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Prologo:

En la era de la informacion, la capacidad de procesar y analizar grand
cantidades de datos es fundamental para impulsar el progres
cientifico, tecnologico, econdmico y social. La supercomputacion ha
emergido como una herramienta clave para abordes#i®osl mas
complejos de nuestra época, desde la simulacion de fendmeno
climaticos hasta el disefio de nuevos materiales y medicamento:
Actualmente muchas aplicaciones de Inteligencia Artificial requieren d
Supercémputo.

Sin embargo, el desarrollo de proyectos de supercomputacién es u
proceso complejo que requiere la convergencia de multiples disciplina
desde la arquitectura de hardware hasta la programacion de softwar
pasando por la gestion de datos y la visualizEcrésultados.

Para facilitar el acceso de nuevos usuarios al uso del Supercomputo
CIMAT desarrollo del proyec8upercémputo como impulsor de
colaboraciones academindustria, 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 Supercémputo como herramienta para
resolver sus problemas. En este libro se recopilan y relatan sus
experiencias en el uso de los equipos de Supercémputgue los
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
dedicO en 6 meses a resolver proyectos utilizando Supercémputo.

Rafael Herrera

Salvador Botello
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APLICACION DE METODOLOGIAS DE
PARALELIZACION DE MEMORIA DISTRIBUIDA
PARA LA RESOLUCION DEL PROBLEMA DE
EMPLOYEE ROSTERING CON
METAHEURISTICAS DE TRAYECTORIA

Ana V.M. C.yJuan G. F. A.

Optimen

Av. Leon #119, 4th floor.

Col. Jardines del Moral Leon, Gto. Mexico, 37160
Email: info@optimen.com.mx

web page: https://www.optimen.com.mx/

Resumen.El propoésito de este estudio es investigar diversas metodologias
de paralelizacibon de memoria distribuida aplicadas a un problema de
optimizacién de asignacion de turnos laborales, conocido como Employee
Rostering, mediante el uso de metaheuristicayeletdria. Este problema
implica la asignaciéon de turnos laborales bajo mudltiples restricciones y
variables, lo que lo convierte en un problem&l&B. Se implementaron

dos metaheuristicas de trayectoria, Hill Climbing y Simulated Annealing, a las
cualesse les aplicé 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 establecidasmofe este analisis introductorio destaca las
fortalezas y limitaciones de cada método paralelizado, también proporciona
una guia para su implementacion en algoritmos de optimizacion mas
complejos, como los algoritmos genéticos.

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

INTRODUCCION

Los problemas de planificacion, como el Employee Rastermgnmente

implican la asignacion 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 unanplia variedad de aplicaciones en casi cualquier entorno
empresarial que dependa de capital humano, tales como bancos, escuelas,
hoteles, hospitales, call centers, manufactura, construccion, agencias


mailto:info@optimen.com.mx
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gubernamentales, aerolineas y empresas de transporte y logistica en gene
El poder lograr una éptima programacion de las tareas del personal tien
como ventaja el generar un porcentaje de ahorro, el cual puede provenir d
uso eficiente de la nébminamamto de ingresos, minimizacion de tiempos,
planificacion de movimientos, etc. lo que al final provoca un aumento en la
competitividad de la empresa.

Una aplicacién de este caso muy estudiado es en el area de la salud, dond
gestién del personal de hospitales y centros de especialidades representa
gran reto, ademas de una tarea para realizar con cuidado, ya que se sabe
una administracion inagpiada de los recursos puede llevar a malas
experiencias de los pacientes, insatisfaccion del personal, dafio a la salud \
bienestar, y en general, un bajo rendimiento del hospital. Otra aplicaciér
conocida es en el sector de atencién al cliente @ losnters, en estos
casos el objetivo de la optimizacién suele ser basado en costos operacional
satisfaccion del empleado y tiempos de espera en el servicio al cliente; esto
respuesta a patrones extremadamente dinamicos de demanda, dados
funcion de meses, semanas, dias, e incluso horas, en esqueibk 24/7.
problema de Employee Rostering suele consistir en dos etapas, aunque ¢
algunos casos se manejan al mismo tiempo, el primero paso es la generaci
de turnos que cumplan ciertas caractesisifgimas (también conocido
como un proceso de "pairing"), para después puedan ser asignados al perso
(este segundo proceso se asignacion se conoce como "rostering"). Algunc
autores abordan la solucién de este Ultimo tipo de problemas a través d
aproxmaciones con programacion dinamica

Debido a que este tipo de problemas suelen ser descritos con una enorm
cantidad de restricciones que se deben satisfacer al mismo tiempo, se vuel
realmente complicado poder llegar a una solucién éptima. Estas restriccione
comunmente giran en torno aatratos de trabajo, ya sean individuales o
colectivos, reglamentaciones gubernamentales y/o sindicales, asi com
politicas internas de la propia empresa. Otra complejidad proviene desde |
ventana temporal sobre la cual se deftearna asignacion, laat puede

variar desde un dia o hasta un mes, y durante la cual el empleado puet
realizar varias tareas diferentes dentro de un mismo turno. En cuanto a |
labor asignagzer s@ueden existir tareas que son demasiado especializadas:
diversificadas y que, por tanto, requieren ciertas calificaciones por parte d
empleado para llevarse a cabo, afiadiendo ain mas restricciones al probler
Por esta conjuncion de razones, en sehaswariantes, el problema de
rostering y sus subproblemas relacionadosidawmlasificados como NP

