientras el propuesto en “Localizing 
Anomalies from Weakly-Labeled Videos”1 es de  67.38%. Este método 
“Localizing Anomalies from Weakly-Labeled Videos”1  primero aplica una 
capa convolucional para la detección de características de cada cuadro. Para 
predecir si un video es normal o anómalo, basado en la localización temporal 
de las anomalías, el método propuesto divide el video en segmentos y utiliza 
una función de alto orden para codificar tanto el segmento anclado como sus 
segmentos adyacentes en el contexto temporal. 
 
En el escenario de supervisión débil, se da una secuencia de video X y su 

correspondiente anotación a nivel de video “y ∈ {0,1}”, donde el caso ‘y=1’ 
significa que existe una anomalía en esta secuencia, y ‘y=0’ indica que no hay 
anomalía en X. 
 
S(X) es la puntuación de un video que calcula la distancia relativa máxima 
entre pares de posiciones, se espera que las puntuaciones de los videos 
normales sean menores que las de los videos anómales. Por lo tanto, la 
estrategia de máxima distancia impone que los videos normales sean más 
uniformes que los videos con anomalías, lo que ajusta  a la suposición 
convencional. 
 

𝑆(𝑋) = 𝑚𝑎𝑥𝑖,𝑗=1,…,𝑚  𝑓(𝜑(𝑥𝑖−𝑘,…,𝑥𝑖,…,𝑥𝑖+𝑘), 𝜑(𝑥𝑗−𝑘,…,𝑥𝑗,…,𝑥𝑗+𝑘))   (1) 

 
Donde f es una medida de distancia que mide el margen de las puntuaciones 
de anómalas entre las posiciones de los segmentos i y j. Cuanto más cercanas 
sean las puntuaciones de anomalía predichas, menor será la distancia. Las 
puntuaciones de anomalía están todas cerca de cero en un video normal, 
mientras en un video anómalo, las anomalías que se encuentran en un fondo 
normal se llevarán una puntuación grande. 
 
En este mismo trabajo de “Localizing Anomalies from Weakly-Labeled 
Videos”1 aplicando Codificación de contexto de Alto orden (High-order 
Contex Encoding, HCE) se puede determinar las variaciones dinámicas en las 
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series temporales que indican la existencia de anomalías, además se introduce 
una anomalía generada manualmente en la secuencia para mejorar la detección 
de anomalías.  Finalmente se utiliza ROC como métrica estándar ajustando 
los hiperparámetros del modelo y evaluar su capacidad de localizar anomalías. 
 
Otro trabajo es (MGFN: Magnitude-Contrastive Glance-and-Focus Network 
for Weakly-Supervised Video Anomaly Detection)4  que se enfoca en 
amplificar las características para determinar las anomalías, donde el término 
anomalía está definido en contraposición de lo que es normalidad, para la 
clasificación se presentan dos enfoques, una arquitectura espacio-temporal, 
que se basa en construir modelos que integran la información espacial y 
temporal, pero enfrentan dificultades en videos largos donde las anomalías 
ocupan solamente una pequeña parte del video, el otro enfoque propone una 
función de pérdida de Magnitud de Características Temporales (RTFM) para 
que las características normales sean más grandes, como se observa en la 
figura 1.  
 
 
 
 
 
 

  Figura 1 –Magnitud de las características con anomalías. 

 
 
 
 
 
 
 

 

Figura 2 – Se observa una sección de video normal donde la magnitud de las 

características puede ser mayor que la magnitud de las características con anomalías, 

como en la figura 1. 

 
Así que en (MGFN: Magnitude-Contrastive Glance-and-Focus Network for 
Weakly-Supervised Video Anomaly Detection)2 se utiliza una arquitectura 
transformer, como los videos tienen una dimensión temporal adicional para 
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observar todo el video, se necesita esta arquitectura transformer para luego 
dirigir la atención a cada porción de video para detectar anomalías.  
Primero el extractor de características toma el video original y lo segmenta 
creando un mapa de características para cada segmento, creando una 
amplificación de características FAM (Feature Amplification Module), donde 
calcula la norma, luego se integran características globales y locales sobre el 
transformador en lugar de simplemente maximizar la magnitud de las 
características anómalas y minimizar las normales, los resultados se observan 
en la figura 2. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Figura 3 – Se observa que después de aplicar las transformaciones y la integración de 

características globales y locales (que son las predicciones de anomalías mostradas con 

puntos rojos en la figura), se tiene la predicción de las anomalías en el video. 

