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Prologo:

En la era de la informacion, la capacidad de procesar y analizar grandes
cantidades de datos es fundamental para impulsar el progreso
cientifico, tecnoldgico, econémico y social. La supercomputaciéon ha
emergido como una herramienta clave para abordar los desafios mas
complejos de nuestra época, desde la simulaciéon de fendémenos
climaticos hasta el disefo de nuevos materiales y medicamentos.
Actualmente muchas aplicaciones de Inteligencia Artificial requieren de
Supercémputo.

Sin embargo, el desarrollo de proyectos de supercomputacion es un
proceso complejo que requiere la convergencia de multiples disciplinas,
desde la arquitectura de hardware hasta la programacion de software,
pasando por la gestiéon de datos y la visualizaciéon de resultados.

Para facilitar el acceso de nuevos usuarios al uso del Supercomputo el
CIMAT desarrollo del proyecto Supercémputo como impulsor de
colaboraciones academia-industria, con numero de convenio
IDEAGTO/CONV/077/2023 CIMAT, que se llevo 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 Supercomputo como herramienta para
resolver sus problemas. En este libro se recopilan y relatan sus
experiencias en el uso de los equipos de Supercomputo, a los que
tuvieron acceso durante un periodo de 6 meses, que el CIMAT puso a
su disposicion en Puerto Interior y Guanajuato Capital.

Esperamos que este libro sea de utilidad, a investigadores, ingenieros y
estudiantes, al encontrar las experiencias de un publico diverso, que se
dedic6 en 6 meses a resolver proyectos utilizando Supercémputo.

Rafael Herrera

Salvador Botello
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Resumen. El propésito de este estudio es investigar diversas metodologias
de paralelizaciéon de memoria distribuida aplicadas a un problema de
optimizacién de asignacién de turnos laborales, conocido como Employee
Rostering, mediante el uso de metaheuristicas de trayectoria. Este problema
implica la asignacién de turnos laborales bajo mdltiples restricciones y
variables, lo que lo convierte en un problema NP-Hard. Se implementaron
dos metaheuristicas de trayectoria, Hill Climbing y Simulated Annealing, a las
cuales se les aplic6 una paralelizacién funcional de tipo MIR (Multiple
Independent Runs), con el objetivo de analizar la eficacia de esta metodologia
de paralelizacion al optimizar los costos operativos, al tiempo que se cumplen
las restricciones establecidas. Aunque este analisis introductorio destaca las
fortalezas y limitaciones de cada método paralelizado, también proporciona
una gufa para su implementacién en algoritmos de optimizacién mas
complejos, como los algoritmos genéticos.

Palabras clave: Employee Rostering, Optimizacién, Metaheuristicas de
trayectoria, Hill Climbing, Simmulated Annealing, Paralelizacion.

INTRODUCCION

Los problemas de planificacién, como el Employee Rostering, cominmente
implican la asignacién 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, construccién, agencias
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gubernamentales, aerolineas y empresas de transporte y logistica en general.
El poder lograr una 6ptima programacion de las tareas del personal tiene
como ventaja el generar un porcentaje de ahorro, el cual puede provenir del
uso eficiente de la némina, aumento de ingresos, minimizacioén de tiempos,
planificacién de movimientos, etc. lo que al final provoca un aumento en la
competitividad de la empresa.

Una aplicacion de este caso muy estudiado es en el area de la salud, donde la
gestién del personal de hospitales y centros de especialidades representa un
gran reto, ademds de una tarea para realizar con cuidado, ya que se sabe que
una administracién inapropiada de los recursos puede llevar a malas
experiencias de los pacientes, insatisfaccion del personal, dafio a la salud y el
bienestar, y en general, un bajo rendimiento del hospital. Otra aplicacién
conocida es en el sector de atencidén al cliente de los call centers, en estos
casos el objetivo de la optimizacién suele ser basado en costos operacionales,
satisfaccion del empleado y tiempos de espera en el servicio al cliente; esto en
respuesta a patrones extremadamente dindmicos de demanda, dados en
funcién de meses, semanas, dias, ¢ incluso horas, en esquemas 24/7.! El
problema de Employee Rostering suele consistir en dos etapas, aunque en
algunos casos se manejan al mismo tiempo, el primero paso es la generacion
de turnos que cumplan ciertas caracteristicas Optimas (también conocido
como un proceso de "pairing"), para después puedan ser asignados al personal
(este segundo proceso se asignacién se conoce como "rostering'). Algunos
autores abordan la solucién de este dltimo tipo de problemas a través de
aproximaciones con programacion dindmica?.

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 solucién 6ptima. Estas restricciones
comunmente giran en torno a contratos de trabajo, ya sean individuales o
colectivos, reglamentaciones gubernamentales y/o sindicales, asi como
politicas internas de la propia empresa. Otra complejidad proviene desde la
ventana temporal sobre la cual se debe rustear una asignacién, la cual puede
variar desde un dia 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, afladiendo atin mds restricciones al problema.
Por esta conjunciéon 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 dificiles de resolver
de manera 6ptima’.
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A pesar de las revisiones exhaustivas sobre métodos y modelos para el
problema de Rostering#, la variabilidad de los factores que determinan estos
problemas hace que sea dificil implementar un software universal. Por esta
razén, muchas empresas ain prefieren métodos manuales o semi-manuales
para programar a su personal. Se necesitan soluciones de software que frezcan
un motor de optimizacién escalable y potente, asi como herramientas
versatiles para generar multiples escenarios y modelar diferentes casos de
negocio.

Un método efectivo para poder llegar a soluciones aceptables en un tiempo
razonable es gracias a la paralelizacién de los algoritmos de metaheuristicas.
Para el caso de los problemas NP-Hard existen distintas estrategias que se
pueden implementar, como es la paralelizacién a nivel de datos, paralelizacion
a nivel de tareas y paralelizacion 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 reduccion de tiempos de ejecucion,
ya que podemos utilizar distintos procesos para dividir tareas pesadas o
complejas. Se ha notado también, en la utilizaciéon de estos métodos, una
mejora en la calidad de las soluciones ya que nos permite explorar mejor el
espacio de bisqueda desde diferentes puntos de inicios aleatorios; ademads de
que mejora en la robustez y escalabilidad del algoritmo para adaptarse mejor
a cambios en el entorno o en los datos®.

MARCO TEORICO

Las metaheuristicas son algoritmos de optimizacién que buscan soluciones
aproximadas a problemas dificiles (frecuentemente NP-hard) mediante la
combinacién de técnicas de busqueda 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 heuristicas y métodos inspirados en inteligencia
artificial, evolucion biolégica y mecanica estadistica. Ejemplos incluyen el uso
de SA en el problema de Rostering® y TS para considerar preferencias de
turnos en enfermerfa’.

Los algoritmos de Simulated Annealing paralelos (PSA) han sido revisados e
introducidos ampliamente por distintos autores®%10, entre estos temas
también se ha estudiado la convergencia de varios algoritmos PSA a través de
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movimientos paralelos!!. Sin embargo, hasta el momento no existe una
clasificacion ampliamente aceptada de PSA>. Se han probado distintas
maneras de paralelizacion, de las cuales se destacan dos: una es mediante la
particién adecuada del algoritmo!213 y la otra por la paralelizacion de los datos.

La infraestructura de la paralelizaciéon se implementa principalmente a partir
de tecnologfas de maquinas 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 hablara de SIMD, MIMD las cuales
estan basadas en el uso de multiples procesadores, que estin acoplados de
manera suelta o estrecha. Estos recursos se utilizan para procesar las tareas en
paralelo para cualquiera de las dos metodologfas!4!516, 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 programacion de C++,
para ser ejecutados en los servidores del cluster de super computo del Centro
de Investigacion en Matematicas (CIMAT).

Dentro de la clasificacién de la programacién distribuida, existen dos formas
posibles de paralelismo: (a) el paralelismo fisico, que implica la paralelizacién
a través de la descomposicion y distribucién de los datos o del espacio de
busqueda segun los recursos computacionales, y (b) el paralelismo funcional
o algoritmico, que considera el algoritmo en si para este proposito!’. El
paralelismo funcional se aplica, por ejemplo, al Simulated Annealing de dos
maneras: (i) lanzando multiples e¢jecuciones independientes (MIR)
concurrentemente con diferentes condiciones iniciales, y (i) 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 paralelizacion, en este estudio se realizé con la misma metodologia
MIR para hacer la comparacién entre ambos algoritmos.

El paralelismo de Ejecuciones Independientes Multiples (MIR) es uno de los
métodos mas populares debido a su facilidad de uso. La idea principal es
lanzar maltiples ejecuciones del mismo algoritmo de forma simultanea, cada
una ejecutandose 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 mas sencilla de implementar el paralelismoS. La construcciéon de
comunicaciones entre procesos puede ser diseflada como sistema cliente-
servidor, donde las tareas administrativas, como la asignacioén de tareas entre
procesos es realizada Gnicamente por la unidad central, mientras que cada
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ejecucién independiente funciona como un cliente, el cual al final del proceso
solo presenta el resultado producido al servidor.

(s (s] (s.]
\
Begin Begin Begin
o sept | Step 1
i =
-’U Step 2 I Step 2 I
4 Sle'ps | step3 |
i —3
L seps | seps |
Cena > CEm D
Final comparison
and Result

Fignra 1. Modelo de paralelizacion por MIR.

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

METODOLOGIA

El presente estudio emplea técnicas de paralelizacién de memoria distribuida
utilizando el servidor de super computo del Centro de Investigacién en
Matematicas (CIMAT). El c6digo base del optimizador fue desarrollado en el
lenguaje de programaciéon C++, y para la comunicaciéon entre procesos se
utiliz6 la biblioteca Message Passing Interface (MPI).

Inicialmente, se programé un optimizador tomando como referencia el caso
de estudio de Shiau'® para la resolucion 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 operacién de negocios. La metodologia permanece
abierta a la posibilidad de agregar nuevas reglas o preasignaciones del personal
para enriquecer el trabajo.
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Se implementaron dos metaheuristicas de trayectoria: Hill Climbing y
Simulated Annealing. Estas técnicas fueron elegidas debido a su capacidad
para proporcionar buenas soluciones en tiempos de ejecucion relativamente
cortos. Ambas metaheuristicas parten de una solucioén inicial y la mejoran a
través de una busqueda 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 integracion
de técnicas de paralelizacién en la légica de optimizacion presentd ciertos
desafios. Se exploraron varias estrategias:

e Paralelizaciéon de la Funcion de Costo: Esta estrategia implicaba
dividir el total de la asignacién entre los nodos para evaluar la
solucion encontrada. Sin embargo, debido a la baja complejidad del
cilculo de la funciéon de costo en este caso de estudio, esta
aproximacién no resulté viable.

¢ Division del Espacio de Busqueda: Otra aproximacién consistia
en dividir el espacio de busqueda para realizar la exploracién de la
solucién. No obstante, esta técnica podria afectar negativamente a
los operadores desarrollados, ademds de impedir la visualizacién
correcta de restricciones de interés, por lo que no se implemento.

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

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

CASO DE ESTUDIO

En este articulo se aborda una version simplificada del problema de gestién
de personal aeroportuario propuesto por Shiau's, 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 / = {7, ..., 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 pertenecian al conjunto
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de /= {7, ... J} donde J=6, para el caso del estudio en un ambiente
aeroportuario estas areas de trabajo podian ser: administracion, check-in,
despacho, equipaje, embarque, rampa, mantenimiento, etc. El periodo de
planeacion de manejo de d = {7, .., D} con D = 28, donde cada dia consta
de #= {1, .., T} horas laborales con T' =24, y un conjunto de w = {7, ..., W}
turnos de trabajo. En nuestro caso W = 70 y cada turno tenfa como
propiedades una hora de inicio, una hora de fin y un total de horas de trabajo
asignadas.

La variable de decision en este caso consistia en el estado de si un turno w era
asignado al empleado 7 para el dia d, como se trata de una variable binaria
puede ser descrita como:

P {1, si fue asignado 1)

wd =10, enotrocaso

De igual manera, tenemos la variable de decisién pjqla cual nos limita a poder
asignar al empleado 7 en una posicién 7 a la que este calificado. Su descripcion
para este caso serfa:

1, sila posicion esta siendo cubierta 2

Pijwa = { 0, en otro caso

La funcién objetivo de este caso es para una variable que nos describe el costo
de la programacién del turno que se quiere minimizar, este se representa por
la siguiente expresion en donde £ es el costo por hora trabajada, el cual es
constante para todos los empleados, y 4, corresponde al nimero de horas
trabajadas durante el turno .

1 w D
F= 000D dex by * g

Esta funcién de costo estd sujeta a varias restricciones que se fueron
implementando, sin embargo, hasta el momento son pocas a comparacion de
la complejidad real del problema, se busca ir incorporando nuevas reglas
conforme los algoritmos se vayan refinando.

La primera restriccion representa el cumplimiento de la demanda de
empleados para una determina posicion de trabajo j, un dia 4y una hora 7, y
esta definida por la variable 74 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

S)
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periodo definido, e.g. una semana:

LY @
ZZewj* pijde VjE],VtET,Vd €D
i=1 w=1
La variable ¢,,representa si el turno w fue trabajado en la hora #
o = {1, si se cubre la hora t con el turno w 5)
wt ™ 0, en otro caso

La segunda restricciéon nos indica que un empleado solo puede ser asignado a
un maximo de un turno por dia:

A ©)
inwdﬁl,Vi EI,VdED

w=1

La tercera restriccion establece que cada empleado solo puede ser asignado a
una posicion de trabajo en un turno, siempre y cuando se cuente con la
cualificacién ¢ requerida para tal posicién:

Piwja < qij * Xiwa, VIELVYj €E,YWEW,VdED )

J
z Dijwa =1
=1

®)

Las cualificaciones (skills) de cada empleado fueron tomados del articulo de
Shiau'8, cada empleado fue asignado con un total de dos skills [Tabla 1].

Staff ID j1 j2 g3 |ja | s s
1-8 v v

9-19 v |V

20-35 v IV

Tabla 1. Distribucion de cualificaciones por rango de Staff ID

La cuarta restriccién determina un periodo de descanso reglamentario entre
dos turnos consecutivos, es decir, si un empleado trabaja los dias 4y d+17, la
variable y,7,2 deberd indicar si los turnos w;y w2 puede ser trabajados en dias
consecutivos. Esta restriccién 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 y,1.2se describe como:

_ {1, si el turno w, puede ser después de w; )
Ywyw, = 0, en otro caso
Por lo que la condicién serfa:
xiwld + xiW2d+1 < yW1W2 + 1!Vl € [,le,WZ S W: vd €D (10)
En este estudio se utiliz6 la secuencia de turnos igual a como la define Shiau'®

[Tabla 2]. Por lo que para poder determinar la legalidad de estos turnos se
buscé una representacién matricial binaria [Tabla 3]

w Horarios Duracion

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 v | v IV IV IV IV IV IV |V |V
2 v | v I|Iv IV IV IV IV IV |V |V
3 v | v IV IV IV IV IV IV |V |V
4 v | v IV IV IV IV IV IV |V |V
5 Vi ivi ivi vV IV IV I IV I IV |V
6 Vi ivi ivi vV IV IV I IV I IV |V
7 x | x | x | x | x vV I Iiv I v |V
8 x | x | x | x | x VIV IV v |V
9 x | x | x | x | x v IV IV |V |V
10 x | x | x | x | % vivi iv | iv |V

Tabla 3: Restricciones de asignacion de turnos en dias consecutivos.
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Una quinta restriccién determinaria una cota supetior e inferior a la cantidad
de horas que puede trabajar un empleado en un periodo de una semana
laboral:

d, =D mébd 7 11)
de T (12)
Z Z Xiwd
d t

En este caso la primera suma itera por cada dia de la semana 4, la segunda
suma itera por todas las horas que abarca el turno » asignado. En nuestro
caso dejamos un limite superior de 56 horas y un inferior de 40.

dc+6 W (13)

40 < Z Zhw*xiwd S56,v1 el

d=d,w=1

La sexta restriccion limita a un total de 6 dias consecutivos de trabajo sin
descanso intermedio. Donde X;,, 4/ es la variable binaria que indica si el
empleado 7 trabaja en el turno wen el dia 4" Y yses una variable binaria auxiliar
que se activa cuando el empleado 7 comienza un nuevo ciclo de trabajo
consecutivo en el dia 4.

d+5 w (14)
inwdf <6+ y,Vi€lvd €{l,...D—6}

d'=dw=1

La séptima restriccién nos habla sobre el nimero maximo y minimo de dfas
de trabajo que puede realizar un empleado en un periodo de un mes laboral:

D=28 (15)

Para este caso se consider6 una asignacion de 28 dias, la suma itera por todos
los dias que se les fue asignados trabajar, poniendo como limite 21 dias
maximos de trabajo y 20 minimos de trabajo.

La octava restriccién establece un numero maximo de empleados
concurrentes en un tiempo determinado. En este caso se recorre la suma por
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cada dia de la asignacién y se suma el total de empleados asignados para esa
fecha, el limite maximo se establecié en 30.

! (16)

ina,Vd €D

4

Los costos de penalizacién que se utilizaron para cada restriccién estan
mostrados en la tabla [Tabla 4]

Descripcion Costo
Costo por hora por empleado 1
Restriccion de turnos ilegales 1000
Demanda baja en la asignacién 1000
Demanda alta en la asignacion 1
Restriccion max. dias consecutivos de trabajo 1000
Restriccion max. horas de trabajo por semana 1000
Restriccion min. horas de trabajo por semana 1000
Restriccion max. dias de trabajo por mes 1000
Restriccion min. dias de trabajo por mes 1000
Restriccion max. empleados en un dia 1000

Tabla 4: Tabla de los costos asignados para el estudio.

La demanda de entrada para este caso tiene la siguiente configuracién [Tabla

5]
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Sunday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
ji=1 o0 0 01 1 1 15 15 L5 1.5 15 25 25 15 15 15 1 1 1 1 1 1 1
j=2 o o0 0 0o 1 1 1 15 15 15 15 15 25 35 35 25 25 2 2 2 2 2 2 1
i=3 o 0 0 0 2 2 2 3 3 3 3 3 4 4 3 3 2 1 1 1 0 0 0 0
j=4 o o0 0o o 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 V] 0 V] o 1] o 0
ji=3 o0 0 0 1 2 2 2 2 2 2 2 25 25 25 15 15 05 05 05 0 0 0 0
Jj=6 0o 0 0o 0o 5 5 5 5 5 5 5 5 55 65 65 65 65 15 15 15 1 1 1 1
Monday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Jj=1 o 0 0o 0 1 1 1 15 15 15 15 15 15 25 15 15 15 1 1 1 1 1 1 1
i=2 o0 0 01 1 1 15 15 L5 15 15 25 35 35 25 25 2 2 2 2 2 2 1
Jj=3 o o0 0o o 2 2 2 3 3 3 3 3 4 4 4 4 3 1 1 1 o 1] o 0
j=4 o 0 0 0o 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 V] 0 V] 0 1] 0 o0
Jj=5 o o0 0o 0o 1 2 2 3 3 3 3 3 4 4 4 3 3 1 1 1 o 1] o 0
ji=6 O 0 0 0 4 5 5 5 5 5 5 5 5 6 4 4 2 1 1 1 1 1 1 1
Tuesday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
ji=1 o0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 2 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
i=2 O 0 0 0 0 0 0 0 0 1] 0 0 1 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 1
Jj=3 o 0 0 0 2 2 2 3 3 3 3 3 4 4 4 4 2 1 1 1 o 1] o o0
j=4 o o0 0o o 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 2 V] 0 V] o 1] o 0
Jj=5 o o0 0o 0o 1 2 2 3 3 3 3 3 45 45 45 45 45 15 15 1.5 05 05 05 05
Jj=6 o 0 0o 0 2 4 4 4 4 4 4 4 55 55 35 35 35 15 15 1.5 05 05 05 05
Wednesday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
ji=1 o0 0 01 1 1 15 15 L5 15 15 15 15 15 15 15 1 1 1 1 1 1 1
i=2 o0 0 01 1 1 15 15 L5 15 15 25 35 35 25 25 2 2 2 2 2 2 1
i=3 o0 0 01 1 1 15 15 L5 15 15 25 35 35 25 25 2 2 2 2 2 2 1
j=4 o 0o 0o 0o 2 2 2 25 25 25 25 25 35 35 25 25 25 1 1 1 1 1 1 0
Jj=5 o o0 0o o 2 2 2 3 3 3 3 3 45 45 45 15 15 15 15 15 1 1 1 0
ji=6 0O 0 0 0 4 4 4 5 5 5 5 5 65 65 65 35 35 15 15 15 1 1 1 0
Thursday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
ji=1 o0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 1 2 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
i=2 o0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 2 3 3 3 2 2 2 2 2 2 2 1
Jj=3 o 0o 0o o0 2 2 2 3 3 3 3 3 4 4 4 4 2 1 1 1 1 1 1 0
j=4 o o0 0o o 2 2 2 2 2 2 2 2 3 3 2 2 2 1 1 1 1 1 1 0
Jj=5 o o0 0o o 2 2 2 2 2 2 2 2 3 4 4 3 2 2 2 2 1 1 1 1
ji=6 O 0 0 0 2 3 3 4 4 4 4 4 5 5 5 2 2 1 1 1 1 1 1 0
Friday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 0 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
ji=1 o0 0 01 1 1 15 15 L5 1.5 15 25 25 25 15 15 1 1 1 1 1 1 1
Jj=2 O 0 0 0 1 1 1 1.5 15 L5 15 1.3 35 35 35 35 25 2 2 2 2 2 2 1
i=3 O 0 0 0 2 2 2 35 35 35 35 35 45 45 45 45 25 1 1 1 1 1 1 0
j=4 o 0o 0o 0o 2 2 2 25 25 25 25 25 35 35 25 25 25 1 1 1 1 1 1 0
i=5 o 0o o 0o 1 2 2 3 3 3 3 3 45 45 35 35 35 15 15 15 1 1 1 o0
Jj=6 o 0 0o 0 4 4 4 5 5 5 5 5 65 65 65 55 35 15 15 15 1 1 1 0
Saturday 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24
Jj=1 o 0 0 0o 1 1 1 1 1 1 1 1 2 2 2 2 1 1 1 1 1 1 1 1
i=2 o0 0 0 1 1 1 1 1 1 1 1 2 3 3 3 2 2 2 2 2 2 2 1
Jj=3 o o0 0o o 2 2 2 3 3 3 3 3 4 4 4 4 2 1 1 1 o 1] o 0
Jj=4 o 0 0 0 2 2 2 2 e 2 e 2 3 3 2 2 2 1 1 1 1 1 1 o0
Jj=5 o o0 0o 0o 1 2 2 2 2 2 2 2 3 3 3 3 3 1 1 1 o 1] o 0
ji=6 o 0 0 0 2 2 2 2 2 2 2 2 6 6 6 6 4 4 4 4 0 0 0 0

ALGORITMOS PROPUESTOS

Para este estudio se ha optado por una prueba preliminar con metaheuristicas
de trayectoria: Hill Climbing y Simulated Annealing, debido a su facilidad de
implementacién y que se ha comprobado su eficiencia para resolver
problemas de Schedulling. Esto nos sirvié para ir planteando una prueba de
paralelizacién, comprendiendo primeramente en que seccion del algoritmo se
consumia el mayor tiempo de ejecucion y, por lo tanto, el area de interés a
paralelizar. Para siguientes trabajos se buscaria la implementaciéon de métodos
poblacionales haciendo uso del poder computacional y de memoria que se
ofrece en espacios como clister de super computo. Lo que nos permitiria
solventar la dificultad de lidiar con problemas a gran escala y poder generar
poblaciones grandes de individuos que enriquezcan las soluciones.



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

El primer algoritmo, Hill Climbing [Figura 2], fue utilizado con el fin de poder
conocer el espacio de busqueda, es decir, la regién de soluciones factibles
de nuestro problema. L.a mayor desventaja de este algoritmo es la facilidad
con la que queda estancado en minimo o maximos locales, por lo que también
se implementd el algoritmo de Simulated Annealing [Figura 3].

El funcionamiento basico del algoritmo de Hill Climbing es el siguiente:

1.

Estado Inicial: Se comienza con una solucién inicial, que puede ser
generada aleatoriamente o mediante algin método heuristico. Esta
soluci6n inicial es una asignacion de turnos a empleados que cumple,
en mayor o menor medida, con las restricciones del problema.
Inicialmente se tomé como entrada la solucién propuesta por Shiau's
Evalnacion: Se evalda la soluciéon inicial utilizando una funcién
objetivo, en este caso se contempla el costo real de la asignacién de
un empleado en un puesto de trabajo junto el cumplimiento de las
restricciones. En este caso podria ser una funcién de costo que
contemple factores como la satisfaccién de restricciones y la
minimizacién de costos.

Generacion de V'ecinos: A partir de la solucién actual, se generan nuevas
soluciones, conocidas como vecinos. Los vecinos se obtienen
realizando pequefias modificaciones a la solucién actual, para los
cuales creamos una serie de operadores que realizan tareas como
cambios de turnos.

Seleccion del Mejor 1ecino: Se evaltan las soluciones vecinas y se
selecciona la mejor segun la funcién objetivo. Si esta nueva solucion
es mejor que la solucién actual, se reemplaza la solucioén actual con
esta nueva solucion.

Iteracién: Este proceso se repite iterativamente, desde la generacién de
vecinos, evaluacion de la solucion generada y la seleccion del mejor.
Condicion de Parada: El algoritmo continta iterando hasta que se
cumple alguna condicién de parada, en este caso se utilizé un nimero
limite de iteraciones.
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Algorithm 1 Hill Climbing
. procedure HiLtCLimeing

I

2 currentS olution « solucion inicial arbitraria o heuristica

3 currentValue «— Evaluate(currentS olution)

4 loop

5 neighboor « un vecino de currentS olution con mejor
evaluacion

6: if no hay neighboor o neighboor no mejora a
currentS olution then

7 break

8: end if

9: currentS olution « neighboor

10: currentValue < Evaluate(currentS olution)

11 end loop

12: return current§ olution

13: end procedure

Fignra 2. Psendo cddigo del algoritmo de Hill Climbing

El funcionamiento del Simulated Annealing se describe a continuacién:

1.
2.