Hard y NRPcomplete y, por tanto, son extremadamente dificiles de resolver
de manera éptirhia
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A pesar de las revisiones exhaustivas sobre métodos y modelos para el
problema de Rosterida variabilidad de los factores que determinan estos
problemas hace que sea dificil implementar un software universal. Por esta
razon, muchas empresas aun prefieren métodos manualemanseeis

para programar a su personal. Se necesitan solucsnfiwgade que frezcan

un motor de optimizacion 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 paralelizacion de los algoritmos de metaheuristicas.
Para el caso de los problemasHdR] existen distintas estrategias que se
pueden implementar, como es la paralelizacion a nivel de datos, paralelizacién
a nivel de tareas y paralelizacion a nivel de soluciones. Las principales ventajas
de utilizar este paradigma son evidentes, puesto sguengilementa 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 utilizacion de estos métodos, una
mejora en la cdhd de las soluciones ya que nos permite explorar mejor el
espacio de busqueda desde diferentes puntos de inicios aleatorios; ademas 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 (frecuentemertartiPmediante la
combinacion de técnicas de busqueda exploratorias e intensivas. Los
algoritmos de trayectoria, como el Simukasteealing (SA) y Tabu Search

(TS), son ampliamente utilizadas para resolver problemas complejos. Estas
técnicas combinan diferentes heuristicas y métodos inspirados en inteligencia
artificial, evolucién biolégica y mecanica estadistica. Ejemplos éhcisgen

de SA en el problema de Rosténnd@S para considerar preferencias de
turnos en enfermeria

Los algoritmos de Simulated Annealing paralelos (PSA) han sido revisados e
introducidos ampliamente por distintos auiét@sentre estos temas
también se ha estudiado la convergencia de varios algoritmos PSA a través de
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movimientos paralefdés Sin embargo, hasta el momento no existe una
clasificacion ampliamente aceptada de. F®A han probado distintas
maneras dparalelizacion, de las cuales se destacan dos: una es mediante
particion adecuada del algorit#aty la otra por la paralelizacién de los datos.

La infraestructura de la paralelizacién se implementa principalmente a part
de tecnologias de maquinas paralelas: SIMD (Single Instruction Multiple
Data), MIMD (Multiple Instruction Multiple Data) y redes de computadoras,
como LAN (Local Area Network)WAN (Wide Area Network), para este
estudio en particular principalmente se hablar4 de SIMD, MIMD las cuales
estan basadas en el uso de multiples procesadores, que estan acoplados
manera suelta o estrecha. Estos recursos se utilizan para proceaardas tar
paralelo para cualquiera de las dos metodsiéffiasas comunicaciones
necesarias entre las unidades paralelas se manejan utilizando frameworks
Interfaces de Paso de MensajesMessage Passing Interface (MPI), los cua
en este estudio se implementaron en el lenguaje de programacion de C+
para ser ejatados en los servidores del cluster de super computo del Centro
de Investigacion en Matematicas (CIMAT).

Dentro de la clasificacion de la programacion distribuida, existen dos forma:
posibles de paralelismo: (a) el paralelismo fisico, que implica la paralelizacit
a través de la descomposicién y distribucion de los datos o del espacio ©
busqueda segun losuesos computacionales, y (b) el paralelismo funcional
o algoritmico, que considera el algoritmo en si para este piopfsito
paralelismo funcional se aplica, por ejemplo, al Simulated Annealing de do
maneras: (i) lanzando mudltiples ejecuciones ididmges (MIR)
concurrentemente con diferentes condiciones iniciales, y (ii) explorando e
estado de equilibrio concurrentemente en cada nivel de temperatura. Aunqu
en la literatura no se ha estudiado mucho el algoritmo de Hill Climbing en ur
entorno de palelizacién, en este estudio se realiz6 con la misma metodologie
MIR para hacer la comparacion entre ambos algoritmos.

El paralelismo de Ejecuciones Independientes Multiples (MIR) es uno de los
métodos méas populares debido a su facilidad de uso. La idea principal €
lanzar mdltiples ejecuciones del mismo algoritmo de forma simultdnea, cad
una ejecutandose en diferentesgsos con soluciones iniciales distintas, al
finalizar las ejecuciones, se selecciona el mejor resultado entre todas las sali
[Figura 1]. Este enfoque ha sido utilizado por muchos investigadores y es |
forma mas sencilla de implementar el paralelit@oconstruccion de
comunicaciones entre procesos puede ser disefiada como sistema clien
servidor, donde las tareas administrativas, como la asignacion de tareas en
procesos es realizada Unicamente por la unidad central, mientras que ca
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ejecucion independiente funciona como un cliente, el cual al final del proceso
solo presenta el resultado producido al servidor.

(s] B LsiJ
Begin Begin Begin
Step 1 ] -[ Smg 1 Slep 1

"U Step 2 I 1 E‘] Step 2 I

Step 3 J Step 3 l

srep 4 I L{ Slsp 4 I

@@

Final comparison
and Result

Figura 1. Modelo de paralelizacién por MIR.

La principal dificultad radica en decidir si se debe 0 no construir la interaccion
entre las ejecuciones independientes y cdmo gestionaurécacion. Esto

puede afectar la calidad de la solucién dependiendo del problema abordado.
La comunicacion entre los procesadores se realiza mediante sistemas de paso
de mensajes (MPS) o compartiendo memoria. Dado que la comunicacion
puede ser mas costoque la computacion, debe establecerse un equilibrio
entre ambas, dependiendo del problema y las propiedades de la
infraestructura disponilsle.

METODOLOGIA

El presente estudio emplea técnicas de paralelizacion de memoria distribuida
utilizando el servidor de super computo del Centro de Investigacion en
Matematicas (CIMAT). El codigo base del optimizador fue desarrollado en el
lenguaje de programacion C++,argpla comunicacion entre procesos se
utilizo la biblioteca Message Passing Interface (MPI).

Inicialmente, se programé un optimizador tomando como referencia el caso
de estudio de Shifpara la resolucion del problema de Employee Rostering.
Durante el desarrollo, se implementaron nuevas reglas de negocio con el
objetivo de obtener una maygmilitud entre el caso de estudio y las
condiciones reales de una operacion 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 capacid
para proporcionar buenas soluciones en tiempos de ejecucion relativament
cortos. Ambas metaheuristicas partameesolucién inicial y la mejoran a
través de una blsqueda local utilizando operadores, lo que las convierte ¢
herramientas robustas para manejar restricciones y objetivos complejos.