METODOLOGÍA 

De acuerdo a la literatura y a algunos de los trabajos mencionados en este 
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reporte anteriormente relacionados a la clasificación de actividades anómalas 
en videovigilancia, este reporte se enfoca al artículo Learning Prompt-
Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly 
Detection5, ya que en una comparación con otros trabajos de la base de datos 
UCF_crime para la detección de actividades anólamas, el trabajo citado en [5] 
es uno de los que obtuvieron alto valor de AUC, como a continuación se 
desarrolla, para esto se probaron  los códigos proporcionados por el autor en 
el servidor del CIMAT, el Insurgente, ya que requieren un gran trabajo de 
cómputo y el uso de GPU para el procesamiento de los videos. 

 

Características de contexto mejoradas con prompts. 

Módulos de Agregación del Contexto Temporal y aprendizaje 
mejorado con Prompts. 

En la literatura se han definido diferentes métodos para la clasificación binaria 
de los videos que contienen una anormalidad, los que están basados en 
aprendizajes por Múltiples Instancias (MIL), se les dificulta realizar una 
discriminabilidad más detallada cuando dentro de las anormalidades hay una 
clasificación como en la base de datos UCF crime, para eso en Learning 
Prompt-Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly 
Detection5, proponen un módulo de agregación de contexto temporal (TCA) 
y un módulo de aprendizaje mejorado por prompts PEL (Prompt-Enhanced 
Learning). 
Primero divide el video en fragmentos no superpuestos mediante una ventana 
de 16 cuadros. Posteriormente aplica la red I3D6 preentrenada que se basa en 
una red ConvNet 2D tradicional y se define como:  
 

        𝑂(𝑥, 𝑦) = ∑ ∑ 𝑊(𝑖, 𝑗) ∗ 𝐼(𝑥 + 𝑖, 𝑌 + 𝑗)
𝑗
𝑗=−𝑘

𝑘
𝑖=−𝑘                            (2) 

 
Donde: 

• W(i,j) es el valor del filtro en la posición (i,j). 

• I(x+i,y+j) es el valor del píxel en la posición desplazada en la imagen 
de entrada. 

• O(x,y) es el valor del píxel en la posición (x,y) en la salida 
convolucionada. 

• k es el tamaño del filtro. 
 
Y cuando se introduce la dimensión temporal la ecuación queda de la 
siguiente manera   
 

𝑂(𝑥, 𝑦, 𝑡) = ∑ ∑ ∑ 𝑊(𝑖, 𝑗, 𝑚) ∗ 𝑉(𝑥 + 𝑖, 𝑦 + 𝑗, 𝑡 + 𝑚)𝑙
𝑚=−𝑙

𝑘
𝑗=−𝑘

𝑘
𝑖=−𝑘  (3)  
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Donde: 

• W(i,j,m) es el valor del filtro 3D en la posición (i,j,m), con mm siendo 
la dimensión temporal. 

• V(x+i,y+j,t+m) es el valor del píxel en la posición desplazada en el 
video de entrada V. 

• O(x,y,t) es el valor del voxel (píxel volumétrico) en la 
posición (x,y,t) en la salida convolucionada. 

• l es el tamaño del filtro en la dimensión temporal. 
 
Posteriormente aplica max Pooling 3D e implementa una arquitectura de flujo 
RGB y otra de flujo de flujo óptico representando la dinámica del video. 
Ambos flujos se procesan por separado mediante convoluciones 3D y sus 
salidas se fusionan para hacer una predicción conjunta expresado de la 
siguiente manera 
 

                                          𝐹𝑓𝑖𝑛𝑎𝑙 = 𝐹𝑅𝐺𝐵 + 𝐹𝐹𝐿𝑂𝑊                                          (4) 

 
Y la salida final es:  
  

                                  𝑦̂ = 𝑠𝑜𝑓𝑡𝑚𝑎𝑥(𝑊 + 𝐹𝑓𝑖𝑛𝑎𝑙 + 𝑏                              (5) 

 
Donde: 

• W son los pesos de la capa fully connected. 

• b es el sesgo. 

• softmax convierte la salida en una probabilidad distribuida entre las 
clases de acción 

El módulo de Agregación de contexto temporal (TCA), modela 
simultáneamente las dependencias globales y locales provechando una matriz 
de similitud y una sola fusión adaptativa.  
 
Se obtiene una característica de contexto global aplicando tres capas lineales, 

dos 𝑓𝑞  y 𝑓𝑘  para obtener la matriz de similitud M, aplicándole softmax se 

obtiene el mapa de atención global y por último se le aplica la tercera capa 

lineal 𝑓𝑣 para obtener la característica de contexto global 𝑋𝑔. 