Rl

Estado Inicial

Temperatura Inicial: Se establece una temperatura inicial alta T, que
controlara la probabilidad de aceptar soluciones peores al inicio del
proceso. La temperatura se reduce gradualmente a medida que
avanza el algoritmo.

Evalnacion

Generacion de vecinos

Aceptacion de vecinos: La nueva solucién vecina se evalta y se decide si

se acepta o no, utilizando un criterio probabilistico eAE/ T. Sila nueva
solucién es mejor que la actual, se acepta automaticamente. Si es
peot, se acepta con una probabilidad que depende de la diferencia en
la funcién objetivo y de la temperatura actual, permitiendo asi
explorar soluciones subdptimas al inicio para escapar de Sptimos
locales.

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

Iteracion: El proceso se repite iterativamente, generando y evaluando
nuevos vecinos, y actualizando la solucién actual segun el criterio de
aceptacion y la temperatura.

Condiccion de parada: El algoritmo continda iterando hasta que se
cumple alguna condicién de parada, en este caso se establecié una
temperatura minima alcanzable 1.



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

Algorithm 2 Simulated Annealing (Recocido Simulado)

I: procedure SIMULATEDANNEALING

2 solution < solucion inicial

3 T « temperatura inicial

4 T min < temperatura minima

5 alpha « factor de enfriamiento

6: while T > T,,;, do

7 newS olution « vecino aleatorio de solution

8: deltaE « costo(newS olution) - costo(solution)
9: if deltaE < 0 then

10: solution < newS olution

11 else

12: q « nimero aleatorio uniforme entre 0y 1
13; if ¢ < e E/T then

14: solution «— newS olution

15: end if

16: end if

17: T « T -alpha

18: end while

19: return solution

20: end procedure

Figura 3. Psendo cddigo del algoritmo de Simmnlated Anneling

Se disefiaron un total de 4 operadores para explorar el espacio de busqueda,
la funcién de estos es poder realizar combinaciones sobre una solucién inicial
para generar sub-soluciones que postetiormente son costeadas hasta que el
algoritmo converge. A continuacién, 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 estan asignados a trabajar el mismo dia,
pero en turnos distintos. Se intercambian ambos turnos para el
mismo dfa, esto nos permite equilibrar el horario para cumplir con
las restricciones gracias a que se ajusta la distribucion de la carga entre
trabajadores similares.

Liucky-gny: Se elige al azar un empleado, un dfa y un turno, y cambia
el estado de asignaciéon de ese empleado en ese contexto en
especifico. El cambio es directo, si el empleado debia trabajar, se le
asigna en cambio un descanso (eliminar el turno) o viceversa, se le
asigna un turno al azar para ese dia. Este operador introduce
variabilidad en el horario.

Time-warp: Selecciona al azar un empleado junto con dos dias
diferentes en los cuales se le fue asighado 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 dia y un turno al azar, para asignarlo a todos
los empleados, independientemente de la programacién anterior que
hayan tenido. Este es el operador mas disruptivo y por lo tanto puede
ser atil para salir de un 6ptimo local.

La funcién de costo en este caso es un esquema mono-objetivo, el costo de
asignaciéon de un empleado se suma con los costos generados por las
restricciones, las cuales fueron descritas anteriormente en el articulo. Cada
que una restricciéon es violada, esta se suma en un contador para
posteriormente multiplicarla por un valor constante de penalizacion.
Matematicamente se puede expresar como:

I w D (17)

DD b+t +

j=1d=1t=1
1

w
- z ewt * Dijwd, O) + k3

D T 1
Z Z max Z Z Cwt * pz}wd ]dt' 0)
t=

i=1w=1

~
._;

+ k4 * Z max (xiwld + Xiw, (d+1) — Ywiw,

PARALELIZACION

Primeramente, se buscé implementar una paralelizacion de la funcién de
costo, cuyo calculo consistia en varias partes:

1.

2.

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

Se analizaba si la asignacién cumplia con la demanda inicial, si la
desviacion de esta demanda era positiva se interpretaba como que
falto gente para poder cubrir todos los puestos solicitados, caso
contrario cuando la desviacion era negativa, se interpretaba como que
hay demasiado personal asignado. En ambos casos se aplicaba un
costo de penalizacion.
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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 quebrantd esta restriccién y al final se le aplica una
penalizacién a cada una.

Se buscé realizar el envio de una cantidad # de trabajadores a cada nodo para
que calcularan el primer o segundo paso, siendo # el total de empleados
dividido por el numero de nodos a utilizar. Sin embargo, un estudio sobre el
tiempo de ejecucion de esta seccién del codigo nos mostrd que este enfoque
no serfa efectivo para nuestro caso, ya que el tiempo de procesamiento de
estas tareas era muy bajo por lo que la ganancia de paralelizarlo no serfa
representativa o podtia llegar a ser contraproducente [Tabla 6 y 7]. Para
futuros pasos se analizard si es posible disefiar un calculo de la funcién de
costo que reutilice el costo anterior unicamente cambiando la aportacién del
cambio generado en la nueva solucién, para de esta manera no tener que
recalcular con cada iteracion, y de esta manera mejorar los tiempos de
ejecucion y reducir la carga de procesamiento.

Actividad Tiempo (s)
Importacién de la data 0.0168
Evaluacion de la solucién inicial 0.000

Leer la demanda del problema 0.000
Movimiento de busqueda local 0.15
Evaluacion del costo del empleado asignado 0.0156
Evaluacion de las restricciones y la demanda 0.0002
Algoritmo converge 173.776

Tabla 6: Tiempos de ejecucion para el algoritmo de Hill Climbing

Actividad Tiempo (s)
Importacién de la data 0.0168
Evaluacion de la solucién inicial 0.000

Leer la demanda del problema 0.000
Movimiento de busqueda local 2.26e-6
Evaluacién del costo del empleado asignado 0.0156
Evaluacion de las restricciones y la demanda 0.0002
Algoritmo converge 70.816

Tabla 7: Tiempos de ejecucion para el algoritmo de Simmulated Annealing

También se consider6 la posibilidad de dividir el espacio de busqueda
entre el total de nodos, permitiendo que cada nodo explorara una subregién
especifica del espacio de busqueda y combinando los resultados al final para
obtener una tGnica solucién de asignacion. Sin embargo, esta estrategia no fue



18 Memorias de Proyecto: Supercémputo como motor de colaboracién academia - industria.

factible debido a la naturaleza de las restricciones. Estas restricciones
requieren la evaluacién de asignaciones previas y futuras para asegurar su
legalidad. Ademas, los operadores de optimizacion, como el operador de opti-
snack, necesitan tener una visioén global del problema y la capacidad de afectar
a todos los trabajadores simultineamente. Hsto implica que una divisién del
espacio de busqueda podria comprometer la integridad y efectividad de los
operadores, impidiendo una optimizaciéon adecuada.

Se opt6 por una paralelizacion MIR de tipo servidor-cliente, en la cual el
nodo maestro se encargaba Unicamente de recibir las respuestas finales,
mientras que cada nodo de trabajado realizaba el proceso de optimizacién de
manera independiente. Al finalizar, se obtenfa un total de # respuestas, siendo
# el nimero total de nodos utilizados. Cada nodo escribia su asignacién en
documentos txt separados, y enviaba al nodo maestro la solucién final junto
con el costo asociado y un string detallando el total de ilegalidades cometidas,
empaquetados usando la biblioteca MPL.

Cada nodo trabajador enviaba un vector de caracteres que contenia el conteo
de cada restriccién no cumplida en la asignacion, junto con el costo total de
la misma. Para empaquetar esta informacion se utilizé la funcion MPI Pack,
almacenando los elementos en el siguiente orden: costo, tamafio del vector y
el propio vector. En el nodo maestro, se implement6 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 tamafio real, se utiliz6 la funcién MPI Probe para inspeccionar
el mensaje, junto con la funcién MPI Get count, que obtenia el tamafio del
mensaje y lo almacenaba en la variable message size. Esto permitia generar un
buffer con el tamafio adecuado para recibir el mensaje que luego se
desempaquetaba. El primer elemento del mensaje correspondia al costo final
de la optimizacién, el segundo valor era el tamafio del vector, y el tercero era
el vector de caracteres. Esta informacion se desempaquetaba utilizando la

tunciéon MPI Unpack.

INTERFAZ GRAFICA

La capacidad de interactuar visualmente y modificar las soluciones generadas
por los algoritmos de optimizacion es esencial para su aplicacion practica en
entornos operativos. La interfaz grafica de usuario desempefia 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 estd mejorando a
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la visualizacién de las restricciones para que sea mas intuitivo para el usuario,
pero en la Gantt se cumple con la vision de en qué turno o descanso especifico
se rompe una de las restricciones previamente explicadas. Esto es muy util
para poder visualizar la calidad de la solucién 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 asignacién ni
recalcular costos o restricciones, su proposito es meramente visualizar la
asignacion creada [Figura 4]. Para poder generarla se carga tres archivos csv:
la asignacién generada, la descripciéon de horas de cada turno y las
restricciones entre turnos que se debe respetar (las demds restricciones
también son consideradas, pero estas no se deben cargar como un archivo).

May 2024
Tue 21 Wed 22 Thu23

e e L oo |
Restrition: NextShiftRestricton (Violations: 1
Restriction: RuleMintHoursDays (Violations: 2) Spot: 6. shite
Restriction: RuleMinDays (Violations: 1
Total Violations: 4
S
Restriction: NextShiftRestriction (Violations: 1) Spot-6, Shift: 1 _
Restriction: RuleMinHoursDays (Violations: 4)
Restriction: RuleMinDays (Violations: 1) Restriction: NextShiftRestriction
Total Viclstions: 6
Employee 33 Spot: 6, Shift: 4 Spot: 6, Shift: 10 ==
P — e

Global Number of Restrictions: 159

Fignra 4: Visnalizacion tipo Gantt de la asignacion.

Una asignacioén se ve plasmada como un recuadro gris dentro del cual viene
descrito el spot a donde el empleado fue asignado, asf como el turno que debe
trabajar. De rojo se agregaron los descansos que tiene. Y las restricciones se
visualizan como recuadros encima de la asignaciéon con el detalle de que
restriccién se rompid. Cuando uno de estos elementos es sefialado su color
cambia a amarillo.

Ademas, se agregd un contador de restricciones quebradas a nivel global, asi
como un contador individual de cada empleado junto con las ilegales que
comete su asignacion.

RESULTADO

Para el caso de la paralelizacién por instancias multiples independientes
podemos analizar la eficacia de cada nodo individual mediante los tiempos de
ejecucioén, en este caso se realizo el estudio con una configuracion de 1, 2, 3,
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4 y 5 nodos trabajadores que realizan la optimizacién y analizamos el
promedio de los tiempos de entre los nodos. Cada configuracion fue realizado
un total de 5 veces, para generar promedios.

Considerando que T es el tiempo de ejecucion de un solo nodo y que T,sera
el tiempo de ejecuciéon promedio en multiples nodos, podemos calcular el
Speedup con la siguiente formula:

Sn) = nxTg (18)

Como cada nodo se ejecuta en una instancia independiente, se debe cumplir
que el speedup es proporcional al nimero de nodos. Para el calculo de la
eficacia se puede realizar de la siguiente manera, en caso de que se cumpla la
condicién se puede interpretar que cada nodo esta siendo utilizado de manera
optima.

£ _S(m) nxTy T (19)
===, 7T,

Los resultados del HillClimbing muestra que efectivamente en cada
configuracién de nimero de nodos se logré una utilizacién 6ptima de los
nodos [Tabla 8]. Para este algoritmo se utiliz6 un total de 10,000 iteraciones.
Para el caso del Simmulated Annealing se realiz6 el mismo estudio [Tabla 9],
los parametros 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 T, 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 ejecuciéon de diversos nodos independientes, a
comparacién de solo uno, para ello consideramos C; como el costo de un solo
nodo, y C, como el costo promedio para cada configuracién de los nodos
trabajadores, por lo que la formula serfa:

Gy (20)

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

Nodos Costo Reduccion
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 confignraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5]
para el Hill Climbing
Nodos Costo Reduccion
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 confignraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5]

para el Simmunlated Annealing
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CONCLUSIONES

En este caso los tiempos de ejecucién son muy consistentes entre diferentes
nodos, todos obteniendo una eficiencia cercana al 1, lo que indica que la
paralelizacién por MIR se realiz6 de manera correcta y los recursos estan
siendo utilizados correctamente. Esto tiene implicaciones en la escalabilidad
del nimero de nodos para poder manejar mas instancias sin que haya riesgo
de una disminucién 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 permitié explorar mas el espacio
de busqueda y evitar caer en minimos locales, como se puede apreciar con el
Hill Climbing donde la reduccién del costo obtenido en serial contra las
configuraciones de la paralelizacién apenas hay diferencias.

FUTUROS TRABAJOS

Para futuros trabajos se buscara analizar el efecto de iniciar el algoritmo de
optimizacién tomando una solucién inicial generada de manera aleatoria, de
esta manera evitamos el uso de cargar una solucion prefabricada que nos
podtia llevar a un minimo local. También se plantea el utilizar algoritmos
miméticos para generar una poblaciéon de soluciones mas grande y poder
expandir nuestro espacio de busqueda, se opta estos algoritmos como un
siguiente paso factible ya que se ha demostrado su eficacia para resolver
problemas de programacién. En este caso también se optarfa por una
metodologia de paralelizacién MIR de metaheuristicas de trayectoria como
las exploradas en este estudio, como primera opcion, para realizar una
busqueda local de las soluciones de descendencia. Para esto se buscara hacer
uso de una cantidad grande de computo para poder manejar esta bisqueda
exhaustiva y generacién grande poblacional.

En cuanto a la interfaz grafica, se buscard mejorar la visualizacién de las
restricciones para que sea mas adecuada al usuario, junto con la
implementacién de funcionalidades que nos permitan interactuar con la
asignacion, y de esa manera, poder manualmente solucionar los errores que
presenta, entre otros detalles que puede ser mejorados.

REFERENCIAS

[1] Ormeci, E. L., Salman, F. S., and Yiucel, E. (2014). Staff rostering in call
centers providing employee transportation. Omega, 43:41-53.



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

[2] Henderson, S., Mason, A., Ziedins, I., and Thomson, R. (1999). A heuristic
for determining efficient staffing requirements for call centres.

[3] Chuin Lau, H. (1996). On the complexity of manpower shift scheduling.
Computers Operations Research, 23(1):93—-102.

[4] Ernst, A., Jiang, H., Krishnamoorthy, M., and Sier, D. (2004). Staff
scheduling and rostering: A review of applications, methods and
models. European Journal of Operational Research 153:3-27.

[5] Alba, E. (2005). Parallel Metaheuristics. A New Class Of Algorithms.
Wiley-Interscience.

[6] Kletzander, L. and Musliu, N. (2019). Solving the general employee
scheduling problem. Computers Operations Research, 113:104794.

[7] Ramli, R., Ahmad, S., Abdul Rahman, S., and Wibowo, A. (2020). A tabu
search approach with embedded nurse preferences for solving nurse
rostering problem. International Journal for Simulation and
Multidisciplinary Design Optimization, 11:10.

[8] Azencott, R. (1992). Simulated Annealing: Parallelization Techniques.
John Wiley and Sons.

[9] Greening, D.R. (1995). Simulated annealing with errors. PhD Dissertation,
University of California, Los Angeles.

[10] Leite, J.P.B., and Topping, B.H.V., (1999). "Parallel simulated annealing
for structural optimization. Computers and Structures, 73, 545-564.

[11] Meise, C. (1998). "On the convergence of parallel simulated annealing”.
Stochastic Processes and their Applications, 76, 99-115.

[12] Bongiovanni, G., Crescenzi, P., and Guerra, C., (1995). "Parallel
simulated annealing for shape detection". Computer Vision and
Image Understanding, 61(1), 60- 19.

[13] Vales-Alonso, J., Fernandeq]., Gonzalez-Castano, F.J., and Cabarello, A.,
(2003). "A parallel optimization approach for controlling allele
diversity in conversation schemes". Mathematical Biosciences, 183
2), 161-173.

[14] Bhandarkar, S.M., Machaka, S., Chirravuri, S., and Arlond, J., (1998).
"Parallel computing for chromosome reconstruction via ordering of
DNA sequences". Parallel Computing, 24(12-13), 1177-1204.

[15] Chu, K.W., Deng, Y., and Reinitz, J., (1999). "Parallel simulated annealing
by mixing of states". Journal of Computational Physics, 148 (2), 646-
0602.

[16] Bevilacqua, A., (2002). "A methodological approach to parallel simulated
annealing on an SMP system". Journal of Parallel and Distributed
Computing, 62(10), 1548-1570.

[17] Brown, C., (1994). Unix Distributed Computing. Prentice Hall, London.



24 Memorias de Proyecto: Supercémputo como motor de colaboracién academia - industria.

[18] Shiau, J.-Y., Huang, M.-K., and Huang, C.-Y. (2020). A hybrid personnel
scheduling model for staff rostering problems. Mathematics, §(10).



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

MODELADO QSAR DE LA EFICIENCIA EN
ILA INHIBICION DE LA CORROSION
MEDIANTE FARMACOS Y FITOQUIMICOS

Alan Miralrio, Carlos Beltran Araceli Espinoza Vazquez

Pérez. Andrés Antonio Unidad Anticorrosion, Instituto de

’ . . Ingenieria, Universidad Veracruzana,
Abundis Serrano, Mario Boca del Rio 94292, Veracruz, México
Vﬂlada Email: araespinoza@uv.mx,
Tecnolégico de Monterrey, Escuela de web page: https://www.uv.mx/

Ingenieria y Ciencias, Ave. Eugenio Garza
Sada 2501, Monterrey 64849, Nuevo Leon,
Meéxico.

Email: miralrio@tec.mx

web page: https://tec.mx/es

Resumen. En este trabajo, se compararon varias metodologfas con el fin de
obtener modelos claros, portables y precisos para la prediccion de la eficiencia
de inhibicién de la corrosién. Basindose en trabajos previos, se
implementaron modelos como un método robusto para obtener modelos no
lineales portables y para determinar las variables mas importantes para
analizar el fenoémeno de la inhibicion de la corrosién. También, se asumid una
aproximacion basada en la teorfa de 4cido-base duro-blando de Pearson
(HSAB, por sus siglas en inglés). Mediante el paradigma de la relacién
cuantitativa estructura-actividad (QSAR, por sus siglas en inglés),
comunmente empleado en el desarrollo de nuevos medicamentos, se
estudiaron 650 farmacos diferentes. Se calcularon diversos descriptores
quimico-cuanticos mediante el método de amarre fuerte basado en
funcionales de la densidad (DFTB, por sus siglas en inglés). Los descriptores
consideraron principalmente las propiedades electrénicas y energéticas de las
moléculas de interés, como son: energia de ionizacién (I), afinidad electrénica
(A), electronegatividad (y), dureza (), electrofilicidad (w) y fraccién de
electrones transferidos (AN). Ademis, se utilizé6 el método de minimos
cuadrados ordinarios (OLS, por sus siglas en inglés) para obtener modelos
lineales con un numero reducido de variables y proponer reglas generales
basadas en informacién sin procesar. Finalmente, se empled la inteligencia
artificial IBM Watson, basada en la regresion de arboles de decision, como
una alternativa robusta pero no portatil y altamente parametrizada a los
enfoques matematicos convencionales. La comparacion entre los modelos se
realizé6 en términos de métricas como el error porcentual absoluto medio
(MAPE) y la rafz del error cuadratico medio (RMSE). En general, los modelos
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con un nimero reducido de variables y términos de hasta segundo orden han
mostrado un rendimiento mejorado. Ademas, se determiné el papel
determinante de la energia del orbital molecular mas alto ocupado (HOMO,
por sus siglas en inglés).

Palabras clave: QSAR, corrosién, OLS, inhibidores de corrosion, IBM
Watson, farmacos.

INTRODUCCION

Entre los metales, el acero es el mas empleado en diversas industrias. Algunas
de estas son: petrolifera, alimentaria, energética, quimica y de la construccion.
Asi, el hierro y sus aleaciones son de alto interés por sus excelentes
propiedades mecanicas, al ser ductil, duradero y resistente!l. Por todo lo
anterior, proveer soluciones innovadoras que ayuden a reducir los efectos
nocivos de la corrosién en metales es un tema prioritario para el mundo y en
particular para México. Sin embargo, los tratamientos anticorrosivos mas
comunes pueden estar relacionados a problematicas medioambientales,
debido al uso de sustancias toxicas!.

Una estrategia recurrentemente utilizada es emplear inhibidores de corrosiéon
en su supetficie. Un inhibidor de corrosion es una sustancia que, agregada en
pequefias cantidades a la superficie del metal, reduce la accién del medio
cotrosivo sobre el metal. En breve, las moléculas del inhibidor forman una
pelicula protectora!. La efectividad de protecciéon de estos inhibidores
depende en gran medida del tipo de supetficie, del tipo de inhibidor y de
condiciones propias del ambiente en el cual se aplica el tratamiento. En este
contexto, una variedad de compuestos organicos ha sido considerados como
efectivos en inhibir la corrosiéon. Mayormente, los compuestos desctitos
como inhibidores organicos altamente eficientes contienen atomos de
nitrégeno, oxigeno y azufre. Ademas, las moléculas inhibidoras son ricas en
electrones m asociados a enlaces triples, enlaces conjugados dobles o anillos
aromaticos!.

En afios recientes, se han estudiado inhibidores de extractos de plantas y
medicamentos de uso comun®> Al existir una inmensa cantidad de
fitoquimicos (sustancias obtenidas de las plantas) y fairmacos disponibles para
ser probados como inhibidores de la corrosién en metales, se deben definir
estrategias claras para estudiarlos®. De esta forma, el presente proyecto
pretende emplear herramientas usadas en el disefio y prediccion de nuevos
farmacos, como el paradigma relacién cuantitativa estructura-propiedad
(QSAR, por sus siglas en inglés) pero empleandolas para proponer nuevos



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

inhibidores de la corrosion. Asi, es posible datles un valor agregado a los
excedentes producidos por la industria farmacéutica nacional y/o datle un
destino final a las sustancias que hayan alcanzado su caducidad.

OBJETIVOS

Objetivos generales

Determinar la importancia de los desctiptores cominmente empleados en la
obtencién de nuevos fiarmacos, mediante QSAR, en su efecto como
inhibidores de la corrosion en metales.

Objetivos particulares

- Calcular los descriptores quimico-cuanticos descritos en la teorfa HSAB de
Pearson, mediante aproximaciones en DFTB, para al menos 1,500 farmacos
y fitoquimicos.

- Consolidar la base de datos con valores de energia de enlace superficie-
ligando obtenidas mediante dindmica molecular.

- Obtener un modelo, mediante técnicas de ajuste de datos como el andlisis
de regresién multivariado, que tenga poder de prediccién de la eficiencia en
la inhibicién de la corrosion y de la energfa de enlace superficie-ligando.

METODOLOGIA

Descriptores quimico-cuanticos

Los estudios teéricos pueden a elucidar la naturaleza del efecto inhibidor de
las moléculas organicas. Ademas, las aproximaciones teéricas han demostrado
ser altamente efectivas para elucidar las interacciones metal-inhibidor, a una
escala atémica que comunmente no es accesible mediante técnicas
experimentales, en particular en el caso del hierro. Las metodologias basadas
en la teorfa del funcional de la densidad (DFT, por sus siglas en inglés) es la
mas comunmente empleada, ya que obtiene resultados precisos con un costo
computacional adecuado’. En una descripcién quimico-cudntica, las
propiedades quimicas de una molécula estan fuertemente determinadas por
sus orbitales moleculares de frontera, asi como sus energfas, estos son: orbital
molecular mas alto ocupado (HOMO, por sus siglas en inglés) y orbital
molecular mas bajo desocupado (LUMO, por sus siglas en inglés). Los
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orbitales de frontera proveen de informacién acerca de la reactividad quimica,
asi como propiedades energéticas de la molécula en cuestiéon’.

Otros parametros que se han propuesto para analizar la interaccién entre los
inhibidores de la corrosién organicos y las supertficies metalicas son aquellos
propuestos dentro de la teorfa acido-base duro-blando (HSAB, por sus siglas
en inglés) de Pearson®. Estos se basan en el potencial de ionizacion vertical
(D) y afinidad electrénica vertical (A). Segun el teorema de Koopmans, ambas
se pueden obtener de las energias del HOMO y LUMO, tal que: I = -Enomo
v A = -Erumo. La combinaciéon de ambas da lugar a las relaciones que se
emplean en la teorfa HSAB, la cual predice que dos sustancias interactuaran
mas facilmente si una es un acido “duro” y la otra una base “dura” o si uno
es un acido “blando” y la otra una base “blanda”®. La forma de determinar la
dureza absoluta (n)) de un compuesto es mediante 1 = (I-A)/2.