A pesar de la eficacia de Hill Climbing y Simulated Annealing, la integracior
de técnicas de paralelizacion en la logica de optimizacion presentd ciertc
desafios. Se exploraron varias estrategias:

9 Paralelizacion de la Funcion de CostdEsta estrategia implicaba
dividir el total de la asignacion entre los nodos para evaluar la
solucién encontrada. Sin embargo, debido a la baja complejidad de
calculo de la funcién de costo en este caso de estudio, esta
aproximacion no resulté viable.

1 Division del Espacio de BusquedaOtra aproximacion consistia
en dividir el espacio de busqueda para realizar la exploracion de I
solucion. No obstante, esta técnica podria afectar negativamente «
los operadores desarrollados, ademas de impedir la visualizaciot
correcta de restriccioneasidterés, por lo que no se implemento.

9 Paralelizacion funcional servidorcliente: En este enfoque, cada
nodo ejecutaba el proceso de optimizacion 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 realizar
pruebas de ejecucion en serie y en paralelo. Se evaluaron tanto los tiempos
ejecucion como el uso de la memoria. Adicionalmente, se llevaron a cab
pruebas estadisticas paraizmrdl diferencia de rendimiento entre los dos
algoritmos implementados.

CASO DE ESTUDIO

En este articulo se aborda una version simplificada del problema de gestio
de personal aeroportuario propuesto por Shauel cual se busca asignar

a una cantidad de recursos (personal de staff) un horario adecuado pal
disminuir una demanda mensual de manera que se respeten las restriccior
propuestas. Se cuenta con un staffdd, ..., I} empleados, dondes 35

en nuestro caso, en donde cada empleado fue asignado con 2 habilidad
(spots de trabajo) a los que pueden ser asignados, que pertenecian al conju
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dej = { 1, donéeJ=5 }para el caso del estudio en un ambiente
aeroportuario estas areas de trabajo podian ser: administracién, check
despacho, equipaje, embarque, rampa, mantenimiento, etc. El periodo de
planeacion de manejodie {1, ..., D}conD = 28, donde cada dia consta
det ={1, ..., T}horas laborales cdn=24,y un conjunto des = {1, ..., W
turnos de trabajo. En nuestro cd¥o= 10y cada turno tenia como
propiedades una hora de inicio, una hora de fin y un total de horas de trabajo
asgnadas.
La variable de decision en este caso consistia en el estado de sveraturno
asignado al empleadpara el dia, como se trata de una variable binaria
puede ser descrita como:_

phi QORI QQE OQE (€8]

mh Q& 00 £

De igual manera, tenemos la variable de dggig@oual nos limita a poder
asignar al empleaden una posiciga la que este calificado. Su descripcion
para este caso seria:

phi ®a ¢ i RO ®QHALH QA 6 & (2)
n o Q% oI ¢

La funcién objetivo de este caso es para una variable que nos describe el costo
de la programacion del turno que se quiere minimizar, este se representa por
la siguiente expresion en dokdes el costo por hora trabajada, el cual es
constante para todos los empleadbs,cprresponde al nimero de horas
trabajadas durante el tumo

) €)
Q @026

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 refioan

La primera restriccion representa el cumplimiento de la demanda de
empleados para una determina posicion de tjabajdiady una hord, y

esta definida por la variable 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



8 Memorias de Proyecto: Supercomputo como motor de colaboracién acadestida.

periodo definido, e.g. una semana:

(4)
Q 7 q |

La variablexrepresenta si el turmdue trabajado en la hdra

phi QG 6 (& & | 650¢ 0 61 & £ (5)

Q o Q# o0& é

La segunda restriccion nos indica que un empleado solo puede ser asignad
un maximo de un turno por dia:

(6)

& pH Q'@ Q~ O

La tercera restriccion establece que cada empleado solo puede ser asignac
una posicién de trabajo en un turno, siempre y cuando se cuente con I
cualificaciomy; requerida para tal posicion:

A Bz A'Q@ Qv onofovo @)

®)

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

Staff ID ju_ |2 s |4 |Js |s
1-8 vV |V

919 VvV |V

2035 VvV |V

Tabla 1. Distribucion de cualificaciones por rango de Staff ID

La cuarta restriccion determina un periodo de descanso reglamentario entr
dos turnos consecutivos, es decir, si un empleado trabajadgsitiiasa
variableyawdeberd indicar si los turnag/ w puede ser trabajados en dias
consecutivos. Esta restriccion nos permite controlar que un empleado que s
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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 vagiale describe como:

phi a6 & §06QQARQITHAD 9)

mh Q& O iwddi €

Por lo que la condicion seria:
6 6 & ph @@ 0 ~oAqQyo (10)

En este estudio se utilizé la secuencia de turnos igual a como la défine Shiau
[Tabla 2]. Por lo que para poder determinar la legalidad de estos turnos se
buscé una representacion matricial binaria [Tabla 3]

w Horarios Duracién

1 5:0014:00 hrs 9 hrs

2 5:0015:00 hrs 10 hrs

3 5:0016:00 hrs 11 hrs

4 5:0017:00 hrs 12 hrs

5 6:0017:00 hrs 11 hrs

6 8:0017:00 hrs 9 hrs

7 13:0020:00 hrs 7 hrs

8 13:0023:00 hrs 10 hrs

9 13:0024:00 hrs 11 hrs

10 14:0024:00 hrs 10 hrs

Tabla 2: Conjunto de turnos y horas laboradas

112 (3|4 |5 |6 |7 |89 |10
1 VIiV|IV|VI|VI|V|V|V]|V |V
2 VIiV|IV|VI|IVI|V|V| V]|V |V
3 VIiV|IV|VI|IVI|V|V| V]|V |V
4 VIiV|IV|VI|IVI|V|V|V]|V ]|V
5 VIiV|IV|VI|IVI|V|V|V]|V |V
6 VIiV|IV|VI|IVI|V|V|V]|V |V
7 ujujujluju |V | V|V |V |V
8 ujujujluju |V | V|V |V |V
9 ujujujluju |V | V|V |V |V
10 (U|U|U|U|U |V |V |V ]|V |V
Tabla 3: Restricciones de asignacion de aomeescetivdiss
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Una quinta restriccion determinaria una cota superior e inferior a la cantidac
de horas que puede trabajar un empleado en un periodo de una semar
laboral:

Q06 8Qx (11)

12)

En este caso la primera suma itera por cada dia de lacsdmaegunda
suma itera por todas las horas que abarca eltasignado. En nuestro
caso dejamos un limite superior de 56 horas y un inferior de 40.