                                           𝑀 = 𝑓𝑞(𝑋) ∗ 𝑓𝑘(𝑋)𝑇                                     (6) 

                                        𝐴𝑔 = 𝑠𝑜𝑓𝑡𝑚𝑎𝑥 (
𝑀

√𝐷ℎ
)                                     (7) 

                                            𝑋𝑔 = 𝐴𝑔 ∗ 𝑓𝑣(𝑋)                                          (8) 
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Así mismo se determinan las características de calibración local que 
consideran el tiempo de ejecución del video. 
 
 

𝑀𝑖𝑗̃ = 𝑀𝐼𝐽, if   𝑗 ∈ [max(0, 𝑖 − [
𝜔

2
] , min (𝑖 + [

𝜔

2
] , 𝑇)]                          (9) 

−∝, 𝑝𝑎𝑟𝑎 𝑡𝑜𝑑𝑜 𝑙𝑜 𝑑𝑒𝑚𝑎𝑠 
 

 

                                       𝐴𝑙 = 𝑠𝑜𝑓𝑡𝑚𝑎𝑥 (
𝑀̃

√𝐷ℎ
)                                    (10) 

𝑋𝑙 = 𝐴𝑙 ∗ 𝑓𝑣(𝑋) 
 
 
 
Donde w es el tamaño de la ventana de enmascaramiento y T es la longitud 
máxima de la secuencia de entrada, lo que permite capturar de manera efectiva 
pequeños cambios y lograr una mejora de características en el vecindario local. 
 
Se implementa un perceptrón multicapa (MLP) de dos capas para reducir las 
características y obtener representaciones semánticas de alto nivel. Cada capa 
esta seguida por una activación GELU y una operación de dropout. Luego se 
utiliza una capa de convolución causal para predecir las puntuaciones de 
animalia a nivel fragmento. 
 
El Aprendizaje Mejorado con Prompts (PEL) es un enfoque que enriquece 
las representaciones visuales incorporando información contextual basada en 
conocimientos, mejorando así la detección de anomalías en escenarios 
complejos. 
Se lleva a cabo en tres partes, primero se realiza la construcción de prompts, 
se seleccionan relaciones comunes de ConcepNet como:IsA - Es un/una, 
PartOf - Parte de, HasA - Tiene un/una, UsedFor - Se usa para, CapableOf - 
Es capaz de, AtLocation - Se encuentra en, Causes – Causa, HasProperty - 
Tiene la propiedad de, Antonym - Antónimo de, Synonym - Sinónimo de, 
RelatedTo - Relacionado con, CausesDesire - Causa el deseo de, para 
construir un diccionario de conceptos manteniendo las de mayor relevancia, 
que sirven como propts para enriquecer las características visuales del modelo. 
Posteriormente se realiza la extracción de representaciones con CLIP un 
modelo multimodal que relaciona imágenes y texto mapea las imágenes y el 
texto a un espacio de características compartido, permitiendo al modelo 
utilizar la información textual para mejorar las predicciones visuales. Y al final 
las representaciones de los prompts generadas por CLIP se alinean con las 
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características visuales mejorando la discriminación de anomalías sin 
necesidad de emparejar bidireccionalmente texto e imagen durante la prueba. 
Se emparejan las características del primer plano de videos anómalos con 
prompts anómalos correspondientes, y las características de fondo con 
prompts normales. 
 
 

Pruebas realizadas en el servidor del CIMAT, El Insurgente. 

 
Para las pruebas se necesita el uso de GPU, lo cual se solicitó el uso de los 
servidores de CIMAT otorgándonos acceso al del Insurgente, y Puerto 
Interior. 
 
El proceso de entrenamiento original “Learning Prompt-Enhanced Context 
Features for Weakly-Supervised Video Anomaly Detection” 5 se completó en 
117 minutos y 14 segundos, alcanzando un Área Bajo la Curva (AUC) de 
0.8491, lo que indica una buena capacidad del modelo para distinguir entre 
clases positivas y negativas. Además, se logró una Tasa de Falsos Positivos 
(FAR) de 0.00264, lo que sugiere que el modelo tiene una baja probabilidad 
de generar falsas alarmas, haciendo que sea confiable para su aplicación en 
escenarios de detección de anomalías en videovigilancia.  
 
Esta descripción resalta tanto la eficiencia del proceso de entrenamiento 
como la efectividad del modelo entrenado en términos de su capacidad de 
discriminación y su precisión en la identificación de eventos anómalos. 
 