Otras propiedades pueden obtenerse dentro de la teorfa HSAB, como
electronegatividad absoluta y = (I+A)/2 y la electrofilicidad o =
(I+A)2(8*(I+A))~19. El estudio no se limitara a estas definiciones. Una ultima
relacion, en el marco de HSAB, da informacién valiosa sobre el actuar de la
molécula organica con la superficie metalica. Esta es la fraccién de electrones
transferidos AN = (ymeal — Yiahibidor) / [2* (et inhibidor)|; donde se emplean
las electronegatividades y durezas absolutas de la superficie metalicas y el
inhibidor. En este apartado, los estudios de Lukovits y colaboradores, dan
como resultado que a mayor AN es mayor la eficiencia en la inhibicién!11,

Amarre fuerte basado en funcional de la densidad

Aunque actualmente DFT es la metodologia mas empleada para el estudio de
las moléculas organicas como inhibidores de la corrosion, los cilculos para
moléculas complejas pueden requerir de tiempos de computo largos, incluso
en equipos de HPC’. La aproximacién de amarre fuerte basada en teotia del
funcional (DFTB, por sus siglas en inglés) es una propuesta que ayuda a
disminuir el tiempo de cémputo en calculos intensivos, escalando en un orden
N2, lo que permite calcular sistemas complejos en equipos de cémputo menos
robustos y en un tiempo computacional razonable!?13,

El marco teérico de DFTB se basa, al igual que en DFT, en el uso de la
densidad electrénica p(r) para obtener toda la informacién del sistema. En
una primera aproximacion, la densidad electrénica p(r) = go(r) + So(r) de una
molécula se puede proponer como la superposiciéon lineal de densidades
electronicas atomicas po(t) mas una pequefia perturbacion Sp(r). Asi, la
energia total del sistema E[p] = E|oo + 8p] se puede expandir en una serie de
Taylor hasta un tercer orden, denominado DFTB31213,
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EDFTBS [0y + 60] = E°[oo] + E'foo, 6] + E?[eo, (60)?] + E’[eo, (30)*] (1)
Donde los términos son :

E%[oo] = 1/25 as(ZaZs/Ras) — 1/2[[(0o(t) 0o()/ |1-1* |)drde® — [VXC[oq] go(r)
dr + EXC[gq], @)

E'feo, 8¢l = X <di | Hod] | 4>, ©)
E2lo, (8¢)7] = 1/2[I[1/ 1] + SEX[g]/ (Bo(r) So(r’) | wlde®)de(r)drdr,

gy, (30) = 1/6
[lloExC[]/ (Bo®Be(r’)de() | )de(®)de(r’) do () drdrdr” )

Los términos de DFTB3 se pueden obtener de diversas fuentes, el término
de orden E%gg| se obtiene de la densidad electronica de referencia. Los
términos de orden superior, E2[oo, (0)?] y E?[00, (80)7], se obtienen mediante
calculos auto consistentes (SCC, por sus siglas en inglés). Obtener estos
términos, como en el caso de DFT tradicional, requiere un poder de computo
elevado debido al alto nimero de calculos a realizar!213,

Otras limitaciones que imponen los métodos DFIB es que requieren
parametrizaciones para los pares de dtomos interactuantes. Sin embargo,
actualmente no existen parametrizaciones para toda la tabla periédica, por lo
que se restringe su uso como alternativa al DFT tradicional. Estos parimetros
consisten en dos partes, parametros de la parte electronica del modelo DFTB,
asi como otros de los términos de repulsién entre dos centros. El conjunto
de estos parametros, calculados previamente para cada par de atomos
presente en la molécula, reduce el tiempo de cémputo respecto de DFT.
Como ventajas, DFTB permite obtener valores, comparables a DFT
tradicional, de los niveles energéticos Enonmo y Erumo. En consecuencia, los
descriptores propuestos por Pearson en HSAB, como dureza 7,
electrofilicidad w, fracciéon de electrones transferidos AN, entre otros.
Ademas, diferentes aproximaciones de DFTB se encuentran implementados
en el codigo del software paralelizado llamado DFTB+1213. Esta es una
herramienta de simulacién en quimica cudntica de software libre, la cual es
capaz de realizar dindmicas moleculares para simular el sistema en diferentes
condiciones de temperatura, volumen y presion. Asi, es posible modelar las
superficies del metal en interaccién con la molécula organica.
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Paradigma estructura-propiedad

Finalmente, como se explicé anteriormente, las propiedades electrénicas y
energéticas de las moléculas organicas pueden relacionatse con su eficiencia
como inhibidores de la corrosion, llamado enfoque QSAR. Para obtener estos
modelos, QSAR retoma multiples herramientas del analisis estadistico 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
analisis de regresion multiple (MRA) y maés recientemente los modelos
autoregresivos con entradas exodgenas (ARX, por sus siglas en inglés). Este
ultimo extensible a modelos no lineales'. Recientemente, el grupo de
investigacién ha reportado modelos QSAR para la prediccion de la inhibicién
de la corrosion empleando ARX y Watson, siendo esta ultima la inteligencia
artificial de IBM'5.

RELACION CON PROBLEMAS NACIONALES

México tiene una fuerte industria farmacéutica, la cual en 2019 produjo 21,476
millones de délares en firmacos'S. Sin embargo, posee un rezago en cuanto a
la manipulacién de los fairmacos caducos y excedentes, debido a las malas
practicas en su disposicién final y la nula posibilidad de reuso!”. Por lo
anterior, se puede considerar que estas sustancias representan un potencial
peligro medioambiental para el pais. Lo anterior también puede aplicarse en
el caso de desechos agricolas, los cuales podrian emplearse por sus
fitoquimicos.

El presente trabajo pretende explorar una aplicacién que, en principio,
permitirfa extender la vida util de un farmaco al emplearlo como inhibidor de
la corrosién en metales. De esa forma, los excedentes producidos podtian
reincorporarse en una nueva vertiente, al igual que se estimularfa la
recuperacion de farmacos que, de otra forma, afectarfan el medio ambiente si
no se dispone de ellos adecuadamente.

PROPUESTA DE SOLUCION

El presente proyecto pretende implementar las herramientas usadas en el
diseflo y predicciéon de nuevos farmacos, dentro del paradigma QSAR, pero
empleandolas para proponer nuevos inhibidores de la corrosion altamente
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eficientes. De esta forma, es posible datles 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 teorfa acido-base duro-blando (HSAB, por sus siglas
en inglés) de Pearson®.

Los descriptores en HSAB se basan en el potencial de ionizacién vertical (I)
y afinidad electrénica vertical (A). La combinacién de ambas da lugar al
principio HSAB, el cual dice que dos sustancias interactuaran mas facilmente
si una es un 4acido “duro” y la otra una base “dura” o si uno es un acido
“blando” y la otra una base “blanda”®. La forma de cuantificar la dureza
absoluta (1)) de un compuesto es mediante = (I-A)/2. Otras propiedades
comunes que pueden obtenerse dentro de la teorfa HSAB, son:
electronegatividad absoluta y = (I+A)/2 y la electrofilicidad o =
I+ A+ A)) 17,

La teorfa del funcional de la densidad o la aproximacién de amarre fuerte
basada en teoria del funcional (DFTB, por sus siglas en inglés) son dos
metodologias 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 computo en calculos intensivos, lo que permite calcular sistemas
complejos en equipos de cémputo menos robustos y en un tiempo
computacional razonable!2!3.18,

RESULTADOS Y LOGROS

Este estudio se present6 una exploracion exhaustiva de tres distintas familias
de modelos de regresion con el objetivo de predecir el potencial de inhibicién
de la corrosiéon de medicamentos comerciales como inhibidores organicos de
la corrosiéon mediante asociaciones de relacién cuantitativa estructura-
actividad (QSAR). El andlisis abarcé un conjunto de datos de 60
medicamentos comerciales, combinando descriptores  fisicoquimicos
derivados experimentalmente con propiedades calculadas energéticamente
utilizando metodologfas quimicas cuanticas. Se empleé una estrategia de
validacién cruzada de “5-fold” para construir todos los modelos,
garantizando robustez y generalizacion. Para facilitar una comparacion
equitativa entre los modelos propuestos, se introdujo un conjunto de
validaciéon externo que comprendia 10 medicamentos comerciales
adicionales.
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Se conformé una base de datos, en formato CSV, que contiene informacién
basica de 650 farmacos de uso comun en México. Los datos iniciales fueron:
Nombre comun, nombre segin la IUPAC, nimero CAS, férmula quimica,
identificador canonical SMILE, identificador INCHL y peso molecular. En
particular, el canonical SMILE sirvi6 para proponer la informacion inicial de
la estructura tridimensional de las moléculas bajo estudio.

Los siguientes datos que también se incluyeron en la base de datos se usan
cominmente como descriptores en andlisis QSAR. Como se explico
anteriormente, las propiedades fisicoquimicas, electronicas y energéticas de
las moléculas organicas pueden relacionarse con alguna actividad biolégica.
Asi, los descriptores que se incluyeron fueron aquellos que se emplean
comunmente en el desarrollo de firmacos, estos son: coeficiente de
solubilidad LogS, pKa, coeficiente de particién LogP, area de la superficie
polar, polarizabilidad y sitios aceptores o donadores de hidrégeno.

En tercera instancia, se incluyeron los datos obtenidos de los célculos
quimico-cudnticos basados en DFTB. Los calculos partieron de las
estructuras iniciales extraidas del canonical SMILE. Seguidamente, se
optimizaron las estructuras con el cédigo DFTB+ en los servidores del
Laboratorio de Supercémputo del Bajio. De los farmacos en sus estructuras
en los estados base se extrajo el valor de la energia 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:
energfa de ionizacién, afinidad electrénica, electronegatividad, dureza,
electrofilicidad y finalmente fraccién de electrones transferidos al hierro.

Se empled la base de datos para investigar diversos modelos matematicos
ARX para la prediccion de la inhibicién de la corrosién en aleaciones de
hierro. Las principales rutinas, necesarias de ajuste del modelo ARX, se
realizaron mediante la paqueterfa 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 mas
favorables se obtuvieron con un conjunto 80-20. Ademas de lo anterior, se
pudo corroborar que no todos los descriptores contribuyen en la misma
medida a la prediccion de la inhibicién de la corrosion. Gracias a esto, se pudo
encontrar que el pKa y todas las propiedades quimico-cuanticas obtenidas
con DFTB son suficientes para formular modelos matematicos lineales que
obtuvieron predicciones favorables.

La investigacion revelé que cada enfoque exhibia fortalezas y limitaciones
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inherentes. Notablemente, el modelo NARX-FROLS facilit 1a reduccion de
dimensionalidad de diez descriptores iniciales a solo cinco variables
fundamentales: Enomo, Erumo, pKa, 0 y AN. Se destaca el papel critico de los
atributos energéticos y electrénicos en la racionalizacién del comportamiento
de inhibicién de la corrosion de los compuestos organicos. También, se
subray6 la influencia del pKa, que indica la predisposicion de una sustancia
organica a disociarse en medio acuoso. Importante es que el modelo NARX
de segundo orden ofreci6 perspectivas sobre la energia 6ptima de Enomo (~
-5.6202 eV a nivel de teoria DFTB3-1J /30B), mejorando la comprension del
comportamiento molecular. Ademés, el uso de la Regresion de Arboles Extra
a través de Watson AutoAl de IBM surgié como un modelo altamente preciso
y exacto en este estudio. Las métricas de validacién externa, incluyendo
MAPE, MSE y RMSE, demostraron resultados prometedores de
aproximadamente 5.93, 44.01 y 6.623, respectivamente. La culminacién de
este trabajo implicé estimar la eficiencia de inhibicién de la corrosién
utilizando los modelos QSAR 6ptimos para un conjunto de 750
medicamentos. Esta evaluaciéon confirmé el consenso entre las 10 mejores
sustancias, enfatizando el potencial para futuras investigaciones exhaustivas
sobre las propiedades de inhibicién de la corrosion de estos candidatos.

REFERENCIAS

[11 V.S. Sastri, Green Corrosion Inhibitors: Theory and Practice, John Wiley and
Sons, New Jersey, 2011.

[2] A. Espinoza Vazquez, L. A. Lopez Reséndiz, 1. A. Figueroa, F. J.
Rodriguez Gémez, M. Figueroa, D. Angeles Beltran, M. Castro and A.
Miraltio, Journal of Adbesion Science and Technology, 2021, 35, 873—-899.

[3] A. Espinoza-Vazquez, F. J. Rodriguez-Gomez, R. Mata, A. Madariaga-
Maz6n and D. Angeles—Belttén, | Solid State Electrochem, 2017, 21, 1687-1697.
[4] A. Espinoza-Vazquez, F. . Rodriguez-Goémez, 1. A. Figueroa-Vargas,
A. Pérez-Vasquez, R. Mata, A. Miralrio, R. Galvan-Martinez, M. Castro and
R. Orozco-Cruz, [JMS, 2022, 23, 3130.

[5] A. Miralrio and A. Espinoza Vazquez, Processes, 2020, 8, 942.

[6] P.Limon, A. Miralrio and M. Castro, Computational and Theoretical
Chemistry, 2018, 1129, 37-47.

[7] L. N. Levine, Quimica cuantica, Pearson Educacion, 2001.

[8] R. G. Pearson, Journal of the American Chemical society, 1963, 85, 3533—
3539.

[9] P.K. Chattaraj and S. Giri, Awnn. Rep. Prog. Chem., Sect. C: Phys. Chen.,
2009, 105, 13.



34 Memorias de Proyecto: Supercémputo como motor de colaboracién academia - industria.

[10] A. Kokalj, Corrosion Science, 2021, 180, 109016.

[11] L. Lukovits, E. Kalman and F. Zucchi, CORROSION, 2001, 57, 3-8.
[12] B. Aradi, B. Hourahine and Th. Frauenheim, J. Phys. Chen. A, 2007,
111, 5678-5684.

[13] B. Hourahine, B. Aradi, V. Blum, F. Bonafé, A. Buccheri, C. Camacho,
C. Cevallos, M. Y. Deshaye, T. Dumitrici, A. Dominguez, S. Ehlert, M.
Elstner, T. van der Heide, J. Hermann, S. Irle, J. J. Kranz, C. Kéhler, T.
Kowalczyk, T. Kubaf, I. S. Lee, V. Lutsker, R. J. Maurer, S. K. Min, L.
Mitchell, C. Negre, T. A. Niehaus, A. M. N. Niklasson, A. J. Page, A.
Pecchia, G. Penazzi, M. P. Persson, J. Reza¢, C. G. Sanchez, M. Sternberg,
M. Stohr, F. Stuckenberg, A. Tkatchenko, V. W. -z. Yu and T. Frauenheim,
J. Chem. Phys., 2020, 152, 124101.

[14] C. Beltran-Perez, H.-L. Wei and A. Rubio-Solis, Int. |. Autom. Comput.,
2020, 17, 55-70.

[15] C. Beltran-Perez, A. A. A. Serrano, G. Solis-Rosas, A. Martinez-
Jiménez, R. Orozco-Cruz, A. Espinoza-Vazquez and A. Miralrio, IJMS,
2022, 23, 5086.

[16] G. P. Zazueta, Industria Farmacéutica: Unidad de Inteligencia de Negocios,
México DF: ProMéxico, 2013.

[17] C. P. Herndndez-Barrios, G. Fernandez-Villagémez and J. Sanchez-
Goémez, Centro Nacional de Prevencion de Desastres (CENAPRED), Instituto
Nacional de Ecologia (INE). México, 1995.

[18] M. Wahiduzzaman, A. F. Oliveira, P. Philipsen, L. Zhechkov, E. van
Lenthe, H. A. Witek and T. Heine, Journal of Chemical Theory and Computation,
2013, 9, 4006-4017.



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

ALMACENAMIENTO DE HIDROGENO

EN GRAFENO NITROGENADO
DECORADOS CON CUMULOS
METALICOS

Alan Miralrio, Eduardo
Rangel

Tecnolégico de Monterrey, Escuela de
Ingenieria y Ciencias, Ave. Eugenio Garza
Sada 2501, Monterrey 64849, Nuevo Leon,
México.

Email: eduardorc@tec.mx

web page: https://tec.mx/es

Resumen. La teoria funcional de la densidad se utiliz6 para estudiar la
adsorcion de hidrégeno en pequefios cumulos de paladio-platino Pdis, Pdi2Pt
y Pt12Pd soportados sobre grafeno dopado con nitrégeno. La transferencia de
carga y la fuerte union (hasta cuatro veces mayor que la energfa de unién del
grupo de Pd soportado sobre grafeno) entre la superficie de grafeno-
nitrégeno y el cimulo evitan el desprendimiento del metal y conducen a tres
tipos de estados de adsorcién de hidrégeno. El primer tipo es un hidrégeno
molecular fisisorbido, el segundo es un estado activado de Hy sin barreras de
adsorcién donde el enlace H-H estd relajado y el tercer tipo es un estado
disociado.

Palabras clave: grafeno-nitrogenado, cumulos, adsorcién, hidrégeno,
paladio-platino.

1 INTRODUCCION

La adsorciéon de hidrégeno implica la activacion y disociacion del hidrégeno
molecular, que son indispensables para almacenar hidrégeno como
combustible para vehiculos y también para aplicaciones de pilas de
combustible!2. La naturaleza del soporte (superficie) y del catalizador tiene
una influencia importante en el rendimiento catalitico, en términos de
adsorcion, disociacion y desorcion de hidrégeno?. Asi, las nanoparticulas de
metales de transicion representan los catalizadores mas prometedores para la
activacion, disociacion y, en consecuencia, para la adsorcion del hidrégeno.
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En este caso, los catalizadores de Pt y Pd se pueden utilizar para una amplia
gama de reacciones como la hidrogenacion, la deshidrogenacion y la
deshalogenacion. La quimisorcion disociativa de hidrégeno en grupos de Pty
Pd implica fuertes enlaces entre los grupos de Pt y Pd y el hidrégeno?. Ademas
de los catalizadores; el soporte es importante porque condiciona el sitio activo
en la reactividad’. Ademas son indispensables para la eficiencia y estabilidad
de los sistemas cataliticos, incluso podrian funcionar como catalizadores en si
mismos. El soporte de grafeno dopado con nitrégeno ha llamado la atencion
debido al hecho de que el dopaje con nitrégeno es capaz de modificar las
propiedades de los sistemas de soporte de carbono para diversas aplicaciones
de interés*. Recientemente estudiamos la interaccién entre grafeno-
nitrogenado y pequefios cimulos de Pd (Pds,, n =1-4) para mejorar
almacenamiento de hidrégeno, a través de un mecanismo de spillover!:.
Encontramos barreras energéticas de migracion de 0.5 0.8 eV (11.53 a 18.45
kcal/mol), lo que sugiere que la migracién de hidrogeno adsorbido en los
cimulos de Pd al soporte de N-grafeno puede ocurrir espontineamente a
temperatura ambiente. El principal objetivo de este articulo es estudiar la
adsorcion de los cumulos metélicos de paladio-platino Pdis, Pdi2Pt y Pti2Pd
en el sustrato de grafeno-nitrégeno.

2 OBJETIVOS

Objetivos generales

Estudiar la adsorcion de los cimulos metalicos de paladio-platino Pdys, Pdi2Pt
y Pt12Pd en el sustrato de grafeno-nitrégeno.

3 METODOLOGIA

Se utilizo la teoria funcional de la densidad dentro de la
aproximacién de gradiente generalizado (GGA) y el cédigo
Quantum Espresso. Usamos pseudopotenciales y como el
funcional de intercambio y correlacion la aproximacion de
Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)>.

4 RESULTADOS Y LOGROS

Primero optimizamos las superceldas que modelan al grafeno con defectos.
Los defectos que se estudiaron son los piridinicos, pirrélicos y grafiticos. En



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

la Figura 1 se muestra cada uno de ellos (color amarillo carbonos; color negro
nitrégenos)
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Figura 1 — Superficies de grafeno con diferentes porcentajes de nitrogeno optimizadas. En
este contexto, NxVy representa el defecto. x es el nimero de atomos de carbono sustituidos
por N atomos de nitrégeno y y es el nimero de V vacancias.

Nuestros resultados muestran que los atomos de nitrégeno pueden estabilizar
la formacién de vacancias simples, dobles y triples en el grafeno.
Generalmente, parece que la energia de formacién de NV, disminuye con el
nimero de atomos de nitrégeno. Estos resultados sugieren que la
concentraciéon de los defectos N3Vi y NyVa piridinicos, y N3Vs y N3V
pirrélicos, predominard mas que otros defectos en condiciones
experimentales.

Energia de Momento
Sistema formacion (eV) magnético
N3V3 pirrdlico 8.07
N3V1 pirrélico 5.52 0.92
N4V piridinico 3.65 0

N3V piridinico 3.3 0.35
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Tabla 1 : Energias de formacién y momentos magnéticos de los sistemas de grafeno
nitrogenado mas estables.

El sistema estudiado en este trabajo implica inicialmente un sustrato piridinico
N4V2 (contenido de nitrégeno del 8,3%) y un conjunto de Pdis, PdPtiz y
PtPdi2 como catalizadores. En particular, el contenido de nitrégeno en
nuestro modelo es comparable a los resultados experimentales. Encontramos
que las estructuras son estables durante la optimizacion. La Figura 2 muestra
la optimizacién de los sistemas.
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Figura 2 — Sustrato piridinico N4V2 (contenido de nitrégeno del 8,3%) y un conjunto de
Pdz3, PdPt12 y PtPdi2 como catalizadores.

Durante la optimizacién se observo deformacién del sustrato asi como
migracién de atomos metalicos a la vacancia correspondiente al defecto N4Va,
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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 Supercémputo del Bajio (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 tamafio del dataset y la configuracién de los modelos
en los requerimientos de computacién para su implementacién. Para Failure
Based Predictive Maintenance (FBPM), se utilizé un dataset piblico (Al41),
mientras que para Condition Based Predictive Maintenance (CBPM), se
generd 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, supercomputo, paralelismo.
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INTRODUCCION

El mantenimiento predictivo industrial surgié como una evolucién de las
practicas de mantenimiento preventivo y correctivo, con el objetivo de
anticipar fallos antes de que ocurran, minimizando tiempos de inactividad y
optimizando los costos de operacion [1]. Este enfoque es posible gracias al
avance de la tecnologifa en sensores, andlisis de datos y modelado predictivo,
con el monitoreo de vibraciones y otros parimetros fisicos en maquinaria [2].
Con el tiempo, el mantenimiento predictivo ha integrado tecnologias
avanzadas como la inteligencia artificial y el aprendizaje automatico,
permitiendo un analisis mas preciso y en tiempo real del estado de los equipos,
y convirtiéndose en una practica esencial en la gestién de activos industriales.

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

HEste informe muestra el enfoque que siguid el equipo del Centro de
Innovacién y Desarrollo (Centro I+D) de Forte Innovation Consulting
usando entornos del Laboratorio de Supercémputo del Bajio (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 informacién obtenida de sensores de maquinas industriales para
detectar posibles fallas ¢ informar cuiando es necesario realizar
mantenimiento. Los modelos entrenados deben predecir valores y
condiciones futuras fuera del rango normal, permitiendo un mantenimiento
mas eficiente, eficaz y pertinente [6].

También fue importante la evaluacién 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 multiples factores
de forma simultanea e incluso con multiples maquinas al mismo tiempo [7].
Este enfoque, conocido como paralelismo, consiste en la ejecucion
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simultanea de multiples procesos o tareas para mejorar la eficiencia y reducir
el tiempo de procesamiento. Para ello se diseflaron pruebas con paralelismo
midiendo las limitaciones que ofrecian varias opciones computacionales.

Relevancia e importancia

La implementacién de mantenimiento predictivo ofrece numerosas ventajas
para la industria:
* Reduccién de tiempos de inactividad: Al predecir y prevenir fallos
antes de que ocurran, se minimizan los periodos de inactividad no
planificados.
* Optimizacién de recursos: Permite planificar los mantenimientos de
manera mas eficiente, optimizando el uso de recursos humanos y
materiales.
* Incremento en la vida util de los equipos: Un mantenimiento
oportuno y preciso puede prolongar la vida uatil de la maquinaria,
reduciendo la necesidad de reemplazos frecuentes.

OBJETIVOS
Objetivo General

El objetivo principal del proyecto es desarrollar, evaluar y optimizar la
implementacién del sistema de mantenimiento predictivo usando entornos
del Laboratorio de Supercémputo del Bajio (Lab-SB) de CIMAT. ILa
implementacién de este proyecto permitira predecir fallas y condiciones
operativas fuera del rango normal, optimizando asi la eficiencia y la eficacia
del mantenimiento de la maquinaria industrial.

* Desarrollo de los Modelos: Desarrollar modelos de prediccion de
fallos utilizando datasets especificos y con diferentes configuraciones
de datapoints. Y diseflar modelos de prediccién de condiciones.
* Evaluacion del Rendimiento y Precision: Evaluar el rendimiento
y precision de los modelos en diferentes entornos y con distintos
parametros de entrenamiento, midiendo métricas como precision, F1,
MAE, MSE y RMSE [8].
* Optimizacion de Recursos para Implementacion 'On Premise':
Optimizar parametros y calcular los recursos necesarios para la
implementacién 'on premise' del proyecto en el entorno industrial,
utilizando las métricas y requerimientos del modelo que demostrd
mejor precision y eficiencia.
* Evaluaciéon de Rendimiento Computacional en ejecuciones en
Paralelo: Definir la carga de entrenamiento posible para el entorno
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de Supercémputo y para otros entornos computacionales, teniendo
un seguimiento de los parametros de precision mientras se aumenta
la demanda de modelos en paralelo de forma progresiva [9].

ALCANCE
Alcance del Proyecto

Este proyecto cubrira los siguientes aspectos:
* Desarrollo y prueba de modelos: Se han desarrollado modelos
base de prediccion de fallos utilizando Batch-Learning. Estos modelos
han sido entrenados y validados utilizando el Datasets puablico de
“Machine Failure” de AI41. También se ha escalado dicho dataset para
evaluarla eficacia del entrenamiento con un mayor ndmero de
datapoints. Ademas, 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 estd diseflado para un tipo de
maquinaria en especifico, por lo cual el Dataset debera adaptarse para
la implementacién industrial para cada maquina, y considerando los
sensores disponibles.

METODOLOGIA
Métodos de recopilacion de datos

Fuentes de datos:
* Datasets sintéticos y reales: Se utilizé el 'AI41 2020 Predictive
Maintenance Dataset' con 10 mil Datapoints originales como fuente de
datos de prediccion de fallos. Para escalar los datos, se emple6 la
herramienta de Mostly Al, generando un mayor volumen de datos
sintéticos (50 mil y 100 mil).
* Uso de datos en tiempo real: Se utilizé un prototipo con sensores
para lalectura en tiempo real de factores ambiente y el almacenamiento
de dichos datos histéricos para el entrenamiento de los modelos de
prediccién de condiciones.