13)

La sexta restriccion limita a un total de 6 dias consecutivos de trabajo sil
descanso intermedio. Donale es la variable binaria que indica si el
empleadotrabaja en el turneen el dia & yses una variable binaria auxiliar
gue se activa cuando el empldgadomienza un nuevo ciclo de trabajo
consecutivo en el dia

(14)
) ez WA Q@@ Qv pBHO o

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

(15)

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

La octava restriccibn establece un ndmero maximo de empleados
concurrentes en un tiempo determinado. En este caso se recorre la suma p
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cada dia de la asignacion y se suma el total de empleados asignados para ese
fecha, el limite maximo se establecié en 30.

(16)
o i aovo

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

Descripcién Costo
Costo por hora pampleado 1
Restriccién de turnos ilegales 1000
Demanda baja en la asignacion 1000
Demanda alta en la asignacion 1

Restriccidbn max. dias consecutivos de trabg 1000
Restriccidbn max. horas de trabajo por semal 1000
Restriccién min. horas de trabajo por semai 1000
Restriccidbn max. dias de trabajo por mes | 1000
Restriccién min. dias de trabajo por mes 1000
Restriccibn méx. empleados en un dia 1000

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

La demanda de entrada para esteieagoa siguiente configuracion [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 z 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 Z e 2 3 3 z 2 z 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 metaheuristic
de trayectoria: Hill Climbing y Simulated Annealing, debido a su facilidad de
implementacion y que se ha comprobado su eficiencia para resolvel
problemas de Schedulling. Estosingé para ir planteando una prueba de
paralelizacion, comprendiendo primeramente en que seccion del algoritmo s
consumia el mayor tiempo de ejecucioén y, por lo tanto, el area de interés
paralelizar. Para siguientes trabajos se buscaria la impéenuentaéiodos
poblacionaleshaciendo uso del poder computacional y de memoria que se
ofrece en espacios como cluster de super computo. Lo que nos permitiric
solventar la dificultad de lidiar con problemas a gran escala y poder gener:
poblaciones grandes de individuos que enriguagcsoluciones.
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El primer algoritmo, Hill Climbing [Figura 2], fue utilizado con el fin de poder
conocer ekspacio de busquedaes decir, la regidon de soluciones factibles

de nuestro problema. La mayor desventaja de este algoritmo es la facilidad
con la que queda estancado en minimo o maximos locales, por lo que también
se implemento el algoritmo de Simulated Annealing [Figura 3]

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

1. Estado Inici@e comienza con una solucién inicial, que puede ser
generada aleatoriamente o mediante algun método heuristico. Esta
solucion inicial es una asignacion de turnos a empleados que cumple,
en mayor o menor medida, con las restricciones del problema.
Inicialmente se tom6 como entrada la solucién propuesta pég Shiau

2. EvaluaciorBe evalia la solucién inicial utilizando una funcion
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 funcion de costo que
conemple factores como la satisfaccion de restricciones y la
minimizacion de costos.

3. Generacion de Vegipastir de la solucion actual, se generan nuevas
soluciones, conocidas como vecinos. Los vecinos se obtienen
realizando pequefias modificaciones a la solucion actual, para los
cuales creamos una serie de operadores que realizan tareas como
cambios de tuos.

4. Seleccion del Mejor V8einevallan 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 solucion actual con
esta nueva solucion.

5. lteraci6kste proceso se repite iterativamente, desde la generacién de
vecinos, evaluacion de la solucién generada y la seleccién del mejor.

6. Condicion de Parkflalgoritmo continla 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
1: procedure HiLoCLiveNG

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

Figura 2. Pseudo cédigo del algoritmo de Hill Climbing

El funcionamiento del Simulated Annealing se describe a continuacién:

1.
2.

Estado Inicial

Temperatura Inic&:establece una temperatura inicial atiae
controlara la probabilidad de aceptar soluciones peores al inicio del
proceso. La temperatura se reduce gradualmente a medida que
avanza el algoritmo.

Evaluacion

Generacion de vecinos

Aceptacion de vecmoseva solucidn vecina se evalla y se decide si

se acepta o no, utilizando un criterio probabil@tico. Si la nueva
soluciéon es mejor que la actual, se acepta automaticamente. Si €
peor, se acepta con una probabilidad que depende de la diferencia e
la funcién objetivo y de la temperatura actual, permitiendo asi
explorar soluciones sub6ptimas al inicia pacapar de éptimos
locales.

Enfriamientd-a temperatura se reduce segun un factor de
enfriamiento predefinidalpha La reducciéon de la temperatura
disminuye la probabilidad de aceptar soluciones peores a medida qu
avanza el algoritmo.

IteraciOEl proceso se repite iterativamente, generando y evaluando
nuevos vecinos, y actualizando la solucion actual segun el criterio de
aceptacion y la temperatura.

Condiccion de pakadalgoritmo continGa iterando hasta que se
cumple alguna condicién de parada, en este caso se establecio ur
temperatura minima alcanzdhle
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Algorithm 2 Simulated Annealing (Recocido Simulado)

I: procedure SIMULATEDANNEALING
solution « solucion inicial
3 T « temperatura inicial

4 T min < temperatura minima

5 alpha « factor de enfriamiento
6: while T > T,,;, do
7

8

newS olution « vecino aleatorio de solution
: 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. Pseudo cédigo del algoritmo de Simulated Anneling

Se disefaron un total de 4 operadores para explorar el espacio de busqueda,
la funcion de estos es poder realizar combinaciones sobre una solucién inicial
para generar sipluciones que posteriormente son costeadas hasta que el
algoritmo converge. A camtiacion, se describe cada uno de los operadores

y el efecto que producen:

1 SwapmaticEste 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 dia, esto nos permite equilibrar el horario para cumplir con
lasrestricciones gracias a que se ajusta la distribucién de la carga entre
trabajadores similares.