Implementación de Aumento de Datos 

 
El concepto de Aumento de datos es una técnica ampliamente utilizada en el 
campo del aprendizaje automático y, en particular, en la visión por 
computadora. Su propósito principal es mejorar la capacidad de 
generalización de los modelos aumentando la diversidad del conjunto de 
datos sin necesidad de recopilar nuevos datos. Esto se logra aplicando 
transformaciones a los datos existentes, creando versiones modificadas que 
aún representan la misma clase o categoría. 
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Jittering Temporal (Temporal Jittering) 

Se refiere a desplazar la secuencia de fotogramas hacia adelante o hacia atrás 
en el tiempo de manera aleatoria. Este desplazamiento temporal simula 
variaciones en el inicio o fin de una acción, lo que ayuda al modelo a ser más 
robusto frente a diferentes fases temporales de la acción. 

 

 

Corte Temporal (Temporal Cropping): 

Consiste en seleccionar una sub-secuencia más corta de la secuencia original, 
simulando la situación en la que solo una parte de la acción está disponible o 
visible. 

 
Al implementar data augmentation en el trabajo de “Learning Prompt-
Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly 
Detection” 5 se obtuvieron los resultados de la siguiente tabla 1, 
comparándolos con los resultados iniciales sin data augmentation. 
 

Aspecto 
Primer 

Entrena
miento 

Segundo 
Entrenami

ento 
Comentarios 

Duración del 
Entrenamiento 

117 
minutos y 

14 
segundos 

344 
minutos y 

49 
segundos 

El segundo entrenamiento tomó 
significativamente más tiempo, probablemente 

debido al uso de Data Augmentation y 
operaciones adicionales. 

AUC (Área Bajo 
la Curva ROC) 

0.8422 0.8491 
El AUC mejoró ligeramente en el segundo 

entrenamiento, indicando una mejor capacidad 
de generalización del modelo. 

Tasa de Falsos 
Positivos (FAR) 

0.00309 0.00264 
La FAR fue menor en el segundo entrenamiento, 

lo que sugiere que el modelo cometió menos 
errores de clasificación. 

Impacto del Data 
Augmentation 

No se 
aplicó 

Se aplicó 
(Temporal 
Jittering y 
Cropping) 

Las técnicas de Data Augmentation en el 
segundo entrenamiento mejoraron tanto el AUC 

como la FAR. 

Tabla 1 : Resultados entre el código original y  aplicando data Augmentation. 

 

Trabajo a futuro. 

 
Aún se está trabajando en la mejora y optimización de los códigos para la 
clasificación de actividades anómalas en videovigilancia para la seguridad 
ciudadana, en la siguiente tabla 2 se muestran algunas propuestas de mejorar 
para el código probado y otros más que ya están en la literatura. 
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Cambio Sugerido Beneficio Esperado 
Nivel de 
Impacto 

Dificultad de 
Implementación 

Uso de Self-
Attention Más 

Avanzado 

Capturará mejor las 
relaciones a largo plazo en 

las secuencias, crucial para el 
reconocimiento de acciones 

en videos. 

Muy Alto Alta 

Implementar 
Regularización 

(Dropout) 

Reducirá el sobreajuste, 
mejorando la generalización 

en datos no vistos. 
Medio Baja 

Experimentar con 
Modelos 

Preentrenados 

Aprovechar modelos 
preentrenados puede 

mejorar significativamente la 
precisión sin necesidad de 

entrenar desde cero. 

Muy Alto Alta 

Optimización del 
Proceso de 

Entrenamiento 

Ajustar el learning rate, usar 
estrategias de warm-up o 
learning rate scheduler 

puede acelerar la 
convergencia y mejorar la 

precisión. 

Medio Media 

Combinación de 
Características 
Multimodales 

Al combinar características 
de distintas fuentes, se 

capturan más aspectos del 
problema, lo que puede 

mejorar la precisión. 

Alto Alta 

Tabla 2: Mejoras propuestas como trabajo a futuro. 

 

CONCLUSIONES 

 
La clasificación de actividades anómalas en sistemas de videovigilancia 
requiere técnicas avanzadas que demandan un procesamiento intensivo de 
video, por lo que fue fundamental el acceso de los servidores de CIMAT. Es 
fundamental abordar de manera separada la extracción de características de 
los videos y utilizar estas características como entradas para la clasificación de 
comportamientos normales y anómalos. Además, dentro de las características 
anómalas, es necesario identificar y clasificar diferentes tipos de eventos, 
como robos u otras actividades ilícitas mencionadas en la base de datos UCF-
Crime. Estos resultados pueden ser aplicados a videos obtenidos en entornos 
urbanos para mejorar la seguridad ciudadana y facilitar la respuesta ante 
situaciones de riesgo. 
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