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

Herramientas:
* Lenguajes de programacion y bibliotecas: Se utilizaron bibliotecas de
Python, como TensorFlow y Keras, para el desarrollo y entrenamiento
de modelos de red neuronal densa. Para la visualizacion de datos, se
emplearon herramientas de graficaciéon de la librerfa de Python
Matplotlib, asi como una interfaz WEB con Chart.js y otra en P.
* Bases de datos y sistemas operativos: Los datos se almacenaron en
archivos con extensién csv y se utilizé entornos de Linux y Windows
para desarrollar, entrenar y evaluar los modelos de machine learning.
Técnicas de machine learning:
* Batch Learning: Se empleé 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 prediccién de fallos. Esta red neuronal esta disefiada para
problemas de clasificaciéon binaria, en este caso, para predecir la
columna "Machine failure" basada en las caracteristicas de entrada
propotcionadas.

Proceso paso a paso:

El proceso de entrenamiento de los modelos conté con pasos
sucesivos conctetos. 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 maquinas, 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 mas detalle se sigui6 la siguiente estructura:

1. Generacién de Datos Sintéticos: Uso de dataset de I4Al y escalado
con Mostly AL

2. Preparativos: Importacién de bibliotecas para datos, modelos y
monitoreo de memoria.

3. Monitoreo de Memoria: Funcién de registro de uso de memoria en
segundo plano.

4.  Carga y Preparacion de Datos: Lectura de CSV, configuracién de
indice y conversion de texto a numeros.

5. Divisién de Datos: Division en conjuntos de entrenamiento (80%),
prueba (10%) y validacién (10%).
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6. Entrenamiento de Modelos: Entrenamiento de modelos de red
neuronal densa con diferentes configuraciones de datasets y
epochs.

7.  Creacién del Modelo: Construccion y compilacién de un modelo
de red neuronal con Keras.

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

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

10. Evaluacién del Rendimiento: Evaluacién con métricas y variacién
de epochs y volimenes de datasets.

11.  Evaluacién del Modelo: Calculo de precision, puntaje F1 y creacion
de graficos comparativos.

12. Visualizacién de Resultados: Creacién y guardado de graficos de
comparacion y precision.

HALILAZGOS
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
evaltan las métricas clave de precisiéon (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 segun la configuracién del modelo y el
entorno de ejecucién, proporcionando una visiéon clara de cémo estos
factores afectan el desempefio del sistema de mantenimiento predictivo.

ID Plataforma Datapoints Epochs  Accura F1 Tiempo  Procesamie
) cy Score (s) nto (MB/s)
1 CIMAT 10,000 10 98.10% | 0.63 10.99 2030,65
Linux
CIMAT Linux | 50,000 10 96.86% | 0.08 50.29 2005,27
CIMAT Linux | 100,000 10 96,86% .14 104.05 2071,48
CIMAT Linux | 10,000 100 98,1% - | 0,69 - | 99.41 1925,26
98,50% | 0,75
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CIMAT Linux | 50,000 100 96.68% 0.23 488.44 1976,89
CIMAT Linux | 100,000 100 96,71% 0.13 976.22 1954,56
Computadora | 10,000 10 97.70% 0.61 5.45 1048.84
Personal

8 Computadora 50,000 10 96.90% 0.16 21.13 1070.36
Personal

9 Computadora 100,000 10 96.92% 0.11 40.92 1101.99
Personal

10 | Computadora | 10,000 100 98.30% 0.71 106.19 1067.96
Personal

117 | Computadora 50,000 100 96.76% 0.29 222.33 1076.88
Personal

12 | Computadora 100,000 100 96.77% 0.13 421.69 1102.16
Personal

13 | Google Colab | 10,000 10 97.80% 0.65 21.74 1586.03
Ubuntu
Linux

14 | Google Colab | 50,000 10 96.86% 0.09 83.33 1538.22
Ubuntu Linux

15 | Google Colab | 100,000 10 96.94% 0.08 143.84 1575.42
Ubuntu Linux

16 | Google Colab | 10,000 100 98.70% 0.78 105.07 1537.92
Ubuntu
Linux

17 | Google Colab | 50,000 100 96.82% 0.26 563.50 1524.39
Ubuntu Linux

18 | Google Colab | 100,000 100 96.77% 0.19 1043.36 1552.21
Ubuntu Linux

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

Interpretacion de resultados graficados

Este grafico 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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Entrenamiento con 10,000 Datos

120

Tiempo (s)

10,000 Datapoints
10 Epocs & 100 Epocs
@ CIMAT Personal Google Colab

Figura 1 —Interpretacion de resultados de rendimiento de los escenarios ejecutados

El eje X muestra los casos de ejecucion, siendo estos la computadora en
la que se realizé la ejecucion, el numero 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 Al alter6 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 simultinea una
cantidad predefinida de contenedores y en cada uno se registra la memoria
consumida de forma global durante su periodo de ejecucion.

NOTA: La exclusion 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 impractico en términos de tiempo y
recursos, especialmente en plataformas con menor capacidad de
procesamiento. Ademas, después de cierto punto, los beneficios adicionales
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de més epochs son minimos. Se han realizado pruebas exploratorias con 1,000
epochs unicamente en la supercomputadora del CIMAT.

Eleccion 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 precision se escogieron los parimetros de este modelo para
ejecutar las pruebas de paralelismo. Es importante mencionar que el dataset
con 10 mil datapoints es el tnico que no se escalé por lo que los datos son
fieles al dataset I4Al sin alteraciones, derivado de los resultados se considera
que hay una alta probabilidad de que la precisién deficiente obtenida por el
resto de los volumenes de datasets se deba al escalamiento.

Matriz de pruebas base con paralelismo

La siguiente tabla presenta un andlisis 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 configuracién estandar de 10,000 datos y 100 épocas.

ID Plataforma Datapo Epo  Paralel Accuracy F1 Tie Procesa
ints chs ismo Score mpo miento
(s) (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 24018
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 | 10,000 | 100 5 98.70% 0.79 120 2383
Personal
Windows 11
70 | Computadora | 10,000 | 100 10 98.60% 0.77 220 3897
Personal
Windows 11
717 | Computadora | 10,000 | 100 15 98.50% 0.75 350 5521
Personal
Windows 11
12 | Computadora | 10,000 | 100 30 98.20% 0.69 690 7475
Personal
Windows 11
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Tabla 2 : Tabulacién de la matriz de escenarios y sus resultados para
egjecuciones de variantes de modelos sin paralelismo

El limite alcanzado para el entrenamiento de modelos en paralelo por
computadora se muestra en aqui:

Computadora Limite de Tiempo de F1score Ram
modelos en ejecucion utilizado
paralelo

CIMAT 150 4155 0.69 en | 48/48

promedio

PC PERSONAL | 30 733 s 0.75 en | 15.5/16

promedio

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

CONCLUSIONES

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

Ademis, se identificaron parametros de entrenamiento 6ptimos, como el
uso de 10,000 puntos de datos con 100 épocas, que logran un equilibrio entre
precision y eficiencia computacional. Los modelos desarrollados mostraron
alta precisién 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 comprensién
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 linglisticas. Sin embargo, su implementacién en el ambito
académico enfrenta desafios en cuanto a precision y pertinencia. Este estudio,
es fruto de la colaboracion entre la Universidad del SABES y el CIMAT en
Guanajuato y analiza la eficiencia de estrategias de disefio de prompts en los
LLMs al procesar textos académicos. La finalidad es identificar practicas
6ptimas para mejorar la precisioén y relevancia de las respuestas generadas en
contextos académicos. La presente investigacion, respaldada por IDEA Gto.,
utiliza el laboratorio de Supercémputo de CIMAT, permitiendo experimentos
a gran escala, este enfoque es crucial dado el creciente uso de los LLMs en
entornos educativos y de investigacion, donde la exactitud de la informacién
es fundamental.

Palabras clave: Modelos de lenguaje a gran escala, LLM, disefio de prompts,
lenguaje natural, textos académicos.
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INTRODUCCION

Ingenieria de Prompts en LLMs

Los LLMs son sistemas computacionales que utilizan arquitecturas de redes
neuronales profundas, como las redes neuronales transformadoras
(Transformers networks)!, para procesar y generar lenguaje humano. Estos
modelos, como GPT-32 han revolucionado la inteligencia artificial aplicada al
lenguaje, permitiendo tareas desde la traduccién automatica hasta la
generacion de texto creativo.

Ingenieria de Prompts.

La ingenierfa de prompts es el proceso de disefiar y crear instrucciones o
indicaciones que provocan las respuestas deseadas de los LLMs. Las
indicaciones pueden clasificarse en diferentes tipos segun su estructura,
funcién y complejidad?. La ingenierfa de prompts es crucial para guiar la salida
del modelo hacia la intencién del usuario, minimizando la necesidad de ajustes
finos o de grandes cantidades de datos de entrenamiento adicionales*. Se
pueden clasificar a las indicaciones (prompts) en 7 tipos?, como se ilustra en
la Figura 1

Tipos de Prompts para LLMs

Prefix Few shot Chain of Cloze
Prompt Prompt thought Prompt

Prompt Prompt Prompt
anticipativo  ensamblado heuristico

Figura 1- Tipos de prompts®

La ingenierfa de prompts se ha convertido en una practica clave para
optimizar la interaccién entre los usuarios (en este caso, estudiantes y
profesores) y los LLMs. Al disefiar prompts especificos y contextualizados, se
puede guiar a los modelos hacia la extraccién de informacién mas precisa y
relevante para las necesidades educativas. Por ejemplo, prompts que incluyen
terminologia y contextos académicos especificos pueden mejorar la precision
de las respuestas proporcionadas por los LLMs>.
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Estrategias de Ingenieria de Prompts

Prompt Design

El disefio de prompts implica la creacién de entradas claras y especificas a las
LLMs que guien el modelo hacia la respuesta deseada. Por lo que se plantea
el cuestionamiento de cémo el formato, la longitud y la especificidad del
prompt pueden influir en el rendimiento del modelo®

Prompt Tuning

En esta estrategia el enfoque radica en ajustar dindmicamente los prompts
durante el uso del modelo para mejorar la precision y la relevancia de las
respuestas. Se han explorado técnicas de prompt tuning en aplicaciones de
pregunta y respuesta (Question and Answer)’.

Prompt Angmentation

La ampliacién de prompts incluye la adicién de contexto o ejemplos a los
prompts para mejorar la comprensién del modelo. Se ha utilizado esta técnica
para mejorar la generacién de texto en tareas especificas®.

Evalnacion de la Efectividad de los Prompts

La evaluacion de la efectividad de los prompts es esencial para garantizar que
los LLMs proporcionen resultados utiles y confiables. Métricas como la
precision, la fluidez del lenguaje y la relevancia contextual son cruciales®.
Algunos estudios® abordan cémo la evaluacién puede ser automatizada y
adaptada a diferentes contextos de aplicacion. La efectividad de los prompts
propuestos en’ se mide evaluando el rendimiento de los modelos de lenguaje
en tareas de procesamiento de lenguaje natural utilizando algunas métricas
como precisién y exactitud.

La extraccion de informacion (EI)

Es un componente crucial en el ambito educativo, donde la precisién y la
relevancia de la informacién suministrada a los estudiantes pueden influir
significativamente en su aprendizaje y comprension de los temas académicos.
En entornos universitarios, donde los estudiantes deben manejar grandes
volimenes de informacion y desarrollar habilidades de investigacién y analisis
critico, la precision en la EI es fundamental'?.

Tradicionalmente, la EI en entornos educativos ha enfrentado retos
importantes, como la ambigiiedad del lenguaje natural, la heterogeneidad de
los datos y la necesidad de procesar informacién 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 especificos y términos técnicos!!.

Con la aparicién de los LLMs, como los que se listan a continuacion:

GPT-4 (OpenAl), GPT-3 (OpenAl), LLaMA (Meta/Facebook), Gemini
(Google), Mixtral 8x7B-Instruct-v0.1, BERT (Bidirectional Encoder
Representations from Transformers) de Google, RoOBERTa (A Robustly
Optimized BERT  Pretraining Approach) de Facebook, XILNet
(Google/CMU), Megatron (NVIDIA), Turing-NLG (Microsoft), GPT-Neo
(EleutherAl), Gopher (DeepMind), Claude, Deep Seek.

Se ha abierto un nuevo horizonte en la capacidad de procesar y generar
lenguaje natural con una gran precisién 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 comprension del contexto hasta la generacién
de resumenes y respuestas a preguntas especificas!2

La evaluacién de la precision en la EI utilizando LLMs e ingenieria de
prompts es un area activa de investigacion. Se requiere el desarrollo de
métricas y benchmarks especificos para el ambito educativo que consideren
no solo la exactitud de las respuestas, sino también su relevancia y adecuacién
al contexto académico!3.

La precision en la EI en dmbitos universitarios y educativos utilizando
ingenierfa de prompts y LLMs es un campo de investigacién en crecimiento
que aborda importantes retos y oportunidades en la mejora del aprendizaje y
la ensefianza mediante la utilizacién de tecnologias de inteligencia artificial.
Se han encontrado aplicaciones de la ingenierfa de prompts a diversas areas
del conocimiento, por ejemplo, en el diagndstico médico? y se han observado
avances importantes en esa direccidén, sin embargo, existen dreas de
oportunidad muy relevantes para investigar, en especial en el drea académica.
A pesar de su potencial, la investigacién en este campo aun es limitada, y no
esta claro cudles de estas estrategias son mds efectivas en el contexto
académico, donde los textos pueden ser complejos y especializados!.

En esta investigacion se busca abordar este problema mediante la evaluacién
de la eficiencia de diversas estrategias para el disefio de prompts en el
procesamiento de textos académicos (especificamente en los apartados
constituyentes de una tesis de licenciatura) por parte de los LLMs. La
investigacioén tendrad como objetivo analizar la eficiencia de las estrategias de
disefio de prompts en el contexto de modelos de lenguaje de gran escala
(LLMs) al procesar y analizar textos académicos en lenguaje natural, con el
proposito de identificar las mejores pricticas que permitan mejorar la
precisiéon y la generacién de respuestas relevantes y utiles en el ambito
académico. Esto es crucial no solo para el avance de la tecnologfa del
procesamiento del lenguaje natural (PLN) en el sector educativo y de
investigacién, sino también para fomentar que los recursos digitales sean cada
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vez mas accesibles y utiles para los estudiantes, investigadores y académicos.
De tal manera que se pueda maximizar el potencial de los LLMs en el PLN,
contribuyendo asi a la mejora de la calidad y la accesibilidad de la informacién
en el ambito académico.

METODO

Modelo metodolégico

Para llevar a cabo la investigacién se planteé el Método presentado en la
Figura 2.

( Disefio de prompts

Disciio de la instruccion

Construccién de 1a Data set

Definicion de la tarea

Muestreo estadistico de la
Data set

Expenimentacion en los
LLMs

Evaluacién efectiva por

experto humano

Experimentacién a gran
escala

Implementacion

Implementacién de los
mejores prompts

Experimentacién con los
prompts mds eficientes en la
data set

Evaluacion de resultados

Figura 2- Método de investigacion

La primera etapa mostrada en la Figura 2 se denomina “Datos”, en esta etapa,
se desatrolla la construccién de la data set a analizar, que consiste en una base
de datos integrada por la informacion contenida en las tesis presentadas por
estudiantes de la Universidad del SABES durante los anos 2022 y 2023. Una
vez que el conjunto de datos esté estructurado, se determinaran las tareas
especificas que se solicitaran a los distintos LLMs mediante la formulacién de
prompts estructurados. Finalmente, se llevara a cabo una seleccion aleatoria
de la muestra estadistica del conjunto de datos, con el propésito de obtener
una muestra representativa en la cual se aplicaran y evaluaran diversas
estrategias de diseflo de prompts.
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En la etapa denominada "Disefio de prompts”, se inicia con la conformacion
de los prompts, en la cual se formulan una serie de instrucciones diversas y
multiples con el propésito de guiar a los LLMs en la realizacion de las tareas
solicitadas. Posteriormente, se lleva a cabo una experimentacion en la que se
prueban los prompts disefiados en los distintos LLMs. Finalmente, se realiza
una evaluacién de la efectividad de los LLMs mediante la revisiéon de un
experto humano, quien proporciona un juicio cualitativo y cuantitavo sobre
el rendimiento de los modelos en funcién de los prompts aplicados, este
proceso se realiza de manera iterativa, hasta que se encuentren los prompts
que treporten las mejores eficiencias en la identificacién de las tareas
establecidas.

Posterior a la experimentacion en la muestra representativa de la data set, se
realiza en la etapa denominada “Experimentacion a gran escala” que se refiere
ala aplicacion de los prompts mejor evaluados a toda la data set, mediante los
recursos informaticos con los que cuenta el laboratorio de Supercémputo del
CIMAT en Guanajuato. Posteriormente, durante la etapa de
“Implementacién”, se elabora un catilogo detallado que incluye todos los
prompts identificados y evaluados en las fases anteriores del proceso
investigativo.

Instrumentos de evaluacion

Para llevar a cabo el proyecto que involucra el analisis de la eficiencia de las
estrategias de ingenieria de prompts en los LLMs al procesar y analizar textos
académicos en lenguaje natural, especificamente en la evaluacién de los
objetivos generales de tesis de licenciatura, se recurri6 a los siguientes analisis
Analisis de la eficiencia. Para encontrar el porciento de efectividad de la
instruccién y la salida que provee el LLM en el procesamiento y andlisis de
textos académicos se desarrollé una matriz comparativa entre la entrega del
LLM y la verificacién del experto humano, cuando se encuentran diferencias
en la opinién y la entrega se coloca un nimero (1) y cuando ambas entregas
coinciden, entonces se coloca un numero (0).

Analisis comparativo. Se realizé un andlisis comparativo entre diferentes
estrategias de prompts y LLMs. Esto permite la identificacién de qué
estrategias son mas efectivas en diferentes contextos y para diferentes tipos
de textos académicos.

RESULTADOS

En el presente estudio, se recopilé una Data set que abarca las tesis
desarrolladas entre los afios 2022 y 2023 en las distintas facultades de la
Universidad del SABES. Esta Data set incluye los titulos de las tesis, sus
objetivos generales y especificos, asi como las hipétesis propuestas. Para la
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fase experimental, se realizé un muestreo aleatorio de las tesis contenidas en
la Data set, seleccionando dnicamente los objetivos generales con el propodsito
de analizar sus componentes estructurales.
Posteriormente, se definieron las tareas especificas que se solicitaron a los
LILMs, las cuales se detallan a continuacién:
Identificacién del verbo principal del objetivo general en modo
infinitivo.
Identificacién del tema de investigacion.
Identificacién del alcance o contexto de la investigacion.
Identificacién del proposito o finalidad de la investigacion.
Encontrar si el objetivo tiene congruencia gramatical.
Evaluacion 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. Arbol de pensamiento
Estos prompts se evaluaron con los siguientes LLMs:

a. Deep Seek

b. Llama 3.1-70B 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 Tabia 1.

mo a0 o
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Few Shot- Arbol de
Cot pensamiento
a | 84% a | 88% a | 86%
Ideﬂlﬁrfzrz?n del b | ss% b | 92% b | 90%
verbo principal en na
c |47% | c 8% | < |90%
d | 8% d | 86% d | 9%
a | 92% | a |96% | a |96%
Idmlzil‘zmmﬂ del b | 90% b | 63% b | 80%
tema de v
c |90% | ¢ |82% | < |90%
d | 88% d | 90% d | 92%
a | 80% a | 82% a | 82%

Identificacién del b 80% b 76% b 78%

Tarea y LLMs| Zero Shot CoT

modo infinitivo

investigacion

alcance o contexto c 75% c 74%, c 77% "

d 69% d 53% d 78%

a 76% a 76% a 67%
Ldentificacion del b 69% b 9% b 739,
|\propdsito o na
Gnalidad c 71% c 65% c 73%

d 65% d 69% d 65%

a 18% a 22% a 27%
Ldentificacion de la b 63% b 499, b 339,

congruencia na

\gramatical c_[4% c | 31% c | 33%
d | 29% d 16% d | 35%
47%
Evalnacion b 71%
\general del objetivo na ha na . 51%
d 63%

a.Deep seek, b. Meta-1lama 3.1-70B-Instruct ¢. 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 I.LMs.

En la Tabia 2 se muestran los prompts que tuvieron mayor efectividad al
probatrlos en los diferentes LLMs.
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Prompt
Tarea F hot- | Arbol d
Zero Shot CoT e ' O- ‘
CoT pensamiento
Identificacion del
en y?cfzzz'on “ | Ver Anexo 1. | Ver Anexo 2. | Ver Anexo
verbo principal en na

oo Seccion 1 Seccion 1 | 3. Seccion 1
modo infinitivo

Ldentificacion del

Ver Anexo 1. | Ver Anexo 2. | Ver Anexo

tema de ., ., . na
. L Secciéon 2 Seccién 2 | 3. Seccién 2
mnvestigacion
Identificacion del | Ver Anexo 1. | Ver Anexo 2. | Ver Anexo
., ., ., na
alcance o contexto Seccion 3 Seccion 3 | 3. Seccion 3
Ldentificacion del
o Zﬁ[,m;m “ Ver Anexo 1. | Ver Anexo 2. | Ver Anexo
ropésito o
prp . Seccion 4 Seccion 4 | 3. Seccion 4 na
[finalidad
Ldentificacion de I
o zﬁm&zon. ¢ Ver Anexo 1. | Ver Anexo 2. | Ver Anexo
congrenea Seccién 5 | Seccion5 |3.Seccion5| ™
gramatical
Evaluacion Ver Anexo
\general del objetivo na na na 4

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 grafica los resultados de la eficiencia
lograda en el LLM Meta-Llama 3.1-70B-Instruct mediante los prompts
diseflados para identificar los elementos que constituyen los objetivos
generales en investigaciones, especificamente 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 disminucién significativa en la efectividad, llegando
a un minimo del 33%.
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Meta-Llama 3.1-70B-Instruct

Identificacidn del
verbo principal en
modo infinitivo

80
Congruencia @ Identificacion del tema
gramatical 70 de investigacion
0
T -
Propésito o finalidad Alcance o contexto
w7070 ShOt ==l COT Few shot-CoT

Figura 3- Eficiencia en la identificacion de las tareas en el LM Meta-Ilama 3.1-70B-Instruct.

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

GPT-3.5-turbo-0613

Identificacion del
verho principal en
modo infinitivo

80 4
60,
Congruencia 4 Identificacion del tema
gramatical de investigacion
¢
Propésito o finalidad Alcance o contexto
el 7010 Shot === CoT Few shot-CoT

Fignra 4- Eficiencia en la identificacion de las tareas en el LLM GPT-3.5-turbo-0613.

Los resultados del analisis comparativo entre diversos Modelos de Lenguaje
Grandes (LLMs, por sus siglas en inglés) revelan hallazgos significativos.
Como se ilustra en la Figia 5, se observa una eficiencia del 47% en la tarea
"Identificacién del verbo principal en modo infinitivo" para uno de los



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

modelos evaluados. Este resultado es particularmente notable, ya que no se
replica en los demés LLMs analizados. Adicionalmente, el modelo Mixtral-
8x7Blnstruct-v0.1 exhibe una eficiencia del 31% en la evaluacion de
congruencia gramatical.

Mixtral-8x7B-Instruct-v0.1

Identificacion del

verbo principal en
modo infinitivo

Congruencia Identificacion del tema
gramatical de investigacion
Propdsito o finalidad Alcance o contexto

e 7010 SOt~ ==um COT === Few shot-CoT

Figura 5- Eficiencia en la identificacion de las tareas en el LM Mixtral-8x7Blnstruct-v0.1.

Deep Seek

Identificacion del verbo
principal en modo
infinitivo

100

Identificacion del tema

Congruencia gramatical A s
€ g de investigacion

Propdsito o finalidad Alcance o contexto

o 7870 SHOt e CQT s Fevy shot-CoT

Figura 6- Eficiencia en la identificacion de las tareas en el LLNM Deep Seek
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En la Fignra 7 se muestran los resultados de la tarea denominada "Evaluacion
global del objetivo general”, la cual fue realizada mediante un prompt
disefiado en forma de arbol de pensamiento. Los hallazgos indican que el
modelo Meta-llama 3.1-70B-Instruct obtuvo la mayor eficiencia en la
realizacion de esta tarea, alcanzando un 71% de desempefio.

Evaluacion global
GPT-3.5-turbo-0613
Mixtral-8x7B-Instruct-v0.1

Meta-Llama 3.1-70B-Instruct

Deep Seek

0% 10% 20% 30% 40% 50% 60% 70% 80%

Figura 7- Evaluacion global del Objetivo General de investigacion mediante el prompt en drbol de
pensamiento.

Para la realizacién de la experimentacion a gran escala, se emple6 un nodo de
Supercomputo equipado con dos unidades de procesamiento grafico (GPU)
TITAN RTX, cada una con 24 GB de memoria de video (VRAM) y 4.608
ntcleos 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 LLLMs cuantizados: gemma-7b, Llama-2-13b-chat-
hf, Meta-Llama-3-70B-Instruct, Yi-1.5-34B-Chat, Mixtral-8x7B-Instruct-
v0.1. Asi 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
investigacioén puede verse en el anexo 4.