1 LuckyguySe elige al azar un empleado, un dia y un tuarpia
el estado de asignacion 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 oparadduce
variabilidad en el horario.

1 Timewarp:Selecciona al azar un empleado junto con dos dias
diferentes en los cuales se le fue asignado dos turnos diferentes, estos
mismo son intercambiados. Este movimiento nos puede ayudar a
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explorar diferentes distribuciones de turnos a lo largo de la semana
buscando mejorar la cobertura y reduciendo la fatiga del empleado.
1 OptisnackSe 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 util para salir de un optimo local.
La funcién de costo en este caso es un esquamaobjetivo, el costo de
asignacion de un empleado se suma con los costos generados por I
restricciones, las cuales fueron descritas anteriormente en el articulo. Ca
que una restriccibn es violada, esta se suma en un contador par:
posteriormente multiplicarla pam valor constante de penalizacion.
Matematicamente se puede expresar como:
(17)
Q 20z Q

PARALELIZACION

Primeramente, se buscé implementaparelelizacion de la funcion de
costo, cuyo calculo consistia en varias partes:

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

2. Se analizaba si la asignacion cumplia con la demanda inicial, si |
desviacion de esta demanda era positiva se interpretaba como qu
falto gente para poder cubrir todos los puestos solicitados, caso
contrario cuando la desviacion era negativa, se iateamemno que
hay demasiado persoaaignado. 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 restriccion y al final se le aplica una
penalizacion a cada una.

Se busco realizar el envio de una camtkattrabajadores a cada nodo para

que calcularan el primer o segundo paso, sieeldtal de empleados
dividido por el nimero dedos a utilizar. Sin embargo, un estudio sobre el
tiempo de ejecucion de esta seccion del codigo nos mostré que este enfoque
no seria efectivo para nuestro caso, ya que el tiempo de procesamiento de
estas tareas era muy bajo por lo que la ganancialelegévano seria
representativa o podria llegar a ser contraproducente [Tabla 6 y 7]. Para
futuros pasos se analizara si es posible disefiar un célculo de la funcién de
costo que reutilice el costo anterior Unicamente cambiando la aportacién del
cambio geerado en la nueva solucion, 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)
Importacion de la data 0.0168
Evaluacion de kolucion inicial 0.000
Leer la demanda del problema 0.000
Movimiento de basqueda 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 solucion inicial 0.000
Leer la demanda del problema 0.000
Movimiento de basqueda local 2.26€6

Evaluacion 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 considerd la posibilidadiigtilir el espacio de busqueda

entre el total de nodos, permitiendo que cada nodo explorara una subregion
especifica del espacio de busqueda y combinando los resultados al final para
obtener una Unica solucién de asignacién. Sin embargo, esta estrategia no fue
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factible debido a la naturaleza de las restricciones. Estas restriccione
requieren la evaluacién de asignaciones previas y futuras para asegurar
legalidad. Ademas, los operadores de optimizacion, como el operador de opt
shack, necesitan tener un@wigiobal del problema y la capacidad de afectar

a todos los trabajadores simultaneamente. Esto implica que una division de
espacio de busqueda podria comprometer la integridad y efectividad de Ic
operadores, impidiendo una optimizacion adecuada.

Se optd por unparalelizacién MIR de tipo servidokcliente, en la cual el

nodo maestro se encargaba Unicamente de recibir las respuestas finale
mientras que cada nodo de trabajado realizaba el proceso de optimizacion
manera independiente. Al finalizar, se obtenia un totalspeiestas, siendo

n el nimero total de nodos utilizados. Cada nodo escribia su asignacion e
documentos txeparados, y enviaba al nodo maestro la solucion final junto
con el costo asociado y un string detallando el total de ilegalidades cometide
empaguetados usando la biblioteca MPI.

Cada nodo trabajador enviaba un vector de caracteres que contenia el cont
de cada restriccién no cumplida en la asignacion, junto con el costo total d
la misma. Para empaquetar esta informacién se utilizé la fiatBack
almacenando los elementos en el siguiente orden: costo, tamafio del vectot
el propio vector. En el nodo maestro, se implementé un bucle que iteraba
sobre cada nodo trabajador para recibir la respuesta empaquetada.

Para asegurar que se pudiera recibir el mensaje completo sin conoce
previamente su tamafio real, se utilizé la fukigdiProbgara inspeccionar

el mensaje, junto con la funcPl Get courgue obtenia el tamafio del
mensaje y lo almacenaba en la vanadsage. 50 permitia generar un
buffer con el tamafio adecuado para recibir el mensaje que luego s
desempaquetaba. El primer elemento del mensaje correspondia al costo fin
de la optimizacién, el segundo valor era el tamafio del vectocgyoektar

el vector de caracteres. Esta informacion se desempaquetaba utilizando
funcionMPI Unpack

INTERFAZ GRAFICA

La capacidad de interactuar visualmente y modificar las soluciones generac
por los algoritmos de optimizacion es esencial para su aplicacion practica €
entornos operativos. La interfaz grafica de usuario desempefia un pape
fundamental al permitir a losuarios interactuar con los datos de manera

efectiva, brindando una herramienta poderosa para ajustar y mejorar la
soluciones propuestas por el optimizador. Actualmente se estd mejorando
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la visualizacion de las restricciones para que sea mas intuitivo para el usuario,
pero en la Gantt se cumple con la visiébn de en qué turno o descanso especifico
se rompe una de las restricciones previamente explicadas. Esto es muy (til
para poder visualiza calidad de la solucion 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 propésito es meramente visualizar la
asignacion creada [FigurdP4fa poder generarla se carga tres archivos csv:

la asignacion generada, la descripcion de horas de cada turno y las
restricciones entre turnos que se debe respetar (las demés restricciones
también son consideradas, pero estas no se deben cargar conivoiin a

May 2024
Tue 21 Wed 22 Thu23

. I eticion &

Spot: 6, Shift:

:
««««« B S

: RuleMinDays (Vi ) Restriction: NextShiftRestriction

Total Violstions:
Employee 33 Spot: 6, Shift: 4 Spot: 6, Shift: 10

Restriction: RuleMinHoursDays (Violations: 2)

Global Number of Restrictions: 159

Figura 4: Visualizacion tipo Gantt de la asignacion.

Una asignacién se ve plasmada como un recuadro gris dentro del cual viene
descrito el spot a donde el empleado fue asignado, asi como el turno que debe
trabajar. De rojo se agregaron los descansos que tiene. Y las restricciones se
visualizan como recuadreiscima de la asignacion con el detalle de que
restriccion se rompié. Cuando uno de estos elementos es sefialado su color
cambia a amarillo.

Ademas, se agreg6 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
ejecucion, en este caso se realiz6 el estudio con una configuraciéon de 1, 2, 3,
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4 y 5 nodos trabajadores que realizan la optimizacién y analizamos ¢
promedio de los tiempos de entre los nodos. Cada configuracion fue realizad
un total de 5 veces, para generar promedios.

Considerando qukes el tiempo de ejecucion de un solo nodo V,qaea

el tiempo de ejecucién promedio en multiples nodos, podemos calcular e
Speedup con la siguiente formula:

g2y (18)

"Y& £
Y

Como cada nodo se ejecuta en una instancia independiente, se debe cumy
gue el speedup es proporcional al nimero de nodos. Para el célculo de
eficacia se puede realizar de la siguiente manera, en caso de que se cump
condicion se puede interpretae cada nodo esta siendo utilizado de manera
Optima.

0p Y& ErY
€ —_ T -
€ €z’Y

(19)

Y
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Los resultados del HillClimbing muestra que efectivamente en cada
configuracién de nimero de nodos se logré una utilizaciéon 6ptima de los
nodos [Tabla 8]. Para este algoritmo se utilizé un total de 10,000 iteraciones
Para el caso del Simmulated Annealing se realiz6 el mismo estudio [Tabla ¢
los parametros utilizados fue una temperatura inicial de 10,000,000 con un
tasa de enfriamiento de 0.005 y una temperatura final de 0.1, generando
total de 3675 iteraciones.

Nodos Tp Costo Speedup Eficacia

Serial 212.137 205728.6

1 160.160 194429.6

2 154.487 187828.8 1.930 0.964

3 162.863 188629.4 3.051 1.017

4 164.019 189829 4.096 1.024

5 160.167 188829.2 5.000 1.000
Tabla 8: Tabla de resultados de Speedup y Eficacia de las configuraciones de los nodos [1,:

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 deySfaszatigode las configuraciones de los nodos [1,2,3,4 y 5] para €
Simulated Annealing.

De igual manera podemos analizar la ganancia en cuanto a costo promedio
que se obtuvo gracias a la ejecucién de diversos nodos independientes, a
comparacion de solo uno, para ello conside@wooso el costo de un solo
nodo, yC,como el costo promedio para cada configuracion de los nodos
trabajadores, por lo que la formula seria:

Y ?'_ (20)

Para el Hill Climbingpantuvimos el mismo nimero de iteraciones [Tabla 10].
Para el Simulated Annealing utilizando los mismos parametros [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 configuraciones de los nodos |

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 configuraciones de los nodos |

para el Simmulated Annealing
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CONCLUSIONES

En este caso los tiempos de ejecucion son muy consistentes entre diferent
nodos, todos obteniendo una eficiencia cercana al 1, lo que indica que |
paralelizaciéon por MIR se realiz6 de manera correcta y los recursos esta
siendo utilizados correctamelisto tiene implicaciones en la escalabilidad
del nimero de nodos para poder manejar mas instancias sin que haya ries
de una disminucién en la eficiencia, considerando siempre que el trabajo ¢
distribuya equitativamente y no haya interferencias aigagientre las
tareas ejecutadas en cada nodo.

En cuanto a los promedios de los costos obtenidos, se puede apreciar que
uso de Simulated Annealing paralelizado nos permitié explorar méas el espac
de busqueda y evitar caer en minimos locales, como se puede apreciar cor
Hill Climbing donde la redcién del costo obtenido en serial contra las
configuraciones de la paralelizacion apenas hay diferencias.

FUTUROS TRABAJOS

Para futuros trabajos se buscara analizar el efecto de ialig@itelo de
optimizaciéon tomando una solucion inicial generada de manera aleatoria, ©
esta manera evitamos el uso de cargar una solucion prefabricada que n
podria llevar a un minimo local. También se plantea el utilizar algoritmos
miméticos para genemana poblacion de soluciones mas grande y poder
expandir nuestro espacio de blusqueda, se opta estos algoritmos como L
siguiente paso factible ya que se ha demostrado su eficacia para resolv
problemas de programacion. En este caso también se optaufe por
metodologia de paralelizacion MIR de metaheuristicas de trayectoria com
las exploradas en este estudio, como primera opcion, para realizar un
busqueda local de las soluciones de descendencia. Para esto se buscara h
uso de una cantidad grandedmputo para poder manejar esta blusqueda
exhaustiva y generacién grande poblacional.