Durante el curso de la investigacién, se observé que algunos de los LLMs
requerian una capacidad computacional que superaba las posibilidades de las
GPUs TITAN RTX disponibles. Esto se debfa a la enorme cantidad de
parametros que debian ser procesados y almacenados en la memoria de video
(VRAM) de las GPUs. Por lo que se implement6 la técnica de cuantizacion,
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la cual permite reducir la precisién de los pesos del modelo, de 32 bits a 8 bits
o incluso 4 bits. Esta disminucién significativa de la precision de los
parametros del modelo se tradujo en una reduccion sustancial de la memoria
requerida. Si bien esta reduccion de la precision introduce cierta pérdida de
informacién, permitié que los modelos se ajustaran a las capacidades de las
GPUs disponibles, manteniendo aun asf un nivel de precisién razonable. De
este modo, la aplicacién de la técnica de cuantizacion resultd ser una estrategia
fundamental para el procesamiento. No obstante, a pesar de la aplicacion de
la técnica de cuantizaciéon 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
desempefio.

DISCUSION

En el trabajo presentado se ha llevado a cabo una exhaustiva evaluacion de la
eficiencia de las estrategias de disefio de prompts en los LLMs al procesar y
analizar textos académicos en lenguaje natural. Los resultados obtenidos
permiten establecer conclusiones relevantes en relaciéon con los objetivos
planteados:

Se identificaron diversas estrategias de ingenierfa de prompt utilizadas en
LLMs para el analisis de textos académicos. Estas estrategias incluyen el uso
de prompts estructurados y prompts contextualizados, cada uno con su
propésito especifico en el procesamiento de informacién académica.

En la evaluacién estructurada se realizaron ajustes finos al prompt de CoT
con la ingenierfa de indicaciones; la indicacién del prompt detecta en el
objetivo la estructura sintictica con los elementos gramaticales
incrementando asi la eficiencia del prompt en la deteccién y logrando un
léxico simplificado para la retroalimentacién objetiva al universitatio.

Las estrategias de ingenierfa de prompt demostraron influencia en la precision
del procesamiento y analisis de textos académicos. Se encontrd que los
prompts disefiados con un enfoque mas especifico y contextualizado tienden
a mejorar la precision en la interpretacién y generaciéon de respuestas. Sin
embargo, las tareas mas complejas asignadas a los LLMs presentan menor
eficiencia.
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Se identificaron diferencias significativas en la eficiencia de las estrategias de
disefio de prompts entre distintos LL.Ms. Los modelos mas avanzados, como
el Meta-Llama 3.1-70B-Instruct y Deep Seek, mostraron un mejor desempefio
en tareas de analisis textual académico cuando se emplearon estrategias de
prompt adecuadas.

Como trabajo futuro, se pretende el disefio y la evaluacion de prompts en una
gama mas amplia de LLMs. Ademas, se plantea la extension de las pruebas a
una variedad de elementos constitutivos de una tesis de licenciatura,
incluyendo objetivos especificos, hipétesis, justificacion, antecedentes y otros
componentes relevantes. Esta expansion del trabajo de investigacién
permitirad una comprension mas profunda de la efectividad de las estrategias
de prompt en la evaluacion y generacién de contenido académico en
diferentes contextos y niveles de complejidad.
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ANEXOS

Anexo 1

Seccion 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 calificacién = 1 y si no contiene un
verbo principal en modo infinitivo asigna calificacion = 0. El objetivo general

€s:
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Seccion 2. Prompt Zero Shot para identificar el Tema de investigacion en el
Objetivo General.

Identifica en el siguiente objetivo de tesis de licenciatura el tema central de
investigaciéon y el area o disciplina académica principal. Si esta bien definido
el tema central de la investigacion y el area o disciplina académica principal
asigna una calificacion=1, de lo contrario asigna una calificacion=0. El
objetivo a analizar es: " "

Seccion 3. Prompt Zero Shot para identificar el Alcance o contexto de la
investigacion en el Objetivo General.

Encuentra en el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura el
contexto de la investigacién, ambito o campo tematico general en el que se
enmarca la investigacién, asi como la delimitaciéon geografica o temporal. Si
identificas el contexto, ambito o campo tematico, delimitacion geografica o
temporal asigna una calificacién=1, de lo contrario asigna una calificacién=0.
El objetivo a analizar es: " "

Seccion 4. Prompt Zero Shot para identificar el Propésito o finalidad de la
investigacién en el Objetivo General.

Reconoce en el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura el
propésito  fundamental de la investigacion. Si identificas el propdsito
fundamental de la investigacién asigna una calificacién =1, de lo contrario
asigna una calificacion=0.

El objetivo general a analizar es: " "

Seccién 5. Prompt Zero Shot para identificar la Congruencia gramatical de
la investigacion 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

Seccion 1. Prompt CoT para identificar el Verbo en infinitivo en el Objetivo
General.

Eres un experto investigador y extremadamente critico. 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

"non "non:.n

verbos en modo infinitivo son verbos con terminacion "ar", "et", "ir
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2. Determina cual es el verbo principal que representa la accién central del
objetivo, recuerda que el verbo principal es la primera palabra terminada en
"ar", "et", "it" y no es un sustantivo.

3.8i hay otros verbos en infinitivo, considéralos como secundarios.

4. Considera que debe existir s6lo un verbo en modo infinitivo al principio
del objetivo general.

5. En caso de contener sélo un verbo principal en modo infinitivo al inicio
del objetivo general asigna calificacion = 1 y en caso contrario asigna
calificacion = 0.

El objetivo general es: " "

Seccion 2. Prompt CoT para identificar el Tema de investigaciéon en el
Objetivo General.

Eres un experto investigador y extremadamente critico, analiza
cuidadosamente el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura y
utiliza un enfoque paso a paso para identificar el tema de investigacién
principal. Sigue estas instrucciones:

1. Reconoce el enfoque especifico: Dentro del campo identificado, determina
el area de especializacién o el tema particular que se estd abordando.

2. Determina el objeto de estudio: Identifica el fenémeno, poblacién, sistema
o elemento principal que esta siendo investigado.

3. Recuerda que debe estar considerado sélo un objeto de estudio dentro del
objetivo general de la investigacion.

4. Identifica el complemento directo (utilizando las palabras tal como estin
escritas en el objetivo general analizado).

Ahora, aplica estos pasos al siguiente objetivo general y proporciona una
calificacion =1 si esta bien definido el Complemento directo o tema central
de la investigacion, de lo contrario asigna una calificaciéon=0. El objetivo a
analizar es: ""

Seccion 3. Prompt CoT para identificar el Alcance o contexto de la
investigacion en el Objetivo General.

Eres un experto investigador y extremadamente critico, analiza el siguiente
objetivo general de una tesis de licenciatura e identifica los elementos clave
relacionados con el contexto y el alcance de la investigacién utilizando el
enfoque paso a paso, siguiendo las siguientes instrucciones:

1.Identifica el complemento circunstancial de lugar es decir la delimitacion
geografica o poblacional que define los limites de este estudio.
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2. Identifica el complemento circunstancial de modo es decir, las manera o la
forma en como se llegara a cumplir el objetivo.

Ahora, aplica estos pasos al siguiente objetivo general y proporciona una
calificacion =1 si esta bien definido el Complemento circunstancial de lugar
o el complemento circunstancial de modo, de lo contrario asigna una
calificacién=0. El objetivo a analizar es: " "

Seccion 4. Prompt CoT para identificar el Propésito o finalidad de la
investigacién en el Objetivo General.

Eres un experto investigador y extremadamente ctitico, analiza el siguiente
objetivo general de una tesis de licenciatura para identificar su propdsito o
tinalidad fundamental. Utiliza el enfoque paso a paso. Sigue las siguientes
instrucciones

1. Identifica el complemento circunstancial de finalidad, es decir cual es la
intencién fundamental de esta investigacion.

2. Reconoce los resultados esperados o beneficios que se esperan.

3. Recuerda que estos aportes deberan estar textualmente definidos en el
objetivo general analizado

4 Recuerda que algunas conjunciones que son usadas comunmente para
identificar el aporte pueden ser: “para", "a fin de", "con el fin de", " con la
intencién de".

5. Considera que el complemento circunstancial de finalidad no es el tema de
la investigacion.

Si identificas el propésito fundamental de la investigacién o complemento
circunstancial de finalidad asigna una calificacion =1, de lo contrario asigna
una calificacién=0.
Objetivo general a analizar: " "

Seccioén 5.

Prompt CoT para identificar la Congruencia gramatical de la investigacion en
el Objetivo General.

Eres un experto investigador y extremadamente critico, 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 accidén principal en el
objetivo.

2. Identifica el verbo que es la accién principal que se propone realizar en la
investigacion.

3. Revisa que el verbo concuerde con el sujeto en numero y persona.
4.Identifica el objeto, que es lo que se esta analizando, desarrollando o
evaluando.

5.Reconoce si el objeto de la accién esta claramente definido.
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6. Identifica el complemento circunstancial de modo.

7. 1dentifica 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 oracién tiene una
construccioén coherente y sin errores gramaticales.

11. Evalua la congruencia:

Sitodos los elementos gramaticales estan correctamente estructurados, asigna
una calificacion=1 Si hay incongruencias o errores gramaticales, asigna una
calificacion= 0.

Objetivo general a analizar:

Anexo 3

nn

Seccion 1. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Verbo en infinitivo en
el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando el
siguiente objetivo "Optimizar métodos centrales y Generar caminos pata la
empresa ". Dime si estd bien definido verbo principal, recuerda solo vas a
analizar si esta 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, calificacion = 1 y si no estd bien
definido calificacién = 0

Answer:

Analicemos el objetivo dado segun 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 ("Optimizat" y "Generar") estin 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, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Dado que hay mas de un verbo principal:

Calificacién = 0

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando el
siguiente objetivo "Analizar la estrecha relacién entre el nivel de
productividad y el nivel de satisfaccién del empleado". Dime si estd bien
definido verbo principal, recuerda solo vas a analizar si esta 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, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Answer:

Analicemos el objetivo dado segun 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" esta en infinitivo, pot 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, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificaciéon = 0

Dado que el verbo principal cumple con todos los critetios:

Calificacion = 1

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, 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 jévenes se interesen en formar patte del mismo.".
Dime si esta bien definido verbo principal, recuerda solo vas a analizar si esta
bien definido el verbo principal

Considera la siguiente cadena de pensamiento



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

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, calificacion = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0
Answer:
Analicemos el objetivo dado segun 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") estan en infinitivo
4. El verbo es medible
Tanto "Posicionar" como "Penetrat" son verbos medibles.
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificacion = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0
Dado que hay mas de un verbo principal:
Calificacién = 0

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando el
siguiente objetivo "Programa de mantenimiento para los equipos de control
numérico”. Dime si estd bien definido verbo principal, recuerda solo vas a
analizar si esta 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, calificacion = 1 y si no estd bien
definido calificacion = 0

Answer:

Analicemos el objetivo dado segin 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 estd en infinitivo, es un sustantivo; la forma
cotrecta setfa "mantenet”.

4. El verbo es medible

mantener” puede ser medible, pero como estd actualmente en sustantivo
("mantenimiento"), no cumple con este critetio de manera directa

5. En caso de estar bien definido el verbo, calificacion = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

El verbo principal no esta bien definido porque no esta en infinitivo.
Calificacién = 0

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando el
siguiente objetivo "Implementar la metodologia 5E en el drea de fabrica de
compuestos con el fin de mejorar la productividad de la empresa y la calidad
de sus productos.". Dime si estd bien definido verbo principal, recuerda solo
vas a analizar si estd 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, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Seccion 2. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Tema de investigacién
en el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente ctitico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Identificar las acciones de mejora Evaluar la situacién actual de la planta en
cuanto a la generacién de material no conforme proveniente de todos los
procesos de Linea #2.". Dime si estd bien definido el tema de investigacion,
recuerda solo vas a evaluar si estd bien definido el tema de investigacién
Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encuentra el Verbo de accién

2. Encuentra el objeto de estudio

3. Revisa que ni haya mas de un objeto de estudio

4. En caso de estar bien definido el tema de investigacién, calificacién =1y
si no esta bien definido calificacién = 0

Answet:
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Voy a evaluar si el tema de investigacion esta bien definido siguiendo la cadena
de pensamiento propuesta.

Encuentra el Verbo de accién:

El verbo de accién principal es "Identificar".

Encuentra el objeto de estudio:

El objeto de estudio es "las acciones de mejora".

Revisa que no haya mds de un objeto de estudio:

Aqui surge un problema. Aunque el verbo principal es "Identificat" y el objeto
principal es "las acciones de mejora", la frase incluye otro objetivo: "Evaluar
la situacién actual de la planta”. Esto introduce un segundo objeto de estudio,
lo cual puede generar confusién sobre el enfoque principal de la investigacion.
Calificacion:

Debido a la presencia de dos objetos de estudio distintos ("acciones de
mejora" y "situacién actual de la planta"), el tema de investigacién no esta bien
definido.

Calificacién = 0

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar el crédito hipotecario INFONAVITT para determinar si es o no
una adecuada opcién para que la poblacién de San Luis de la Paz lo adquiera”.
Dime si esta bien definido el tema de investigacion, recuerda solo vas a evaluar
si esta bien definido el tema de investigacion Considera la siguiente cadena de
pensamiento

1. Encuentra el Verbo de accién

2. Encuentra el objeto de estudio

3. Revisa que ni haya mds de un objeto de estudio

4. En caso de estar bien definido el tema de investigacion, calificacion = 1y
si no esta bien definido calificacién = 0

Answer:

Voy a evaluar si el tema de investigacion estd bien definido siguiendo la cadena
de pensamiento propuesta.

Encuentra el Verbo de accién:

El verbo de accion principal es "Analizar".

Encuentra el objeto de estudio:

El objeto de estudio es "el crédito hipotecario INFONAVIT".

Revisa que no haya mas de un objeto de estudio:
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Efectivamente, solo hay un objeto de estudio principal, que es el crédito
hipotecario INFONAVIT.

Calificacion:

El tema esta bien definido, ya que tiene un verbo de accién claro y un objeto
de estudio tnico. Ademas, especifica el propoésito del analisis (determinar si
es una adecuada opcién) y el contexto geografico (para la poblaciéon de San
Luis de la Paz).

Calificaciéon = 1

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente ctitico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Elaboracién precisa de piezas y optimizacién del rendimiento de la prensa
hidraulica: Garantizar la fabricacién precisa de las piezas necesarias para
mantener un funcionamiento 6ptimo de la prensa hidraulica. Esto implica
asegurar que las piezas cumplan con los estindares de calidad y tolerancia
requeridos para su cotrecto funcionamiento.". Dime si estd bien definido el
tema de investigacion, recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido el tema
de investigacion

Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encuentra el Verbo de accién

2. Encuentra el objeto de estudio

3. Revisa que ni haya mas de un objeto de estudio

4. En caso de estar bien definido el tema de investigacién, calificaciéon =1y
si no esta bien definido calificacion = 0

Answer:

Voy a evaluar si el tema de investigacién esta bien definido siguiendo la cadena
de pensamiento propuesta.

Encuentra el Verbo de accién:

El verbo principal es "Elaboracién" y "Optimizacién", que son adecuados
para una investigacion.

Encuentra el objeto de estudio:

El objeto de estudio es la "prensa hidraulica" y especificamente la "fabricacion
precisa de las piezas necesarias" para su funcionamiento éptimo.

Revisa que no haya mas de un objeto de estudio:

Hay dos objetos de estudio relacionados pero distintos:

* La "elaboracién precisa de piezas"

* La "optimizacién del rendimiento de la prensa hidraulica”

Aunque estan relacionados, son dos aspectos diferentes que podrian ser
abordados de manera independiente.

Calificacion:

El tema de investigacién no estd bien definido debido a la presencia de dos
objetos de estudio relacionados pero distintos. Serfa recomendable redefinir
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el objetivo para centrarse en uno de los aspectos o clarificar como se
relacionan entre si los dos objetos de estudio.
Calificacion = 0

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién 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 area de
RUBBER (“Caucho”), en DONGA HWASUNG MEXICO S.A. DE C.V".
Dime si estd bien definido el tema de investigacién, recuerda solo vas a evaluar
si esta bien definido el tema de investigacién

Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encuentra el Verbo de accién

2. Encuentra el objeto de estudio

3. Revisa que ni haya mds de un objeto de estudio

4. En caso de estar bien definido el tema de investigacion, calificacion = 1y
si no esta bien definido calificacién = 0

Seccion 3. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Alcance o contexto de
la investigacion en el Objetivo General

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Determinar el tiempo promedio para el cambio de formato 60x60, en la
prensa hidraulica 3800.". Dime si esti bien definido el contexto de
investigacién, recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido el contexto de
investigacion Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacién

2. Identificacién de elementos clave del contexto

3. analiza de la especificidad del contexto

4. Determina si el contexto esta relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacion = 0

Answer:

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacion

Prensa hidraulica especifica (modelo 3800)

2. Identificacién de elementos clave del contexto

Prensa hidraulica modelo 3800, Cambio de formato 60x60, Medicién de
tiempo

3. Analiza de la especificidad del contexto
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El contexto es bastante especifico, mencionando un modelo concreto de
maquina (prensa hidraulica 3800)

4. Determina si el contexto esta relacionado con el objetivo

El contexto esta directamente relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

El contexto de la investigacion estd bien definido porque Se especifica
claramente la maquina en la que se realizara la investigacion (prensa hidraulica
3800).

Calificacién =1

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa.". Dime si
esta bien definido el contexto de investigacion, recuerda solo vas a evaluar si
estd bien definido el contexto de investigacién Considera la siguiente cadena
de pensamiento

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacién

2. Identificacion de elementos clave del contexto

3. analiza de la especificidad del contexto

4. Determina si el contexto esta relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificaciéon = 1y si no esta bien
definido calificacién = 0

Answer:

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacion

No se proporciona un contexto especifico para la investigacion. Falta
informacién sobre el tipo de empresa, sector, tamafio, ubicacién geografica,
etc.

2. Identificacion 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 esta relacionado con el objetivo

Sin un contexto definido, no se puede establecer una relaciéon clara con el
objetivo propuesto.

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Dado que no se proporciona un contexto para la investigacion, el contexto
no esta bien definido.

Calificacién =0
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Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién 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
jévenes se interesen en formar parte del mismo". Dime si estd bien definido
el contexto de investigacion, recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido
el contexto de investigacion Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacion

2. Identificacién de elementos clave del contexto

3. analiza de la especificidad del contexto

4. Determina si el contexto esta relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacion = 0

Answer:

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacién

El contexto parece ser el municipio de Querétaro, México, centrandose en el
mercado deportivo local, especificamente en el ftbol juvenil.

2. Identificacién de elementos clave del contexto

Equipo de futbol: Titanes de Querétaro, Ubicacién: Municipio de Querétaro

3. Analiza de la especificidad del contexto

El contexto es bastante especifico en cuanto a la ubicaciéon (Querétaro) y el
publico objetivo (jovenes)

4. Determina si el contexto esta relacionado con el objetivo

El contexto esta 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, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacion = 0

El contexto esta relacionado con el objetivo

Calificacién =1

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién 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
jovenes se interesen en formar parte del mismo". Dime si esta bien definido
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el contexto de investigacion, recuerda solo vas a evaluar si estd bien definido
el contexto de investigaciéon Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacién

2. Identificacién de elementos clave del contexto

3. analiza de la especificidad del contexto

4. Determina si el contexto esta relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Seccion 4. Prompt Few Shot-CoT para identificar el Propésito o finalidad de
la investigacion en el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa ". Dime si
se identifica el propdsito del siguiente objetivo, recuerda solo vas a evaluar se
identifica el propésito del objetivo, genera tu respuesta considerando la
siguiente cadena de pensamiento

1. Identifica el verbo o accién principal

2. Determina el objeto de estudio

3. Identifica el contexto o ambito

4. Identifica el resultado esperado o contribucién

5. Sintetiza esté proposito

6. En caso de identificar claramente el propésito calificacién = 1 y si no se
identifica calificacion = 0

Answer:

1. Identifica el verbo o accién principal

Hay dos verbos principales: "Optimizar" y "Generar"

2. Determina el objeto de estudio

métodos centrales" ,"caminos"

3. Identifica el contexto o ambito

"para la empresa"

4. Identifica el resultado esperado o contribucién

No se especifica claramente un resultado esperado o contribucién concreta.
5. Sintetiza esté proposito

El propésito 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 propésito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacion = 0
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No se identifica claramente el propésito del objetivo. La falta de especificidad
y contexto hace que el objetivo sea confuso y poco 1til en su forma actual.
Calificacion = 0

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar la estrecha relacién entre el nivel de productividad y el nivel de
satisfaccion del empleado". Dime si se identifica el propdsito del siguiente
objetivo, recuerda solo vas a evaluar se identifica el propésito del objetivo,
genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

la siguiente cadena de pensamiento

1. Identifica el verbo o accién principal

2. Determina el objeto de estudio

3. Identifica el contexto o ambito

4. Identifica el resultado esperado o contribucién

5. Sintetiza esté proposito

6. En caso de identificar claramente el propésito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacién = 0

Answer

1. Identifica el verbo o accién principal

El verbo principal es "Analizar".

2. Determina el objeto de estudio

El objeto de estudio es "la estrecha relacion entre el nivel de productividad y
el nivel de satisfaccién del empleado”.

3. Identifica el contexto o ambito

El contexto parece ser el iambito laboral o empresarial, aunque no se especifica
explicitamente un sector o tipo de organizacion en particular.

4. Identifica el resultado esperado o contribucién

No se menciona explicitamente un resultado esperado o una contribucién
especifica. El objetivo no indica qué se hard con el analisis o como se aplicara.
5. Sintetiza esté proposito

El propésito es examinar cémo se relacionan estrechamente la productividad
y la satisfaccion de los empleados en un entorno laboral,

6. En caso de identificar claramente el propésito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacién = 0

Falta especificar el resultado esperado o la contribucion de este analisis
Calificacién = 0



82 Memorias de Proyecto: Supercémputo como motor de colaboracién academia - industria.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente ctitico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Fortalecer el proceso de ensamble mediante la estrategia de capacitacion de
ayudas visuales para brindar al personal de produccién en el area de ensamble,
una mejor informacién y entendimiento sobre las actividades que influyen en
su trabajo.". Dime si se identifica el propdsito del siguiente objetivo, recuerda
solo vas a evaluar se identifica el prop6sito del objetivo, genera tu respuesta
considerando la siguiente cadena de pensamiento

la siguiente cadena de pensamiento

1. Identifica el verbo o accién principal

2. Determina el objeto de estudio

3. Identifica el contexto o 4ambito

4. Identifica el resultado esperado o contribucién

5. Sintetiza esté proposito

6. En caso de identificar claramente el propésito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacién = 0

Answer

1. Identifica el verbo o accién 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 ambito

El contexto es "el area de ensamble" dentro de un entorno de produccion.
4. Identifica el resultado esperado o contribucién

El resultado esperado es "brindar al personal de produccién una mejor
informacién y entendimiento sobre las actividades que influyen en su trabajo".
5. Sintetiza esté proposito

El propésito es mejorar el proceso de ensamble mediante la capacitacion del
personal de produccién, utilizando ayudas visuales para aumentar su
comprension de las actividades laborales.

6. En caso de identificar claramente el propésito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacién = 0

El propésito del objetivo se identifica claramente. Se establece una accién
concreta (fortalecer), un objeto de estudio especifico (proceso de ensamble),
un contexto definido (irea de ensamble=

Calificacion = 1

Question:
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Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar la estrecha relacién entre el nivel de productividad y el nivel de
satisfaccion del empleado". Dime si se identifica el propdsito del siguiente
objetivo, recuerda solo vas a evaluar se identifica el propésito del objetivo,
genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

la siguiente cadena de pensamiento

1. Identifica el verbo o accién principal

2. Determina el objeto de estudio

3. Identifica el contexto o ambito

4. Identifica el resultado esperado o contribucién

5. Sintetiza esté proposito

6. En caso de identificar claramente el propésito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacién = 0

Seccién 5. Prompt Few Shot-CoT para identificar la Congruencia gramatical
de la investigacién en el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Determinar el tiempo promedio para el cambio de formato 60x60, en la
prensa hidrdulica 3800.". Dime si existe congruencia gramatical en el siguiente
objetivo, recuerda solo vas a evaluar si existe congruencia gramatical en la
investigacién, genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de
pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracién

2. Identifiquemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificaciéon = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Answer:

1. Examinemos la estructura general de la oracién

La oracién es una frase infinitiva que expresa un objetivo. Tiene una
estructura simple y directa.

2. Identifiquemos las partes principales
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Vetbo principal: "Determinat”, Objeto directo: "el tiempo promedio”,
Complemento circunstancial de finalidad: "para el cambio de formato 60x60"
Complemento circunstancial de lugar: "en la prensa hidrdulica 3800"

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

Las partes de la oracion estan correctamente relacionadas entre si.

4. Evaluemos la puntuacién

La puntuacion es correcta

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificacién = 1y si no esta bien
definido calificacién = 0

Dado que existe congruencia gramatical en la oracién y estd bien definida
calificacion = 1.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién 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 investigacién, genera tu
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracién

2. Identifiquemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificacién = 1y si no esta bien
definido calificacién = 0

Answet:

1. Examinemos la estructura general de la oracién

El objetivo presentado es "Optimizar métodos centrales y Generar caminos

patala empresa." La estructura general consiste en dos acciones separadas por

la conjuncién "y".

2. Identifiquemos las partes principales

La oracién tiene dos partes principales: "Optimizar métodos centrales" y

"Generar caminos para la empresa”. Ambas son oraciones coordinadas por la

conjuncién "y", cada una con su propio verbo y complemento.

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

Las dos partes de la oracién estan gramaticalmente correctas de manera
n.n

individual. Sin embargo, cuando se unen mediante la conjuncién "y", no existe
una clara conexion légica o semantica 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 puntuacion

La oracién carece de puntuacion interna, lo cual es adecuado dado que esta
compuesta por dos clausulas coordinadas. No hay necesidad de afiadir comas
u otros signos de puntuacion adicionales.

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Aunque la oraciéon es gramaticalmente cotrecta en cuanto a estructura y
puntuacién, la falta de una conexién clara y légica entre las dos acciones
genera incongruencia semantica.

calificaciéon = 0.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Implementar la metodologia 5E en el 4rea de fibrica 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 investigacién, genera tu
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracién

2. Identifiquemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificaciéon = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

Answet:

1. Examinemos la estructura general de la oracién

El objetivo es "Implementar la metodologia 5E en el area de fabrica de
compuestos con el fin de mejorar la productividad de la empresa y la calidad
de sus productos." La oracién es compleja, pero sigue una estructura lineal
que se entiende claramente.

2. Identifiquemos las partes principales

La oracién contiene un verbo principal ("Implementar"), un complemento
directo ("la metodologia 5E en el drea de fibrica de compuestos"), y un
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propésito 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 pattes estin bien relacionadas entre si. El verbo "Implementat" es
adecuado y el complemento directo especifica claramente qué se va a
implementar y donde. El propésito final se conecta légicamente con la accion
principal, afiadiendo una razén clara para la implementacién de la
metodologia 5E.

4. Evaluemos la puntuacion

La puntuacién es correcta. No hay comas innecesarias y la estructura de la
oraciéon fluye de manera natural. ILa frase "con el fin de" introduce
adecuadamente la cldusula final, sin necesidad de ajustes.

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificacién = 1 y si no esta bien
definido calificacién = 0

La oracién presenta congruencia gramatical en todos sus elementos.
Calificacién = 1.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinién 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 investigacién, genera tu
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracién

2. Identifiquemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificacién = 1y si no esta bien
definido calificacién = 0
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Anexo 4

Evaluacién Global del Objetivo General de la investigacion Prompt Arbol de
Pensamiento

Tienes cinco expertos investigadores que son muy criticos estan 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 esta bien definido
el verbo colocard un punto de evaluacion, considerara 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 Oracién

El segundo va a revisar que el tema esté bien definido, si estd bien definido el
tema colocara un punto de evaluacién, considerard los siguientes puntos para
dar una respuesta

1. Existe un objeto de estudio

2. No hay mas de un objeto de estudio

El tercero va a revisar que el contexto esté bien definido, si estd bien definido
el contexto colocard un punto de evaluacion, considerard los siguientes
puntos para dar una respuesta

1. Existe un contexto donde se realizara la investigacion

2. Identificara los elementos clave del contexto

3. Analizara la especificidad del contexto y determinara si el contexto estd
relacionado con el objetivo

El cuarto va a evaluar que el propésito esté bien definido si estd bien definido
el propésito colocard un punto de evaluacién, considerarda los siguientes
puntos para dar una respuesta

1. Existe el objeto de estudio

2. Existe un resultado esperado o contribucién

El quinto va a evaluar que la congruencia gramatical definido considerando la
siguiente cadena de pensamiento, considerara los siguientes puntos para dar
una respuesta

1. Examinara la estructura general de la oracién

2. Identificaras las partes principales de la oracion

3. Analizara la congruencia entre estas partes

4. Evaluara la puntuacion
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Al final los investigadores discutiran sobre la calidad de las evaluaciones de
los otros investigadores, llegaran a una conclusion de cuantos puntos merece
cada apartado, sumaran los puntos para entregar una evaluacion final

Si la Evaluacion superior o igual a 4 Se colocara Calificaciéon = 1 en caso
contrario, Calificacion = 0

Como respuesta solo debes de generar resumen de 50 palabras donde incluyas
la calificacién, no intentes hacerlo en forma de cédigo de programacién.
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Resumen. En este articulo se presenta un nuevo modelo de lenguaje que fue
especificamente disefiado y entrenado para reconocer informacioén regional
del espafiol de México y pueda utilizarse en tareas de Procesamiento de
Lenguaje Natural. Se entrenaron dos modelos con 56 y 132 millones de
parametros respectivamente usando mas de 140 millones de mensajes de la
red social Twitter (ahora X). La informacién regional aprendida se puede
corroborar en la evaluacién, donde los modelos propuestos superaron a
BETO al clasificar los mensajes en el estado de la repiblica donde fueron
escritos. Los modelos son de cédigo abierto y estan disponibles en la
plataforma Hugging Face.

Palabras clave: Modelos de lenguaje, variantes mexicanas del espafiol,
regionalizacién de modelos

1 INTRODUCCION

Una de las principales caracteristicas que nos diferencia de las demas especies
es la complejidad del lenguaje. Este nos permitié comunicar ideas sofisticadas
que fomentaron el establecimiento de las primeras sociedades. El espafiol es
el segundo idioma més hablado en el mundo, sélo después del chino, y se
habla en 20 pafses como resultado de la colonizacion espafiola iniciada en el
S.XV.

Esta diversidad tanto en el territorio como en el nimero de hablantes, hace al
espafiol 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 computacién llamada
Procesamiento del Lenguaje Natural (PLN). Las redes neuronales artificiales
han sido empleadas en PLN con gran éxito creando modelos para capturar la
semantica de las palabras, llamados encajes de palabras o word embeddings, que
pueden utilizarse en tareas como traduccién automatica, creacién de
resimenes, 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 revolucioné el area, y en
particular, las tareas, que toman ventaja de la semantica aprendida por el
modelo, como es la clasificacién de texto. Estos modelos son de gran utilidad
ya que pueden ser pre-entrenados y especializados (afinados) para tareas
especificas, amortizando su altisimo costo de construccién con costos
relativamente bajos de especializacién. El alto costo de construccién viene
dado por la gran cantidad de datos que requieren para aprender, asi como de
la altisima 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 multiples variantes [5].
En el caso del espafiol, aunque existen modelos como BETO [6] que pueden
ser utilizados para resolver tareas de PLN, sin embargo, como se desctibe en
Tellez et al. [7], dada la diversidad del espafiol, es necesario tener en cuenta
las diferentes variantes y modismos de la regiéon. En el caso especifico de
México, los censos poblacionales con mas de 129 millones de habitantes en
el territorio,! poco menos de 13 millones en Estados Unidos de primera
generacién y mas de 26 millones de segunda generacién,? el espafiol mexicano
merece una especial atencién para la creacion de grandes modelos de lenguaje
que permitan la creaciéon de aplicaciones que sean capaces de entender de
manera diferenciada las variantes de la lengua espafiola en México, con el fin

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

2 https://es.wikipedia.org/wiki/Inmigracién_mexicana_en los_Estados Unidos
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de mejorar los desempefios de los modelos en tareas que beneficien a la
poblacién en cuestion.

Nuestra contribucién es la creacién de modelos de lenguaje pre-entrenados
basados en BERT para diferentes variantes del espafiol Mexicano utilizando
datos de Twitter para el aprendizaje del modelo. En particular, los modelos
generados contienen informacién regional explicita empotrada que permite
informar al modelo si se desea utilizar informacién regional, sesgar el modelo
hacia alguna regién, y en ultimo caso, la de predecir de manera natural la
regién mas probable para mensajes dados.

2.SOBRE EL CONJUNTO DE ENTRENAMIENTO
2.1 Descripcion

El conjunto de entrenamiento consistié 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 setie de caracteristicas
como la fecha, el nombre del usuario, mensaje, coordenadas geoespaciales,
entre muchos otros.

Se seleccionaron los mensajes escritos desde México y mediante las
coordenadas geograficas, se les asigné 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 evaluacion.

2.2 Preprocesamiento

ntes de entrenar con los mensajes de texto, se les di6 un tratamiento previo
Antes de entr 1 de texto, se les di tratamiento previ

para estandarizar y eliminar algunos datos que pudieran ser sensibles. En
concreto se procedi6 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 jajajaa a solo una
repeticion: jaja,

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

Las mayusculas no se cambiaron.

Para introducir informacién regional, se opté por usar la siguiente
convencion: <estado> _GEO <mensaje>. Es decir, se incluy6 una etiqueta
con el estado de la repiblica desde donde se publicé el mensaje, el token
separador _GEOQO y luego el mensaje de texto. Esta técnica nos asegura que el
modelo aprenda informacion relacionada con cada region, es decir, le damos
una posicion que se puede usar para aprender un sesgo para cada region.
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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 C6émo estas amiga, nos conocemos? Soy soltero busco soltera.
#PiedrasNegras #nava #allende #zaragoza

Tamaulipas _GEO Ando de buenas que ya les devolvi sus unfollows y
métanselos por el culo ©.

BCS _GEO Esa cancion 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 Creacion del vocabulario

La creacién del vocabulario es una parte importante del disefio de un modelo
de lenguaje. Para nuestro caso se eligié un tokenizador WordPiece? el cual fue
disefiado especificamente para BERT [4]; se usé un vocabulario de 30K
términos que los aprendié del conjunto de entrenamiento.

Es importante mencionar que las etiquetas que indican la entidad federativa
o region se eligieron para que sean representadas con un sélo token. Esto con
la finalidad de que sea mas sencillo su enmascaramiento a la hora de entrenar
y predecir. De esta manera, la tarea de predecir el estado de procedencia se
podra realizar reemplazando el primero token por el token de mascara
<mask>

3. ENTRENAMIENTO

3.1 Configuracion del modelo

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

3Documentacién de WordPiece https://huggingface.co/learn/nlp-course/en/chapter6/6
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disponible mediante Hugging Face* Se tomaron dos configuraciones para los
modelos small’ y large 6 que se pueden consultar en la Tabla 2.

Tabla 2: Confignraciones de los modelos entrenados.

Modelo | Tamafio | Cabezas Capas | Pardmetro
del de oculta | s
encaje atencion S
MX 512 8 6 56.5M
Small
MX 768 8 12 132.1M
Large

Los modelos fueron entrenados usando pesos iniciales aleatorios. El
entrenamiento se realizo en dos tarjetas Nvidia TITAN RTX con 24GB de
RAM; durante los meses de marzo a agosto de 2024.

3.2 Parametros 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 aplicé 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 usé una tasa de aprendizaje de 2 x 10-5.

4. EVALUACION

4.1 Similaridad entre regiones

Una de las preguntas principales que queremos responder es ¢qué tanto varia
la forma de escribir entre los diferentes estados del pais? Los modelos
entrenados nos permiten hacer esta comparacion mediante las capas de
atencion presentes en la arquitectura de transformer.

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

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

6Disponible en: https://huggingface.co/guillermoruiz/mex_large
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Usando el modelo MX small, tomamos mensajes del conjunto de prueba para
predecir su regiéon y guardamos los tokens del mensaje con mayor influencia
durante la predicciéon del token de estado. Para esto, usamos las cabezas de
atencién en la dltima 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 atencién nimero 8. De la
figura, podemos observar que los estados Chiapas, Jalisco, México, Nuevo
Ledn, Oaxaca, Puebla, Querétaro, Quintana Roo, Veracruz y Yucatan son
todos similares entre si. Sonora se parece a Baja California, Coahuila,
Guanajuato, Sinaloa y Tamaulipas. Otros estados con vocabulario parecido
son Michoacin e Hidalgo; Morelos con Guerrero; Tabasco con San Luis
Potosi. Una observacion interesante es que los estados de Nayarit, Colima y
Tlaxcala son los menos parecidos a los demas.
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Figura 1 — Similitud entre los vocabularios de los estados de la repiiblica.

4.2 Clasificacion de textos: Prediccion de la region de origen de
un mensaje de texto

La clasificacién de texto es una de las tareas emblematicas 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 cre6 una
tarea de clasificaciéon para medir el desempefio de dichos modelos pre-
entrenados. La tarea es sobre prediccion de la region de origen de mensajes
confinados en el territorio nacional. Para esto se seleccionaron 313,525
mensajes geolocalizados a las 32 entidades federativas mexicanas; se cuidd
que estos mensajes tuvieran informacion regionalizada adicional a 1a localidad
de origen’. La coleccion se parti6 en dos subconjuntos de manera estratificada
(manteniendo la proporcion de la poblaciéon en las clases de ambos
subconjuntos) ademas de una proporcién 70-30 para entrenamiento y prueba,
respectivamente. Este procedimiento cre6 un conjunto de entrenamiento de
219,467 mensajes y 94,058 para prueba8. La distribucién de las regiones se
lista en la Tabla 3.

Tabla 3: Distribucion 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 Yucatén 2.4 Guerrero 1.2
Nuevo Ledn 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 mantenian un nivel de decisién por debajo de un umbral de entropia 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
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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 35 Chiapas 1.5 Tlaxcala 0.6
Guanajuato 3.0 San Luis Potosi 1.4 Nayarit 0.5
Tamaulipas 2.7 Chihuahua 13 Colima 0.4
Sonora 2.7 Michoacan 13

La comparacién consiste en el uso de modelos pre-entrenados BETO, MX
Small y MX Large, estos dos ultimos corresponden a los modelos
regionalizados propuestos. Adicionalmente, se afiadié un modelo basado en
Bolsa de Palabras (BoW) donde las palabras fueron pesadas con el modelo
vectorial TFIDF? y el clasificador consiste de una maquina de soporte de
vectores (SVM) con kernel lineal (usando one-vs-the-rest para manejar el
problema multiclase).

La Tabla 3 muestra el desempefio en términos de la funcién accuracy’® en el
conjunto de prueba, con modelos afinados y sin afinar. Los modelos afinados
son sometidos a un proceso de optimizacién adicional que permite a la red
neuronal mejorar ajustando los pesos y las capas de clasificaciéon con respecto
al problema siendo resuelto. En el caso de los modelos MX Small y MX Large,
no se modificé el modelo original y por lo tanto no se agregaron parametros
nuevos.

Como comparacion, se usé el modelo BETO tomado de Hugging Face; al cual
se le entrené agregando una capa de clasificacion para predecir el estado.

Tabla 3 : Resultados en el conjunto de evaluacion.

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

10 promedio de las mediciones del desempefio de las predicciones teniendo en cuenta que
los aciertos de clasificacion son representados como 1y los errores como 0.
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Accuracy
Modelo Modelo | Modelo
sin afinado
afinar
BETO - 0.6740
MX Small 0.6620 0.6970
MX Large 0.6684 0.7077
BoW 0.6747 -
(TFIDF+SVM)

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 Model
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
construccién de un vocabulario (palabras), pesado de las mismas utilizando
TFIDF, asi como la construccién de un modelo de SVM lineal. E1 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 especificamente
disefiado para capturar las particularidades regionales del espafiol 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 geolocalizacién de mensajes.
Los resultados obtenidos en la evaluacién son prometedores, ya que nuestros
modelos superan al modelo de referencia BETO en la clasificacion de
mensajes por estado asi como a modelos basados en bolsas de palabras. Esto
indica que los modelos propuestos han logrado aprender las caracteristicas
lingtifsticas distintivas de las diferentes regiones de México, lo cual representa
un avance significativo en el campo del procesamiento del lenguaje natural
para el espafiol mexicano.

Al hacer publicos nuestros modelos en la plataforma Hugging Face,
facilitamos su acceso a la comunidad de investigaciéon y desarrollo, lo que
permitira impulsar futuras investigaciones en diversas areas del
Procesamiento de Lenguaje Natural, y en particular, sobre tareas y
aplicaciones que deben atacarse con conocimiento regional.
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Resumen. La prediccién de la estructura de menor energia de clusteres de
boro y de metales de transicién es fundamental en la ciencia de materiales.
Los recientes avances en los métodos de bisqueda han reducido el tiempo de
cémputo necesario para la prediccién de minimos globales. Sin embargo, el
rendimiento de los resultados sigue dependiendo de la precisiéon de los
calculos de teorfa del funcional de la densidad (DFT). En este capitulo se
resumen los avances en la identificacién de minimos globales de clasteres de
boro y platino dopados con metales de transicion. Proporcionamos los
fundamentos de los métodos de prediccién de estructuras de clusteres,
ejemplos de estudios recientes y perspectivas.

Palabras clave: Clasteres, boro, platino, DFT.

1 INTRODUCCION

Los clusteres metalicos compuestos por un nimero finito de atomos han sido
ampliamente estudiados, ya que se pueden considerar como un tipo de
sistema intermedio entre moléculas individuales y materiales macroscopicos.
En tamafios de pequefios, los clusteres y nanoparticulas poseen propiedades
fisicoquimicas que difieren fuertemente del bulto, y son dependientes de la
forma, tamafio y composicion.'=? Por lo tanto, caracterizar las estructuras
favorables es una tarea importante para una comprension mas profunda y una
racionalizaciéon de la quimica de clusteres y aleaciones. Los clisteres de
metales de transicién proporcionan una plataforma ideal para determinar
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propiedades dependientes del tamafio, permitiendo establecer relaciones
estructura-propiedad para una mejor orientacién en la mejora de la actividad
de las nanoparticulas en aplicaciones deseadas.!®!! En las ultimas décadas, se
ha llevado a cabo una extensa exploracion de la superficie de energfa potencial
(PES) de clisteres de elementos metdlicos y semiconductores, utilizando
varias estrategias con el objetivo de predecir las estructuras mas viables y sus
propiedades de acuerdo con sus respectivos tamafios.'2-!8 Esta tarea no es
trivial, ya que el numero de posibles minimos locales en la superficie de
potencial aumenta exponencialmente con el tamafio del claster. Ademas de
las basquedas estructurales, los enfoques mas avanzados en la actualidad
revelan el gran potencial en el estudio de la dindmica de clisteres, mecanismos
de dopaje, la rigidez del clister segun la temperatura, y la estabilidad
termodinamica de los clisteres, entre otras caractetisticas, destacando los
avances recientes.!2 En este capitulo, presentamos nuestros estudios
recientes y perspectivas de clusteres de boro y de platino dopados con metales
de transicion. Debido a la extensa literatura sobre este tema, nos centramos
en ejemplos especificos. Proporcionamos una discusiéon  basada
principalmente en clisteres de BsNiz, B7Crz, y PtsV, con el objetivo de resumir
ejemplos de clisteres con posibles aplicaciones tecnoldgicas.

2 METODOS DE BUSQUEDA

La predicciéon de las estructuras de menor energia de los cumulos y
nanoparticulas sigue siendo un problema fundamental en la ciencia de
materiales. A pesar de los avances en la caracterizacién experimental, la forma
y estructura de los clisteres no pueden determinarse directamente a partir de
los experimentos. La prediccién computacional de estructuras no solo sirve
para contrastar y guiar los resultados experimentales, sino también para el
descubrimiento de nuevos materiales nanoestructurados.2425

La estructura de minimo global (GM) de los cldsteres metalicos generalmente
se determina mediante la técnica de optimizacién global, que se gufa mediante
un gran numero de optimizaciones locales.2627 Esto no es una tarea trivial, ya
que el nimero de minimos locales posibles en la superficie de potencial
aumenta de forma exponencial con el tamafio del claster. Por ejemplo, se han
predicho al menos 1506 minimos locales distintos para el cimulo de 13
atomos de Lennard-Jones (L]) y probablemente entre 104 y 106 para 15 < n
< 25. Para n = 147, se han sugerido alrededor de 1060 minimos locales.28-30
Claramente, no es practico realizar busquedas de todos los minimos locales
de la superficie de potencial, excepto para los clusteres mas pequefios.3'-32
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En las ultimas décadas se han propuesto varios algoritmos de busqueda, por
ejemplo, el recocido simulado (SA), el método de bisqueda aleatoria, el
basin-hopping (BH),30.3 el algoritmo genético de gradiente (GEGA),* la
bisqueda aleatoria de Lloyd y Johnston,? y la optimizacién por enjambre de
particulas (PSO).3%40 Mas recientemente, se reportaron el método de
optimizacién por enjambre modificado, el autémata celular y el basin-
hopping Monte Carlo mejorado (BHMC), el método de crecimiento de
clisteres sistematicos (SCG),* entre otros. En su reciente trabajo, Gao et al.#
proporcionaron una trevision sobre la bisqueda de estructuras inteligentes y
el disefio de aplicaciones para clisteres, incluyendo los conceptos basicos y
los diagramas de flujo de algunos métodos representativos como el basin-
hopping,3® el algoritmo evolutivo,¥ USPEX* MAGUS* SSW,* vy
CALYPSO.¥

Energy

Configurational space

Figura 1 Diagrama de la simulacion de la superficie de potencial (PES) con el método
BH. La linea continua representa la PES ideal y la linea discontinua es la PES obtenida
de la simulacion BH. Reproducido con permiso de la referencia [30].

Otra estrategia prometedora para resolver clisteres de mayor tamafio es
combinar métodos de busqueda de estructuras con algoritmos heuristicos
como GA, BH, SA, SSW, etc, lo que ha llevado a muestras mas
representativas para la PES. Para calculos precisos utilizando métodos de
primeros principios como DFT, se vuelve muy dificil tratar con grandes
clusteres metalicos debido al aumento exponencial del nimero de minimos
locales con el tamafio,>* y la escalabilidad no lineal del costo computacional
(aproximadamente ~ n3 para DFT).% Por lo tanto, se desean métodos de
optimizacién global que requieran pocas evaluaciones de energfa para su
aplicacion en calculos de primeros principios. Un método prometedor para
reducir el costo computacional de la evaluacién de energfa con DFT es utilizar
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un ajuste mediante redes neuronales profundas (DNN), que pueden
emplearse para evaluar la optimizacién local. Por lo tanto, combinar técnicas
de optimizacién con algoritmos heutisticos y redes neuronales podtia mejorar
aun mas el estado actual del arte en los métodos de bisqueda de estructuras.
A continuacién, mencionamos nuestros recientes avances en la predicciéon de
minimos globales de clisteres, mencionamos casos representativos
incluyendo sus propiedades de estructura y estabilidad.

3 CLUSTERS DE BORO

Recientemente, se ha prestado especial atencion a los clisteres de boro debido
a sus aplicaciones prometedoras en biomedicina, biosensores y sistemas de
liberacién de farmacos.’® Los clisteres de B dopados con M muestran
estructuras altamente coordinadas que pueden servir como bloques de
construccién para el ensamble de materiales nanoestructurados. En los
ultimos aflos se ha logrado un progreso significativo en los estudios
experimentales y tedricos de clisteres de boro.5! Por ejemplo, utilizando
CALYPSO, se investigaron exhaustivamente las estructuras de clisteres de
boro dopados con metales de transicion (B.M).5258 Los clusteres de boro
dopados se han evaluado obteniendo espectros fotoelectrénicos bien
definidos, los cuales se utilizan para comprender las estructuras y los tipos de
enlaces entre el boro y los metales de transiciéon.’® Al presente los estudios de
clisteres de boro dopados con metales de transicion BaM (M=Sc, Ti, V, Ct,
Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) son amplios en la literatura.?*-63 Por otro lado, la
investigacién sobre clisteres de boro dopados con dos atomos de metales de
transicion sigue siendo relativamente limitada.* Al considerar los metales de
transicion de la primera serie de la tabla peridédica (TM=Fe, Co, Ni), se han
identificado estructuras bi-piramidales para clisteres de BsM». Recientemente,
hemos explorado la estructura de minima energfa del cimulo de NiyBs,
encontrando patrones similares a los reportados para Fe:B; y CozB7 (ver
Figura 2).95 Ademas, estos clisteres mostraron propiedades plausibles de
almacenamiento reversible de hidrégeno.
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Figura 2 Simulaciones de BH para clusteres de Ni>B7. Reproducido con permiso de la
referencia [®°].

Dadas las propiedades potenciales de los clusteres de boro dopados con dos
metales de transicién, hemos realizado busquedas estructurales para investigar
las estructuras mas estables de los clusteres de B;Cr,.64 Las estructuras fueron
obtenidas utilizando un método de basin-hopping modificado a lo largo de
siete generaciones, como se discute en trabajos previos.*! La Figura 3 muestra
la estructura mas estable y los isémeros representativos, en orden creciente
de energfa. Los resultados mostraron que la estructura mas estable tiene una
configuracién bi-piramidal, o estructura de sandwich inverso. Los isémeros
de mayor energfa, adoptan estructuras de menor simetria, con segregaciéon de
los metales de transicion hacia los sitios periféricos.

fre & @& X

0.0 0.49 0.51 1.79 2.23
T™M2.1 T™M2.2 T™M2.3 T™M2.4 T™M2.5

Figura 3 Estructuras de menor energia para los clisteres de B;Cr». Para cada
estructura, se indican la energia relativa (en eV) y la etiqueta del isémero. Reproducido
con permiso de la referencia[®*].

Al evaluar las propiedades de los clusteres, se encontraron diferencias
notables entre el minimo global y los isémeros de mayor energfa. Por ejemplo,
se calcularon los espectros IR de los dos clisteres mas estables, los cuales
pueden servir como gufa para futuros experimentos. Se encontraron picos
caracteristicos para los clusteres 7M2.1 y 7M2.2 en 349.35 y 681.88 cm-,
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respectivamente, sugiriendo diferencias notables en sus estructuras. Los
espectros IR de los clusteres muestran una dispersion significativa para
7M2.2, mientras son mas localizados para el minimo global 7M2.1 (Figura 3).
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Figura 3 Espectros IR para los clsteres 7M2.1 y 7M2.2 obtenidos a nivel
PBEO/Def2TZVP. Reproducido con permiso de la referencia[®].

Las frecuencias vibracionales mas bajas se encuentran en 109.18 y 64.20 cm-
1, mientras que las frecuencias mas altas estan en 1366.26 y 1195.07 cm-,
respectivamente. Estos datos sirven como base para futuras investigaciones
en aplicaciones especificas de estos clisteres. Ademds, los espectros IR
pueden ser contrastados con futuros experimentos.