En cuanto a la interfaz grafica, se buscara mejorar la visualizacion de I
restricciones para que sea mas adecuada al usuario, junto con |
implementacion de funcionalidades que nos permitan interactuar con la
asignacion, y de esa manera, poder manwabodrdionar los errores que
presenta, entre otros detalles que puede ser mejorados.
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Resumen.En este trabajo, se compararon varias metodologias con el fin de
obtener modelos claros, portables y precisos para la prediccion de la eficiencia
de inhibicibn de la corrosion. Basandose en trabajos previos, se
implementaron modelos como un método rolpesta obtener modelos no
lineales portables y para determinar las variables mas importantes para
analizar el fenémeno de la inhibicidn de la corrosion. También, se asumio una
aproximacion basada en la teoria de-Bag® durdlando de Pearson

(HSAB, porsus siglas en inglés). Mediante el paradigma de la relacion
cuantitativa estructuestividad (QSAR, por sus siglas en inglés),
comunmente empleado en el desarrollo de nuevos medicamentos, se
estudiaron 650 farmacos diferentes. Se calcularon diversipsosscr
quimicecuanticos 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, cornn:energia de ionizacion (1), afinidad electrénica
(A), electronegatividad (¢), dur eze
el ectrones transferidos (! N). Ade ms§
cuadrados ordinarios (OLS, por sus siglas en inglésptemer modelos

lineales con un numero reducido de variables y proponer reglas generales
basadas en informacion sin procesar. Finalmente, se empleé la inteligencia
artificial IBM Watson, basada en la regresion de arboles de decisién, como
una alternativaobusta pero no portatil y altamente parametrizada a los
enfoques matematicos convencionales. La comparacion entre los modelos se
realizd en términos de métricas como el error porcentual absoluto medio
(MAPE) y laraiz del error cuadratico medio (RMSIgertaral, los modelos
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con un numero reducido de variables y términos de hasta segundo orden he
mostrado un rendimiento mejorado. Ademas, se determind el papel
determinante de la energia del orbital molecular méas 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. Algul
de estas son: petrolifera, alimentaria, energética, quimicaysteitzion.

Asi, el hierro y sus aleaciones son de alto interés por sus excelente
propiedades mecénicas, al ser dictil, duradero y résiB@ntedo lo
anterior, proveer soluciones innovadoras que ayuden a reducir los efectc
nocivos de la corrosién en metales es un tema prioritario para el mundo y e
particular para México. Sin embargo, los tratamientos anticorrosivos ma
comunes pueden astrelacionados a probleméticas medioambientales,
debido al uso de sustancias tdkicas

Una estrategia recurrentemente utilizada es emplear inhibidores de corrosic
en su superficie. Un inhibidor de corrosién es una sustancia que, agregada
pequefias cantidades a la superficie del metal, reduce la acciéon del mec
corrosivo sobre el metaln Breve, las moléculas del inhibidor forman una
pelicula protectorala efectividad de proteccion de estos inhibidores
depende en gran medida del tipo de superficie, del tipo de inhibidor y de
condiciones propias del ambiente en el cual se aplica el tratamiento. En es
contexto, una variedad de compuestos organicoe ltassiderados como
efectivos en inhibir la corrosién. Mayormente, los compuestos descritos
como inhibidores orgéanicos altamente eficientes contienen atomos de
nitrégeno, oxigeno y azufre. Ademas, las moléculas inhibidoras son ricas €
electroneg asocidos a enlaces triples, enlaces conjugados dobles o anillos
aromdicos.

En afos recientes, se han estudiado inhibidores de extractos de plantas
medicamentos de uso comEinAl existir una inmensa cantidad de
fitoquimicos (sustancias obtenidas de las plantas) y farmacos disponibles pz
ser probados como inhibidores de la corrosién en metales, se deben defin
estrategias claras para estudiafls esta forma, el presente proyecto
pretende emplear herramientas usadas en el disefio y prediccion de nuev
farmacos, como el paradigma relacion cuantitativa estpuopiedad
(QSAR, por sus siglas en inglés) pero empleandolas para proponer nuevc



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, |. SBreoh&Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

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

OBJETIVOS

Objetivos generales

Determinar la importancia de los descriptores cominmente empleados en la
obtencion de nuevos farmacos, mediante QSAR, en su efecto como
inhibidores de la corrosion en metales.

Objetivos particulares

- Calcular los descriptores quintiaénticos descritos en la teoria 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 dinamica molecular.

- Obtener un modelanediante técnicas de ajuste de datos como el analisis
de regresion multivariado, que tenga poder de prediccion de la eficiencia en
la inhibicién de la corrosion y de la energia de enlace stigerfide

METODOLOGIA

Descriptores quimicoecuanticos

Los estudios tedricos pueden a elucidar la naturaleza del efecto inhibidor de
las moléculas organicas. Ademas, las aproximaciones tedricas han demostrado
ser altamente efectivas para elucidar las interaccion@shibatal, a una

escala atoOmica que caommgénte no es accesible mediante técnicas
experimentales, en particular en el caso def.Hiasenetodologias basadas

en la teoria del funcional de la densidad (DFT, por sus siglas en inglés) es la
méas comunmente empleada, ya que obtiene resultados precisos con un costo
computacional adecuddoEn una descripcion quimicgantica, las
propiedades quimicas de una molécula estan fuertemente determinadas por
sus orbitales moleculares de frontera, asi como sus energias, estos son: orbital
molecular mas alto ocupado (HOMO, por sus siglas en ingidsjal

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 quimic:
asi como propiedades energéticas de la molécula en’cuestion

Otros parametros que se han propuesto para analizar la interaccidn entre Ic
inhibidores de la corrosion orgéanicos y las superficies metélicas son aquellc
propuestos dentro de la teoria &bidee durdlando (HSAB, por sus siglas

en inglés) de Pear8oRstos se basan en el potencial de ionizacion vertical
(1) y afinidad electrénica vertical (A). Segun el teorema de Koopmans, amba
se pueden obtener de las energias del HOMO y LUMO, tal g®olis

y A = -ELumo. La combinacion de ambas da lugar a las relaciones que se
emplean en la teoria HSAB, la cual predice que dos sustancias interactuar
m8&s f 8cil mente si una es un 8cido
€es un 8cido 0bl an ddogfbhaformh de determinar lau n &
dureza absolutg)(de un compuesto es medignte(l-A)/2.