4 CLUSTERES DE PLATINO

Los nanoclusteres basados en platino han sido ampliamente investigados
debido a sus propiedades potenciales en catdlisis heterogénea. La
investigacién en materiales de platino ha llevado a la evaluacién de sitios
activos cataliticos, permitiendo estrategias adicionales hacia materiales
cataliticos mas eficientes. En particular, las aleaciones de platino con metales
no-preciosos (M) ofrecen reducciones en el costo, asf como un aumento en
las actividades cataliticas.5667 Para los clasteres de platino puro, las estructuras
para tamafios pequenos se encuentran bien identificadas, mientras que para
una atomicidad de 16 en adelante, las estructuras del minimo global aun se
encuentran en debate.%8 Por otro lado, los estudios sobre clusteres de Pt
dopados con los primeros metales de transicién son limitados.” Esto no es
una tarea trivial, ya que los clisteres dopados requieren una exploracion
extensa de sus estructuras, orden quimico y espin.’”! En la literatura, Jennings
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y Johnston revelaron las estructuras mas estables de los clusteres de PteyMy
(con x=2-6, y=1,2 y M=Ti, V) y encontraron que los estados de espin tienen
un efecto despreciable en las estructuras de los clasteres.’? Con el fin de
confirmar la estructura de menor energfa de estos clisteres, en nuestro
reciente trabajo, probamos el caso de los clusteres de PtsV utilizando varias

5M1.1 5M1.2 5M1.3 5M1.4 5M1.5

funcionales.”

Figura 4 Las estructuras de menor energia de los ciimulos de PtsV. Las estructuras estdn
etiquetadas con la notacion nMm.y, donde n representa el nimero de 4tomos de platino,
M denota el sistema dopado, y y se refiere al nimero de isomero en orden creciente de
energia. Reproducido con permiso de la referencia [®].

Los resultados muestran que la estructura de minimo global exhibe un
comportamiento dependiente de la funcional. Considerando las funcionales
hibridas como PBEO y B3PW91, se favorece la estabilidad del isomero 5M1.1,
mientras que considerando las funcionales de tipo meta-GGA como TPSS y
MOG6-L se favorece la estabilidad de la estructura 5M1.2 que coincide con el
minimo 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 isémeros de mas baja energia. Después de analizar los
resultados en varias funcionales, discutimos ademas las propiedades de las
estructuras mas viables a nivel B3PW91/Def2TZVP, siendo un enfoque
razonable para describir las longitudes de enlace y energias de ionizacion de
los cimulos de platino.”* Las propiedades estructurales se evalian ademas
utilizando los parimetros del nimero de coordinacién efectivo (ECN) y la
distancia de enlace promedio (da).”> Los resultados muestran que el ECN
aumenta con la multiplicidad de espin (Swm), lo que indica una dependencia de
la estructura y el caracter magnético de los clusters (Figura 5).
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Figura 5 Distribucion del nimero de coordinacion efectivo y la distancia de enlace
promedio en funcion de la energia relativa (AE) de los cumulos de PtsV evaluados a nivel
B3PW91/Def2TZVP. Los valores de las multiplicidades de espin (Sm) se indican con
simbolos distintos. La configuraciéon mas estable se especifica con un (*). Reproducido
con permiso de la referencia [®].

Con el objetivo de discutir las propiedades vibracionales de los clisteres de
PtsV representativos, hemos calculado ademis los espectros infrarrojos (IR),
que serviran para contrastar futuros experimentos cuando estén disponibles.
Los picos caracteristicos para 5M1.1 se encuentran en 304.36 y 381.58 cm ™,
mientras que para 5M1.2 estan en 301.23 y 335.16 cm™, respectivamente

(Figura 6).
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Figura 6 Espectros IR para los clisteres 5M1.1 y 5M1.2 obtenidos a nivel
B3PW91/Def2TZVP. Reproducido con permiso de la referencia [°].

Las frecuencias vibracionales mas bajas y mas altas para 5M1.1 se encuentran
en 22.80-381.58 cm™, mientras que para 5M1.2 estan en 29.83-334.16 cm ™,
respectivamente, lo que indica un pequefio rango de los espectros. Los
parametros de energfa de ionizaciéon (IP) y afinidad electrénica (EA) son



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

cantidades fisicas importantes que reflejan la estabilidad electrénica de los
clasteres. Los resultados mostraron que los isémeros de PtsV exhiben solo
pequefias variaciones en las propiedades electrénicas. Para los isémeros
5Ml.y (y=1-5), los parametros de IP y EA varfan entre 7.05-7.58 y 2.16-2.37
eV, respectivamente. Los pardmetros de dureza quimica (1) y potencial
quimico (u) también mostraron variaciones minimas entre estos isémeros
representativos. En este contexto, las diferencias entre los cimulos 5M1.1 y
5M1.2 fueron despreciables.

5 CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

En las dltimas décadas, se ha llevado a cabo una extensa exploracién de la
superficie de energfa potencial (PES) de clisteres de semiconductores y
metales de transicién, utilizando varias estrategias para predecir las estructuras
de minima energia. En este capitulo, se discutieron los fundamentos, el
progreso y los avances recientes en la identificacion de la estructura de energia
minima energfa de clisteres dopados con metales de transicién, con especial
atencion a los clusteres de boro y platino. Se presenta una vision general de
los avances en métodos de busqueda de minimos globales de clasteres y
nanoestructuras. Los métodos mejorados, junto con las respectivas
comparaciones con los resultados experimentales, son beneficiosos para
construir una base sélida y confiable para una comprensién racional de las
propiedades de los clisteres basadas en sus caracteristicas dependientes del
tamafio. En este capitulo, hemos utilizado la teorfa del funcional de la
densidad (DFT) para explorar la estructura de los cimulos de B7Niz, B:Crz, v
PtsV, respectivemente. Los resultados de los clusters de boro mostraron
caracteristicas representativas de las estructuras de minima energia con
respecto a los isémeros de mayor energia. Mientras que las estructuras de
platino mostraron una distribucion de los isémeros en funcién del espin y de
la coordinacién de los cimulos. Estos isémeros mostraron propiedades
electronicas menos sensibles a la estructura que los isémeros de boro, lo que
se podria explicar por los distintos entornos de los dopantes, que se presentan
en los isdbmeros de boro y platino. Estos resultados sirven como base para
futuras investigaciones de las estructuras de los clusteres de boro y platino en
funcién del tamafio.
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Resumen. Este trabajo surge a partir del proyecto titulado “Generacion de
sistemas inteligentes aplicado a temas de seguridad ciudadana” de la
convocatoria de estancias posdoctorales del Conahcyt. El objetivo del
proyecto es la clasificaciéon de actividades humanas, en este caso de
actividades atipicas o anormales en una secuencia de videovigilancia con
propositos de asistir en temas de seguridad ciudadana. Para tener datos con
los cuales probar los modelos, se realizé una busqueda de una base de datos
que contuviera videos de actividades normales, asi como con actividades
anémalas, se escogid la base UCE ¢rime con 13 clases de acciones, las cuales
son: Abuso, Arresto, Incendio premeditado, Agresién, Robo con
allanamiento, Explosion, Pelea, Accidentes de trafico, Robo, Tiroteo, Robo
en tiendas, Robo (sin allanamiento), y Vandalismo. La gran mayorifa de los
trabajos reportados en el estado del arte para la clasificacion de estas
acciones!?? se basan en modelos de redes neuronales profundas con
arquitecturas como CNNs (Convolutional Neural Networks) y RNNs
(Recurrent Neural Networks). En este trabajo se evalia la deteccion de
actividades anémalas de acuerdo con el trabajo realizado en “Learning
Prompt-Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly
Detection™, asi como posibles mejoras a este.
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Palabras clave: Videovigilancia, clasificacién actividades humanas, deteccion
de acciones anémalas, deep learning.

INTRODUCCION

En la actualidad, la seguridad ciudadana es una preocupacion primordial en
sociedades modernas, impulsando la necesidad de desarrollar sistemas
inteligentes capaces de detectar y prevenir actividades anémalas que puedan
representar un riesgo para la poblacién. Esto lleva a la busqueda de trabajos
de inteligencia artificial relacionados con cédigo abierto de sistemas
avanzados de detecciéon de anomalias en videos de vigilancia, para lo cual
podemos utilizar la base de datos UCF crime la cual es un recurso valioso con
una gran coleccién de videos que capturan actividades normales y actividades
anémalas 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 convolucionales? profundiza en el uso de flujos
opticos y mapas de saliencia para la deteccion efectiva de acciones andémalas
en secuencias de video. Otro enfoque utiliza técnicas de aprendizaje
débilmente supervisado®, donde se combinan métodos de normalizacién por
lotes para mejorar la precision y eficiencia en la identificacién de anomalias,
lo que demuestra la viabilidad de modelos menos dependientes de la
anotacion manual extensa. Ademas, estudios recientes han propuesto el uso
de modelos basados en memoria, que retienen patrones aprendidos? de
actividades normales para detectar desviaciones que podrian indicar la
presciencia de una anomalfa. Por lo cual para realizar este reporte se tomaron
los trabajos relacionados a la base de datos UCF-crime y se evaluaron algunos
codigos 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 detecciéon de anomalias es el titulado
“Localizing Anomalies from Weakly-Labeled Videos™!, donde proponen el
método WSAL (Weakly Supervised Anomaly Localization) que se basa en la
evaluacién de la evolucién de segmentos temporales adyacentes en videos
anémalos, aprovechando las diferencias de apariencia para detectar cambios
significativos que indiquen anomalfas. Una de sus contribuciones es reforzar
la capacidad del modelo para detectar y localizar anomalfas con la creacién de
anomalias artificiales. Ademds, los autores proponen un conjunto de datos
propio de condiciones anémalas de trafico. La deteccién de anomalias es
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igual a los valores atfpicos de una escena considerada normal, sin embargo,
esta técnica normalmente falla cuando se enfrenta a escenas mas complicadas
o desconocidas. Los autores de “Localizing Anomalies from Weakly-Labeled
Videos”! comparan la precision de localizacién de anomalias en términos de
AUC (area bajo la curva), donde alcanzan en “Real-world anomaly detection
in surveillance videos” alcanzan un AUC de 54.25% y en “Graph
convolutional label noise cleaner: Train a plug-and-play action classifier for
anomaly detection’3alcanza un 59.02%, mientras el propuesto en “Localizing
Anomalies from Weakly-Labeled Videos”' es de 67.38%. Este método
“Localizing Anomalies from Weakly-Labeled Videos™ primero aplica una
capa convolucional para la deteccién de caracteristicas de cada cuadro. Para
predecir si un video es normal o anémalo, basado en la localizacién temporal
de las anomalias, el método propuesto divide el video en segmentos y utiliza
una funcién de alto orden para codificar tanto el segmento anclado como sus
segmentos adyacentes en el contexto temporal.

En el escenario de supervisiéon débil, se da una secuencia de video Xy su
correspondiente anotacion a nivel de video “y € {0,1}”, donde el caso ‘y=1’
significa que existe una anomalfa en esta secuencia, y ‘y=0" indica que no hay
anomalfa en X.

S(X) es la puntuacién de un video que calcula la distancia relativa maxima
entre pares de posiciones, se espera que las puntuaciones de los videos
normales sean menores que las de los videos anémales. Por lo tanto, la
estrategia de maxima distancia impone que los videos normales sean mas
uniformes que los videos con anomalias, lo que ajusta a la suposicién
convencional.

SX) =max; je1,m f@(ximk,. X Xis) @(Xj-k,.. %), Xj41)) (1)

Donde f es una medida de distancia que mide el margen de las puntuaciones
de anémalas entre las posiciones de los segmentos 1y j. Cuanto mds cercanas
sean las puntuaciones de anomalfa predichas, menor sera la distancia. Las
puntuaciones de anomalia estan todas cerca de cero en un video normal,
mientras en un video anémalo, las anomalias que se encuentran en un fondo
normal se llevaran una puntuacion grande.

En este mismo trabajo de “Localizing Anomalies from Weakly-Labeled
Videos™! aplicando Codificaciéon de contexto de Alto orden (High-order
Contex Encoding, HCE) se puede determinar las variaciones dinamicas en las
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series temporales que indican la existencia de anomalfas, ademas se introduce
una anomalia generada manualmente en la secuencia para mejorar la deteccién
de anomalfas. Finalmente se utiliza ROC como métrica estandar ajustando
los hiperparametros del modelo y evaluar su capacidad de localizar anomalfas.

Otro trabajo es (MGEFN: Magnitude-Contrastive Glance-and-Focus Network
for Weakly-Supervised Video Anomaly Detection)* que se enfoca en
amplificar las caracteristicas para determinar las anomalias, donde el término
anomalia estd definido en contraposiciéon de lo que es normalidad, para la
clasificacion se presentan dos enfoques, una arquitectura espacio-temporal,
que se basa en construir modelos que integran la informacién espacial y
temporal, pero enfrentan dificultades en videos largos donde las anomalfas
ocupan solamente una pequefla parte del video, el otro enfoque propone una
funcién de pérdida de Magnitud de Caracteristicas Temporales (RTFM) para
que las caracteristicas normales sean mas grandes, como se observa en la
figura 1.

r=R % =

Magnitud

Figura 1 —Magnitud de las caracteristicas con anomalias.

Magnitud
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Figura 2 — Se observa una seccion ue vigeo normai aonae la magnitud de las
caracteristicas puede ser mayor que la magnitud de las caracteristicas con anomalias,
como en la figura 1.

Asi que en (MGFEN: Magnitude-Contrastive Glance-and-Focus Network for
Weakly-Supervised Video Anomaly Detection)? se utiliza una arquitectura
transformer, como los videos tienen una dimensiéon temporal adicional para
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observar todo el video, se necesita esta arquitectura transformer para luego
dirigir la atencién a cada porcién de video para detectar anomalias.

Primero el extractor de caracteristicas toma el video original y lo segmenta
creando un mapa de caracteristicas para cada segmento, creando una
amplificacién de caracteristicas FAM (Feature Amplification Module), donde
calcula la norma, luego se integran caracteristicas globales y locales sobre el
transformador en lugar de simplemente maximizar la magnitud de las
caracteristicas andémalas y minimizar las normales, los resultados se observan

en la figura 2.
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Figura 3 — Se observa que después de aplicar las transformaciones y la integracion de
caracteristicas globales y locales (que son las predicciones de anomalias mostradas con
puntos rojos en la figura), se tiene la prediccion de las anomalias en el video.

METODOLOGIA

De acuerdo a la literatura y a algunos de los trabajos mencionados en este
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reporte antetiormente relacionados a la clasificacion de actividades anémalas
en videovigilancia, este reporte se enfoca al articulo Learning Prompt-
Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly
Detection5, ya que en una comparacion con otros trabajos de la base de datos
UCF_crime para la deteccién de actividades andlamas, el trabajo citado en [5]
es uno de los que obtuvieron alto valor de AUC, como a continuacion se
desarrolla, para esto se probaron los cédigos proporcionados por el autor en
el servidor del CIMAT, el Insurgente, ya que requieren un gran trabajo de
computo y el uso de GPU para el procesamiento de los videos.

Caracteristicas de contexto mejoradas con prompts.

Modulos de Agregacion del Contexto Temporal y aprendizaje
mejorado con Prompts.

Enla literatura se han definido diferentes métodos para la clasificacién binaria
de los videos que contienen una anormalidad, los que estin basados en
aprendizajes por Multiples Instancias (MIL), se les dificulta realizar una
discriminabilidad mas detallada cuando dentro de las anormalidades hay una
clasificacién como en la base de datos UCF crime, para eso en Learning
Prompt-Enhanced Context Features for Weakly-Supervised Video Anomaly
Detection’, proponen un médulo de agregacion de contexto temporal (TCA)
y un médulo 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 I3D¢ preentrenada que se basa en
una red ConvNet 2D tradicional y se define como:

00x,y) =X X WGEN*1(x+0,Y +)) )

Donde:
e W(,j) es el valor del filtro en la posicién (i,).
e I(x+iytj) es el valor del pixel en la posicién desplazada en la imagen
de entrada.

e Oy es el valor del pixel en la posicion (x,y) en la salida
convolucionada.

o kes el tamafio del filtro.

Y cuando se introduce la dimensién temporal la ecuaciéon queda de la
siguiente manera

O(x,y,t) = {-‘=_k2f=_k2£n=_lW(i,j, m)*V(x+i,y+jt+m)@3
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Donde:

e  W(,j,m) es el valor del filtro 3D en la posicién (i,j,m), con mm siendo
la dimensién temporal.

o V(x+iy+j,t+m) es el valor del pixel en la posicion desplazada en el
video de entrada V.

e OKyt)es el wvalor del voxel (pixel volumétrico) en Ia
posicién (x,y,t) en la salida convolucionada.

e les el tamafio del filtro en la dimensién temporal.

Posteriormente aplica max Pooling 3D e implementa una arquitectura de flujo
RGB y otra de flujo de flujo 6ptico representando la dinamica del video.
Ambos flujos se procesan por separado mediante convoluciones 3D y sus
salidas se fusionan para hacer una prediccién conjunta expresado de la
siguiente manera

Frinai = Frep + Frrow 4
Y la salida final es:
y = softmax(W + Fying + b (5)

Donde:

e W son los pesos de la capa fully connected.

e b eselsesgo.

e softmax convierte la salida en una probabilidad distribuida entre las

clases de accion

El moédulo de Agregacion de contexto temporal (TCA), modela
simultaneamente las dependencias globales y locales provechando una matriz
de similitud y una sola fusién adaptativa.

Se obtiene una caracteristica de contexto global aplicando tres capas lineales,
dos fq v f para obtener la matriz de similitud M, aplicindole softmax se
obtiene el mapa de atencién global y por ultimo se le aplica la tercera capa
lineal f;, para obtener la caracteristica de contexto global X9.

M = f,(X) * fi (X" ©)
A9 = softmax (\/%—}) ™)

X9 = A9 x f,(X) ®)
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Asi mismo se determinan las caracteristicas de calibracién local que
consideran el tiempo de ejecucion del video.

1\7]{1 =M,,if j € [max(O,i — [%],min (i+ [%],T)] )
—, para todo lo demas
L= M
A" = softmax <m> (10)

Xt=Af,(X)

Donde w es el tamafio de la ventana de enmascaramiento y T es la longitud
maxima de la secuencia de entrada, lo que permite capturar de manera efectiva
pequefios cambios y lograr una mejora de caracteristicas en el vecindario local.

Se implementa un perceptrén multicapa (MLP) de dos capas para reducir las
caracteristicas y obtener representaciones semanticas de alto nivel. Cada capa
esta seguida por una activacion GELU y una operacién de dropout. Luego se
utiliza una capa de convolucién 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 informacién contextual basada en
conocimientos, mejorando asi la deteccién de anomalias en escenarios
complejos.

Se lleva a cabo en tres partes, primero se realiza la construccién 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 - Anténimo de, Synonym - Sinénimo 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 caracteristicas visuales del modelo.
Posteriormente se realiza la extracciéon de representaciones con CLIP un
modelo multimodal que relaciona imagenes y texto mapea las imagenes y el
texto a un espacio de caracteristicas compartido, permitiendo al modelo
utilizar la informacién 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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caracteristicas visuales mejorando la discriminacién de anomalfas sin
necesidad de emparejar bidireccionalmente texto e imagen durante la prueba.
Se emparejan las caracteristicas del primer plano de videos anémalos con
prompts anémalos correspondientes, y las caracteristicas 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 solicit6 el uso de los
servidores de CIMAT otorgandonos acceso al del Insurgente, y Puerto
Interior.

El proceso de entrenamiento original “Learning Prompt-Enhanced Context
Features for Weakly-Supervised Video Anomaly Detection” 3 se completd en
117 minutos y 14 segundos, alcanzando un Area Bajo la Curva (AUC) de
0.8491, lo que indica una buena capacidad del modelo para distinguir entre
clases positivas y negativas. Ademas, se logré 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 aplicacién en
escenarios de deteccién de anomalias en videovigilancia.

Esta descripcion resalta tanto la eficiencia del proceso de entrenamiento
como la efectividad del modelo entrenado en términos de su capacidad de
discriminacién y su precisién en la identificacién de eventos anémalos.

Implementacion de Aumento de Datos

El concepto de Aumento de datos es una técnica ampliamente utilizada en el
campo del aprendizaje automatico y, en particular, en la visiébn por
computadora. Su propésito principal es mejorar la  capacidad de
generalizacién de los modelos aumentando la diversidad del conjunto de
datos sin necesidad de recopilar nuevos datos. Hsto se logra aplicando
transformaciones a los datos existentes, creando versiones modificadas que
aln representan la misma clase o categoria.
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Jittering Temporal (Temporal Jittering)

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

Corte Temporal (Temporal Cropping):

Consiste en seleccionar una sub-secuencia mas corta de la secuencia original,
simulando la situacién en la que solo una parte de la accién esta 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,
comparandolos con los resultados iniciales sin data augmentation.

Primer Segundo

Aspecto Entrena Entrenami Comentarios
miento ento
117 344 El segundo entrenamiento tomé
Duracion del minutos y minutos y significativamente mas tiempo, probablemente
Entrenamiento 14 49 debido al uso de Data Augmentation y
segundos segundos operaciones adicionales.

El AUC mejoro6 ligeramente en el segundo
0.8422 0.8491 entrenamiento, indicando una mejor capacidad
de generalizacién del modelo.

AUC (Area Bajo
la Curva ROC)

La FAR fue menor en el segundo entrenamiento,
0.00309 0.00264 lo que sugiere que el modelo cometié menos
errores de clasificacion.

Tasa de Falsos
Positivos (FAR)

Se aplic Las técnicas de Data Augmentation en el
Impacto del Data No se (Temporal . .
. . A segundo entrenamiento mejoraron tanto el AUC
Augmentation aplico Jittering y como la FAR
Cropping) )

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

Trabajo a futuro.

Atn se esta trabajando en la mejora y optimizacioén de los codigos para la
clasificaciéon de actividades anémalas en videovigilancia para la seguridad
ciudadana, en la siguiente tabla 2 se muestran algunas propuestas de mejorar
para el cédigo probado y otros mas que ya estan en la literatura.



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, I. Sanchez-Bravo (Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

Cambio Sugerido Beneficio Esperado II\Ilvel de Dificultad de
mpacto Implementacién
Capturard mejor las
Uso de Self- relaciones a largo plazo en
Attention Mas las secuencias, crucial para el Muy Alto Alta
Avanzado reconocimiento de acciones
en videos.
Implementar Reduciri el sobreajuste,
Regularizacion mejorando la generalizacién Medio Baja
(Dropout) en datos no vistos.
Aprovechar modelos
Experimentar con preentrenados puede
Modelos mejorar significativamente la Muy Alto Alta
Preentrenados precision sin necesidad de
entrenar desde cero.
Ajustar el learning rate, usar
Optimizacion del eftrategl as de wa}:m—ulp °
Proceso de carning rate scheduler Medio Media
Entrenamiento puede avlcelerar' la
convergencia y mejorar la
precision.
Al combinar caracteristicas
Combinacion de de distintas fuentes, se
Caracteristicas capturan mas aspectos del Alto Alta
Multimodales problema, lo que puede
mejorar la precision.

Tabla 2: Mejoras propuestas como trabajo a futuro.

CONCLUSIONES

La clasificacién de actividades anémalas 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 extracciéon de caracteristicas de
los videos y utilizar estas caracteristicas como entradas para la clasificacion de
comportamientos normales y anémalos. Ademas, dentro de las caracteristicas
anomalas, es necesario identificar y clasificar diferentes tipos de eventos,
como robos u otras actividades ilicitas 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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Resumen. En este documento reportamos los resultados obtenidos
de las simulaciones mesoscopicas realizadas sobre la infracstructura
de supercémputo de los laboratorios del Centro de Investigacion en
Matematicas (CIMAT), gracias a dichas simulaciones logramos en-
tender distintos aspectos de la dindmica ¥ de la estructura de virus
esféricos como el coronavirus, asi como la dindmica de infeccidn so-
bre la superficie de tejidos infectantes de modelos de fagocitos. Dada,
la naturaleza de las simulaciones mesoscdpicas y al acceso a esta in-
fragtructura fulmos capaces de cncontrar tres resultados lmportantes
en tres lineas del provecto sometido. Por un lado, fuimos capaces de
encontrar los pardmetros minimos necesarios para la formacion de
vesiculas similares a la membrana de los coronavirus, llegando a si-
mular las ecuaciones de movimiento de hasta 2 millones de particulas
por simulacion. Pudimoes estudiar ¢l efecto de campos hidrodinami-
cos oscilatorios en la difusién rotacional de coronavirus modelo en
funcién del nimero de proteinas pico y la dindmica de adsorcién de
fagocitos en modelos de membranas celulares tomando en cuenta las
proteinas de membranas, interaccién fundamental para entender la
dindmica de contagio virus-célula.
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1. INTRODUCCION

Ante la covuntura y los cambiocs de paradigma que han abierto
situaciones como el COVID-19 resulta mas que pertinente este pro-
vecto, el cual conjunta la experiencia de los investigadores y estu-
diantes involucrados en la aplicacién de metodologias mesoscépicas
a sistemas viricos modelo. Con la problematica actual de entender
la dindmica de contagio de algunos tipos de virus. Estos resultados
podran permitir el disefio dispositivos tecnoldgicos que sirvan para la
deteccion oportuna de posibles esparcimientos de virus o el diseno de
nuevos farmacos que eviten pandemias como la del 2020.

A medida de que el virus SARS-CoV2 se propagd por viajeros v se
volvié una pandemia que obligd el distanciamiento social debido a la
suposicién de que la principal ruta de infeccidn era la transmision de
persona a persona por medio de las gotas de saliva, obligando el uso
de cubrebocas vy que debido a que las ciudades mas pobladas presen-
taban los mayores nimeros de infeccion. Para probrar dicha hipdtesis,
empezaron a emerger investigaciones al respecto, por ejemplo Calles
v Moran publicaron un articulo donde presentan un modelo para la
carga viral expedida durante eventos respiratorios.’ Ellos calcularon
el ntimero de viriones en gotas de saliva, que tan lejos viajan v cual
es su dindmica en el aire, finalmente determinaron la dindmica de las
particulas asumiendo que la gravedad y el arrastre son las principales
fuerzas que dirigen el movimiento. Mediante la resolucion numérica
de las ecuaciones de movimiento que describen la dinamica de cada
rango analizado, encontraron que en el régimen de aerosol las fuerzas
de friccidn reducen el movimiento horizontal de las gotas y caen ex-
tremadamente lento tiradas por la fuerza gravitacional en un tiempo
de 3.33 min hasta incluso 3.83 dias, dependiendo del flujo de aire.
Entonces queda claro que para entender las gotas de virus y en ge-
neral cualquier suspensién de virus se vuelve una tarea de altisima
importancia resolver la dindmica de fluidos de dichos sistemas, es co-
nocido que resolver dichas ecuaciones puede ser complicado incluso
de manera numérica, en éste proyecto queda de manifiesto que una
alternativa es mediante una perspectiva mesoscopica utilizando me-
todologias de resolucion de dinamica de fluidos basada en particulas
microscopicas de grano grueso, siempre v cuando se tenga acceso a
recursos computacionales competitivos.

En este reporte se informa sobre los resultados de simulaciones
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mesoscopicas asociados a tres aspectos importantes de suspensiones
viricas, en primer lugar la simulacién de suspensiones de moléculas
lipidicas anfifilicas para estudiar sistematicamente el autoensambla-
do de vesiculas, dichas vesiculas se usan en ingenieria como réplicas
de una o mds funciones de células bioldgicas ¥ en este caso también
cicrto tipo de virus cuya envoltura ¢s una membrana bilipidica co-
mo en el caso del coronavirus.?? En segundo lugar estudiamos la
respuesta rotacional de un coronavirus modelo a un flujo oscilante
en funcién de su niimero de proteinas pico (Spitke Proteins) también
conocidos como peplomeros,? este estudio es muy importante dado
que la no motilidad de los virus hace que su movimiento se derive
escencialmente de su propio movimiento térmico aleatorio y de los
campos hidrodinamicos del medio en el que se encuentran embebi-
dos, estos dos efectos modifican ¢l movimiento rotacional del virus
haciendo alinear sus pepldmeros con las proteinas hlanco de la celula
a infectar. Entonces se puede decir que las propiedades que gobiernan
¢l transporte v ¢l éxito de infeccidn de un virus cs la difusion rota-
cional del mismo. Muy poca difusién rotacional en el virus provocara
pocos alineamientos para infectar exitosamente, mientras que mucha
difusién rotacional hard que los intervalos de alineamiento sean muy
cortos para infectar con éxito.” En tercer lugar también estudia-
mos la adsorcidn de otro tipo de virus, los bacteriofagos, dichos virus
tipicamente infectan a las bacterias y a algunos protozoarios. Estos
virus no son esféricos sino tienen una forma muy particular, los fagos
que cstudiamos en este proyecto son fagos con cola los cuales poscen
unas proteinas que permiten inyectar el material genético dentro de
la célula huésped.® Estos virus tienen la particularidad de infectar
células motiles, como las bacterias con flagelos, asi que la dindmica
de contagio de dichos virus se ve influenciada por el campo hidro-
dinamico generado por los flagelos de las bacterias, la mucosa v las
proteinas blanco, la temperatura, el pH, entre otros.

Este reporte estd organizado de la siguiente manera. En la sec-
cion 2 presentamos que son los métodos y el modelado mesoscopico,
posteriormente detallamos la metodologia mesoscopica DPD utiliza-
da en los tres sistemas simulados en éste provecto, la ventaja de su
utilizacion de manera paralelizada en la infraestructura del CIMAT y
finalmente los detalles de simulacién de cada uno de los tres sistemas.
En la seccién 3 mostramos y analizamos los resultados obtenidos para
cada sistema, los cuales estdan organizados por subsccciones para cada
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cago. Finalmente, cn la scecion 4 discutimos nucstras conelusiones del
trabajo v algunas perspectivas del mismo.

2. METODOLOGIA Y DETALLES DE SIMULACION

2.1. Modelado mesoscopico

El modelado mesoscépico se concentra en predecir las propiedades
materiales que estan determinadas por las estructuras y comporta-
miento entre las escalas microscopicas (atomisticas) y macrosedpicas
(continuo). Esta escala, tipicamente se encuentra entre 10 - 1000 nm y
1ns - 10ms, es de particular importancia para el entendimiento de sis-
temas poliméricos, soluciones con surfactantes, bio-moléculas y otros
fluidos complejos. Un fluido complejo puede ser descrito como un
fluido en el que el comportamiento ohservable es afectado de manera
fundamental, por la estructura microscépica del fluido. La cual puede
ser una estructura molecular no trivial, por ejemple un polimero o la
presencia de una suspension, como los coloides. Tales sistemas son de
gran interés practico debido a su aplicacién en dreas tan diversas co-
mo la exploracidon de petrdleo, desarrollo de recubrimientos, pinturas,
procesamiento de alimentos y en medicina. Presentan un problema
particularmente dificil debido a la disparidad inherente entre las esca-
las de longitud y tiempo involucradas en el sistema. Fendmenos fisicos
ocurren en cscalas temporales y espaciales macrosedpicas, mientras
que las causas fundamentales de estos fenémenos pucden ocurrir en
la propia escala de los clementos que forman ¢l fluido complejo.” Es-
te rango de cscalas tan amplio representa un obstdculo significativo
para muchas técnicas de simulacion tradicionales.

Es bien conocido que un fluido simple puede ser, bajo muchas con-
diciones experimentales, adecuadamente descrito a escala macroscopi-
ca por ecuaciones como las de Navier - Stokes.® Existen sofisticadas
técnicas computacionales para la solucidon de estas ecuaciones dife-
renciales.” Sin embargo, estos métodos pueden incluir solamente los
detalles microscopicos del fluido de una manera fenomenolégica y son
entonces, malos candidatos para aplicarlos a fluidos complejos.

En una escala microscépica, los métodos de dindmica molecular!”
permiten la simulacion de liquidos mediante el seguimiento de la po-
sicion y el momento de cada particula en el fluido. A pesar de que las
aproximaciones de dindmicas moleculares se han ido incrementando
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exitosamente en la simulacién de un relativamente pequeilo nimero
de particulas,!! intentos para aplicar estas técnicas microscdpicas a
sistemas de fluidos complejos muchas veces resultan en necesidades
computacionales irreales.

Mientras que los métodos computacionales convencionales como
dindmicas moleculares en escalas microscépicas y dinamicas de flui-
dos en escalas macroscépicas han sido conocidos por sus éxitos con-
siderables, la cscala mesoscdpica de los fluidos complcjos todavia se
mantiene lejos de su alcance. Las razones se deben a los requerimien-
tos de una gran cantidad de poder computacional para el caso de las
dindmicas moleculares microscépicas v a la ruptura de la descripcién
del continuo para el caso de las dinamicas de fluidos macroscépicas.
FEsta situacion ha disparado el desarrollo de métodos mesoscopicos
especificamente destinados a llenar el hueco entre las aproximaciones
miCro ¥ macroscopica.

En la dltima década del siglo XX se alcanzé un gran progreso en
el drea de simulacién mesoscdpica. Entre lag técnicas sobresalientes
sc encuentran: ¢l método de Lattice - Boltzmann (LBM),'? dindmica
del funcional de la densidad!®!4 y la familia de métodos basados en
particulas de grano grueso como el caso de la dindmica de particula
disipativa (DPD).1*16

La simulacidn mesoscopica no solamente ha tenido un Area de
investigacion interesante para la comunidad académica durante los
ultimos afios, la industria también ha mostrado gran interés en ello e
incluso, han sido los responsables de muchos logros. Por ejemplo, ¢l
método DPD fue concebido en Shell'® y luego desarrollado en Unile-

ver.' También ha sido aplicado en la industria mexicana en Comex.'7

2.2, Dindmica de Particulas Disipativas (DPD)

En DPD cl fluido ecstd compucsto de un conjunto de particulas
puntuales en el espacio continuo y el movimiento de las particulas
estd regido por las ecuaciones de Newton. Este es un marco comin
para todos los métodos de simulacion basados en particulas, como las
dindmicas moleculares (DM).'% ! Lo que hace diferente a DPD es la
interpretacion fisica que tienen lag particulas y la forma especifica
de lag fuerzas entre particulas. La interpretacién de las particulas en
DPD es que no representan moléculas individuales o dtomos dentro
del sistema, sino cada una, describe la posiciéon y ¢l momento de una
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region del fluido, ¢l contorno exacto de cada particula no esta definido
por ¢l modelo. Se considera que ésta construceion de grano grueso del
sistema permite una descripeidén de escalas de longitudes mesoscdpi-
cas. El gistema DPD consiste en un conjunte de N particulas, las
cuales se encuentran cn el espacio continuo. Cada particula DPD
esta descrita por su vector de posicidén r; v su momento p;, juntos
com su masa m; , donde i serd usada para distinguir entre las particu-
las. Seguiremos la convencién de suponer que todas las particulas
tienen la misma masa m; = m, usaremos también v; para represen-
tar a la velocidad de una particula. Esta velocidad esta definida a
travez de la definicién normal del momento p; = mw;. La evolucion
del algoritmo para DPD fue originalmente descrito!® en la forma de
ecuaciones estocasticas de pasos de tiempo finito para la evolucion de
las posiciones v los momentos de cada particula. Sin embargo, esto ha
ido interpretado de manera mas 1itil como una evolucién infinitesimal
temporal !9

2.3. LAMMPS y la simulacién en paralelo

Ante los requerimientos de computaciéon de alto rendimiento para
los sitemas bioldgicos que queremos modelar, hemos tomado la de-
cision de usar un simulador masivamente paralelizado de simulacién
molecular con el cual hemos tenido experiencia trabajando desde el
2020 a la fecha en computadoras de alto rendimiento con éxito com-
probado.t® 2 LAMMPS es el acrénimo de Large-scale Atomic/Molecul.
Massively Parallel Stmulator, LAMMPS es un cddigo de simulacion
de dinamica molecular clasica enfocado en modelamiento de mate-
riales.?* Fue disefiado para correr de manera eficiente en computado-
ras en paralelo y para ser facilmente extendido y modificado, esto
en gran medida al hecho de que es cédigo-abierto distribuido bajo
los términos del GNU Public License Version 2 (GPLv2). LAMMPS
puede ser compilado vy corrido sobre maquinas de escritorio o laptops
personales y correr incluso en serie, pero estd diseniado para compu-
tadoras paralelizadas de alto rendimiento que soporte las librerias de
paso de mensaje MP1.?°> Esto incluye memoria compartida de multi-
nticleo, servidores de multi-CPU, clusters con memoria distribuida y
supercomputadoras. Algunas partes de LAMMPS inclusive soportan
OpenMP de multi-hilos, vectorizacion y aceleracion en GPU. Este
software estd escrito en C++ y requiera un compilador que sea al
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menos compatible con el estandar C++-11.

Sobre maquinas en paralelo, LAMMPS usa técnicas de descompo-
sicién espacial con paralelizacion MPI para particionar la simulacién
en sub-simulaciones del mismo costo computacional, a los que cada
uno es asignado a cada procesador. Los procesadores se comunican
y guardan informacién de dtomos “fantasmas” para los dtomos que
estan en la frontera entre las sub-simulaciones.

2.4. Detalles de simulacién vesiculas

Para modelar la molécula fosfolipidica, enlazamos las particulas
DPD de la molécula mediante un potencial armadnico:
1 2
Viri) = 5 K(ry —lo) (1)
donde K es la constante de resorte y Iy es la longitud de enlace de
equilibrio. Ademds, introducimos un enlace con rigidez en la flexién
del fosfolipido. Para explorar los efectos de rigidez sobre las estructuas
resultantes. Desarrollamos dos simulaciones por separada usando in-
teracciones de rigidez de flexion diferentes. A los que llamamos B4 y
Bg para diferenciarlos. De manera que,

BA(G) = %]’\!9 (6 — 90) ) BB(G) = k‘-g (1 - COS(@ — 90)) (2)

e

Figura 1: Mapeo de wmolécula de dimyristoyl phosphatidyl
choline (DMPC).

Utilizamos un mapeo de la molécula lipidica real llamado forma-Y
invertida, como la lama originalmente Kranenburg et al..?® a partir
de la Figura 1 podemos distinguir las particulas del fofolipido que
representan la parte hidréfoba en color rojo y azul, mientras que la
parte hidrofila en el resto de colores.
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Sobre el detalle del mapceo, podemos distinguir que en rosa sc
representa la parte carbonatada, donde cada bola roja representa tres
carbonos con sus respectivos hidrogenos, las bolas azules representan
la parte carboxilada, micntras que la bola rosa y verde representan
la parte del fésforo y el nitrogeno respectivamente y la amarilla los
cuatro carbonos que sirven de puente entre los carboxilos y el residuo
fosfato.

2.5. Detalles de simulacion coronavirus

El modelo consiste en una suspension diluida de modelos de vi-
rus, que estan inmersos en un fluido DPD, este fluido es posicionado
entre dos paredes paralelas y estd sometido a una fuerza cortante
oscilatoria.

Figura 2: Esquema de los modelos de virus usados en cada
simulacién, donde el modelo referencial de 30 picos es tomado
del trabajo de Yu et al., 2021.%7

En nuestro modelo, el virus tiene un radio de 4r., donde r. es la
unidad de longitud en DPD'® y contiene picos colocados de manera
explicita en la superficie, esta cantidad de picos varia de manera apro-
ximadamente simetria (mirar la Figura 2), por lo que, la respuesta
del virus bajo distintas amplitudes del flujo cortante oscilatorio, se
estudia para todos las concentraciones de picos.
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El tamano adimensional de la caja de simulacién es de 30x21x30 y
el niimero total de particulas DPD es N > 81 370, donde la densidad
numérica es p > 3 a temperatura ambiente.

Para cada simulacién se usé 10 nodos, 120 hilos y se corrié hasta
1 x 107 pasos de tiempo. Se guardé los datos estadisticos desde los
ultimos 8 x 108 pasos de tiecmpo para calcular ¢l cocficiente de difusién
rotacional de cada modelo rigido de virus.

v(t) = vosin(wt)
—>

Figura 3: Esquema del sistema, donde el virus ezperimenta un
flujo cortante oscilatorio entre dos paredes paralelas. Las
flechas rojas indican la direccion de las velocidades de las
paredes, que estin sujetas a una deformacion por fuerza
cortante determinada por v(t).

Como se menciond anteriormente, el fluido DPD se encuentra entre
dos parcdes paralclas, cstds son hidréfilas y ticnen una scparacién
de 17r., ambas se mueven a la misma velocidad pero en sentidos
opuestos, ya que estan sujetas a la deformacion oscilatoria aplicada al
sistema mediante el comando fir move wiggle de LAMMPS?* (mirar
la Figura 3 ).

2.6. Detalles de simulacién fagos

Para la modelizacion del fago, aproximamos la cabeza del virus
como una bola DPD (bola violeta en la Figura 4) con propiedades
hidréfilas y la cola del virus como otra bola DPD (bola verde en
Figura 4),]la anisotropfa de la interaccién del virus con la bacteria u
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otro virus cstd dada por los valores de intensidad de la interaccion de
la fuerza conservativa de la dindmica de simulacidn. Adicionalmente,
tenemos un modelo de enlace entre la cabeza y la cola de los virus
como una fucrza armdéunica dada por

—

Fy(r) = K(rj, — i), (3)
donde tenemos que
lo = |7 — 7%, (4)

y K es la magnitud de la fuerza de enlace, mientras que [ es la
longitud de equilibrio del enlace cabeza-cola del virus.

Figura 4: Bacteriofogo modelado como un dimero, donde las
bolas se conectan por medio de un enlace armdnico con
pardmetro arménico K. Figura del virus tomada de.?8

En las simulaciones construimos dos paredes con propiedades hi-
drofilicas que representaran la superficie de la membrana de la bacte-
ria a infectar por los virus sobre el plano X Z. En la Figura 5 podemos
observar que las paredes amarillas representan la parte de los fosfolipi-
dos de la membrana, mientras que las bolas marrones en las paredes
representan las proteinas blanco transmembranales que son mas afi-
nes a las colas de los fagos. Las colas de los fagos estan representadas
por bolas verdes mientras que las cabezas por holas rosas. Las bolas
pequenas son las aguas que estan representadas asi solamente para
ayudar a la observacion de los virus.

Con la ayuda de la infraestructura del CIMAT se lograron realizar
estudios sistematicos de suspensiones viricas a distintas cargas virales
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Figura 5: Fotos de dos simulaciones con dos concentraciones
de proteina blanco diferentes.

y concentraciones de proteinas blanco. En la seccién de Resultados se
muestra las mediciones de adsorcién de virus en las paredes y como
csta influye en la dindmica de contagio de la bacteria. Tomamos cn
cuenta la afinidad de las colas de los virus con las proteinas blanco
mayor a la afinadad que puedan tener con la membrana celular, del
mismo modo que la cabeza del virus tiene una menor afinidad con
las mismas proteinas, basicamente por la naturaleza electrostatica de
dicha interaccién entre proteinas.

3. RESULTADOS

3.1. Autoensamblado de vesiculas

En cuanto a las simulaciones, se realizaron simulaciones DPPD en el
cnsamble NVT, donde sc utilizaron 800 moléculas de fosfolipidos cm-
bebidos en solvente modelado explicitamente como bolas DPD. Estas
simulaciones fueron llevadas a cabo a una temperatura reducida de
T* = 1 dentro de una caja de simulacién de tamafio L3 correspon-
diente, de tal menera que la densidad de bolas de DPD se mantuvie-
ra constante a p = 3, para que ¢l comportamicnto hidrodindmico se
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mantuvicra valido. Para cada simulacion variamos sistematicamente
la concentracién de moléeulas de lipidos, tal que la concentracién de
definio como

¢ = NLP, (5)
Nr

donde Ny es el nimero total de bolas DPD y Ny p es el nimero de
bolas de lipido que tenemos. Usando esta definicién, determinamos
el tamano apropiado de la caja cibica. Para mantener la densidad
deseada de bolas se anadian las bolas de agua correspondientes.

A continuacion se muestran los resultados de las simulaciones des-
pues de que el sistema se ha auto-ensamblado y llegado a un estado
estacionario. Cada subpanel, tanto en la Figura 6 como en la Figura
7 tienen puesto el valor de ¢ correspondiente

En la Figura 6 podemos notar la formacién de una vesicula a una
concentracion ¢ = 0,11 v ¢ = 0,09, sin embargo dicha estructura
coexiste con tubos y con bicapas como lo podemos observar en pa-
neles (g-d) de la misma figura. Otro resultado aparece a densidades
mas bajas donde ahora podemos ohservar la formacion de dos vesicu-
las de la mitad de tamatnio a ¢ = 0,07, sin embargo, al igual que a
densidades intermedias, coexisten con tubos y bicapas. Incluso para
densidades aiin mas bajas de 0,05 coexisten vesiculas mas pequenas
con la formacién de tubos del tamano de la caja. En el régimen de
concentraciones intermedias 0,1 < ¢ < 0,2, podemos notar que el
sistema tiende a la formacién de tubos del tamano del sistema, mien-
tras que concentraciones ain mas grandes los lipidos forman bicapas
o incluso dos bicapas paralelas.

Para la Figura 7 podemos observar un comportamiento distinto,
el cambio en la rigidez de flexion al modelo BgN de las moleculas
nos permite observar bicapas mas flexibles a concentraciones altas en
comparacion con cl modclo By, Para concentraciones intermedias las
formacion de tubos termina sicndo mds estable, micntras que para
concentraciones bajas ¢ < 0,1 la formacion de vesiculas domina.

3.2. Difusion y rotacion de modelos de virus esféricos

La aplicacién de un flujo cortante oscilatorio sobre el sistema da
como resultado una competencia entre la respuesta del fluido a la
fuerza cortante oscilatoria y a la fuerza aleatoria, que mantiene el
movimiento térmico de las particulas.
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Figura 6: Diagrama de fase con rigidez de flexion By en
términos de la concentracion de lipidos.
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(m) 0.2 (o) 0.4

(p) 0.5

Figura 7: Diagrama de fase con rigidez de flexion Bp en
términos de la concentracidon de lipidos

La caracterizacién de nuestros resultados mediante el cdlculo del
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desplazamiento cuadratico medio rotacional (< A#* >*) nos brin-
da informacién sobre la difusién rotacional de los virus, va que el
objetivo es estudiar la respuesta de los virus cuando son sometidos a

distintos tipos de regimenes debido a la presencia de un flujo cortante
oscilatorio.

vt =03

67 7 (x10%)

< AR

S 851 9x 10 05 L 1 10 £ 10 85 x 108 T 95 117 1 107

Iigura 8: El desplozamiente cuadrdtico medio rotacional
(< AB? =*) ws. el tiempo para 4 deformaciones de la fuerza
cortante oscilatoria v*. El nimero de picos es representado

por N.

La Figura 8 muestra un aumento del desplazamiento cuadratico
medio rotacional del virus cuando la deformacion por el flujo cortan-
te aumenta de v* = (.2 a ¥ = 1.0 , en consecuencia, estas variables

muestran una relacién proporcional independiente del nimero de pi-
cos en la superficie del virus.

Por el contrario, en la misma Figura 8, el desplazamiento cuadrati-
co medio rotacional disminuye con el aumento de la concentracién de
picos, cste cambio cs mayor cuando ¢l flujo cortante domina sobre ¢l
movimiento térmico (ver las graficas »* = 0.7 y »* = 1.0).

3.3. Adsorcién de fagos

Primero que nada, note que los perfiles de densidad medidos en
estas simulaciones muestran que las colas se adhieren méas a la su-
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perficic que las colas, tanto en ¢l caso de y = 0,25 como en el caso
de ¥ = 0,75. Sin embargo, cuando los virus estdn cerca de una arca
con poca proteina blanco, podemos notar que las colas de los virus
forman dos zonas de concentracién alta (Figura 9), observandose dos
picos cercanos a la pared, el pico mas cercano a la pared representa
los virus adheridos a la proteina pero el segundo pico que aparece
cuando la carga viral sobrepasa los 40 virus es debido a la acumu-
lacién de virus sobre la zona de la membrana que no es proteina, la
cual comparte con las cabezas de esos mismos virus y de las cabezas
de los virus adheridos a las proteinas, note que el segundo pico de las
colas estd a la misma distancia que el primer pico de las cabezas de
los virus.

3 T T N T
20 virus ——
25 40 virys —— 1
80 virus ——
2+ 160 wirus —— g
— 200 wvirus ——
2 st 300 virus 8
a
1k 4
D5 F 1
0
0.5 1
¥
2 T T T T
1.8 F ﬁg virys —— .
virus ——
L6 80 virys ——
14t 160 wirus —— 1
- L2 200 virys —— 1
g 1f 300 virus K
0.8
0.6
0.4
0.2
" -
0.5 1 1.5 2 2.5 3
¥

Figura 9: Perfiles de densidad de particulas adheridas o la
superficie de la célula, cuando se tenen unoe concentracion de
proteina del 25%. El panel superior corresponde al perfil de
densidad de las cabezas de los virus en funcidn de la distancia
a la pared. El panel inferior corresponde ol perfil de densidad
de las colas de los virus en funcién de la distancic o la pared.
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Es interesante notar que en el caso de una zona con mayor can-
tidad de proteinas blanco (Figura 10) el mecanismo de adsorcién se
vea modificado, en este caso no existe la aparicion de este segundo
pico, en gran medida por el hecho de que los virus tienen més espa-
cios accesibles a la adsorcién. Otra consecuencia de que haya mayor
adsorcién scra la falta de difusion de los fagos una vez lleguen a la
proteina, por lo que se infiere que los virus quedan completamente
adheridos a la superficie.

4 T T N T T
20 virus ——
35| 40 virus —— 1
3r 80O virus =— .
160 virus ——
— 3 200 virus ——
= Fa o 300 virus .
a

¥

20 wirus
40 wirus
80 virus
160 virus
200 virus
300 virus 4

ply)

Figura 10: Perfiles de densidad de particulas adheridas o la
superficie de la célula. cuando se tienen una concentracion de
proteina del 75%. El panel superior corresponde al perfil de
densidad de las cabezas de los virus en funcion de la distancio
a la pared. El panel inferior corresponde al perfil de densidad
de las colas de los virus en funcidn de la distancia a la pared.
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4. CONCLUSIONES

A través de la utilizacion de simulaciones de Dindamica de Particula
Disipativa (DPD), investigamos distintas propiedades relacionadas
con el autoensamblaje de vesiculas de lipidos. Ademas, analizamos
como la variacion de los pardmetros del DPPD influye en este proceso.
Fl objetivo principal fue comprender como los parametros del DPD
afectan la formacién y estabilidad de las vesiculas de fosfolipidos.
De esta forma, los resultados obtenidos brindan informacién valiosa
sobre los mecanismos de autoensamblaje y las propiedades de estas
estructuras lipidicas.

Para el caso de coronavirus modelo, los resultados muestran que la
difusién rotacional del virus es afectada por la poblacién de picos en
la superficie que cambia la propiedad estructural del modelo. Dicha
rotacién se ve afectada por la competicién de dos fuerzas la térmica
v la cortante oscilante cuando la amplitud del esfuerzo cortante es
baja, por lo contrario, cuando la fuerza cortante oscilante domina,
la rotacién del virus es alta y sigue el flujo generado por la fuerza
cortante.

Los bacteriofagos resultan un caso muy especial, donde los resulta-
dos de las simulaciones nos han dado luz sobre como los fagos infectan
a las bacteriag, sin embargo hace falta mAas analisis sobre la dindmica
de los fagos una vez se acercan y se adhieren a la superficie de la
celula, por ejemplo como es su difusién sobre la membrana o si la
orientacion de los fagos esta relacionada con una mayor probabilidad
de infeccién.

Finalmente comentar que las tres lineas del proyecto estan en pro-
ceso de escritura de un manuscrito cada uno para una proxima pu-
blicacion. Comentar también que se pretende continuar con una so-
licitud de acceso al Supercomputo del CIMAT para el proximo ano
para investigar las preguntas pendicntes sobre las interacciones clec-
trostaticas cn ¢l caso del coronavirus y de los flujos hidrodinamicos
en ¢l caso de los fagos.
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