Otras propiedades pueden obtenerse dentro de la teoria HSAB, comc
electronegatividad absolugp = (I+A)/2 y la electrofilicidadp =
(I+A)2(8*(I+A)) =, El estudio no se limitara a estas definiciones. Una Ultima
relacién, en el marco de HSAB, da informacion valiosa sobre el actuar de |
molécula orgénica con la superficie metalica. Esta es la fraccién de electron
transferido$ N = (Guvetal O Ginhibidor)/[2*(Qvetart Ainhibidor)]; dONde se emplean

las electronegatividades y durezas absolutas de la superficie metalicas y
inhibidor. En este apartado, los estudios de Lukovits y colaboradores, dar
como resultado que a maydr es mayor la eficiencia en tabicionio.11

Amarrefuerte basado en funcional de la densidad

Aunque actualmente DFT es la metodologia mas empleada para el estudio ¢
las moléculas organicas como inhibidores de la corrosion, los célculos pal
moléculas complejas pueden requerir de tiempos de cémputo largos, inclus
en equipos de HPO_a aproximacion de amarre fuerte basada en teoria del

funcional (DFTB, por sus siglas en inglés) es una propuesta que ayuda

disminuir el tiempo de computo en calculos intensivos, escalando en un orde
N2, lo que permite calcular sistemas complejos en equipos de cOmputo menc
robustos y en un tiempo computacional razcaéble

El marco tedrico de DFTB se basa, al igual que en DFT, en el uso de Iz
densidad electronigfr) para obtener toda la informacion del sistema. En
una primera aproximacion, la densidad elect@inicaso(r) + £) de una
molécula se puede proponer como la superposicion lineal de densidade
electronicas atomicgs(r) mas una pequefia perturbaciaf). Asi, la
energia total del sistemg&]E| E[%, + EEse puede expandir en una serie de
Taylor hasta un tercer orden, denominado DRTB3
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EDFTB3 [35 + K= E30] + E%0, £+ EY30, (EB] + EY30, (EB] (1)

Donde los términos son

BTl = ad(ZaZsR ) 3 1/2UCA(r) Zo(r )G r-r | Gulrdr SWXC[30] 3o(r)
dr + EXC[3], ()
B30, £B 7 <MH[ 3| H>, ®3)

B30, (BBl = 12 UU| r-r | & AEX[3)/(AE) A£E )Pl EG)AES )drdr 0

o . BEY% (EERl=1/6
U (GBEKC[3)/( AEB)AER )EG D:9/AF)AR )&R Jardr dd 6 6 (4)

Los términos de DFTB3 se pueden obtener de diversas fuentes, el término
de orden H3J se obtiene de la densidad electrénica de referencia. Los
términos de orden superio?[ 3, (££X] Y B[30, (£, Se obtienen mediante
célculos 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 nUmero de calculos a fedtizar

Otras limitaciones que imponen los métodos DE$Bque requieren
parametrizaciones para los pares de atomos 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 parametros
consisteen dos partes, parametros de la parte electrénica del modelo DFTB,
asi como otros de los términos de repulsion entre dos centros. El conjunto
de estos parametros, calculados previamente para cada par de atomos
presente en la molécula, reduce el tiempdéndputo respecto de DFT.

Como ventajas, DFTB permite obtener valores, comparables a DFT
tradicional, de los niveles energéticesdy E.umo. En consecuencia, los
descriptores propuestos por Pearson en HSAB, como dgreza
electrofilicidadp, fracodbn de electrones transferidb®l, entre otros.
Ademas, diferentes aproximaciones de DFTB se encuentran implementados
en el codigo del software paralelizado llamado DFTBEsta es una
herramienta de simulacion en quimica cuantica de software libre, la cual es
capaz de realizar dinamicas moleculares para simular el sistema en diferentes
condiciones de temperatura, volumen y presion. Asi, es posible modelar las
superficies&l metal en interaccidén con la molécula organica.
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Paradigma estructurapropiedad

Finalmente, como se explicé anteriormente, las propiedades electronicas
energéticas de las moléculas organicas pueden relacionarse con su eficier
como inhibidores de la corrosion, llamado enfoque QSAR. Para obtener esto
modelos, QSAR retoma multiplesrramientas del analisis estadistico de
datos y ciencia de datos. Actualmente, los métodos de QSAR se basan ¢
técnicas para ajustar modelos, lineales o no lineales, a un gran volumen |
descriptores calculados para las moléculas aisladas. Entretastos|ds
analisis de regresion mdultiple (MRA) y mas recientemente los modelo:s
autoregresivos con entradas exégenas (ARX, por sus siglas en inglés). E:
Ultimo extensible a modelos no linéaldRecientemente, el grupo de
investigacion ha reportado modelos QSAR para la prediccion de la inhibicior
de la corrosién empleando ARX y Watson, siendo esta ultima la inteligenci
artificial de IBNP.

RELACION CON PROBLEMAS NACIONALES

México tiene una fuerte industria farmacéutica, la cual en 2019 produjo 21,47
millones de délares #imaco¥. Sin embargo, posee un rezago en cuanto a
la manipulacién de los farmacos caducos y excedentes, debido a las ma
practicas en su disposicién final y la nula posibilidad d&. rBésdo
anterior, se puede considerar que estas sustancias representan un poten
peligro medioambiental para el pais. Lo anterior también puede aplicarse €
el caso de desechos agricolas, los cuales podrian emplearse por s
fitoquimicos.

El presente trabajo pretende explorar una aplicacién que, en principio,
permitiria extender la vida util de un farmaco al emplearlo como inhibidor de
la corrosion en metales. De esa forma, los excedentes producidos podria
reincorporarse en una nueva gstd, al igual que se estimularia la
recuperacion de farmacos que, de otra forma, afectarian el medio ambiente
no se dispone de ellos adecuadamente.

PROPUESTA DE SOLUCION

El presente proyecto pretende implementar las herramientas usadas en
disefio y prediccion de nuevos farmacos, dentro del paradigma QSAR, per
empleandolas para proponer nuevos inhibidores de la corrosion altament
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eficientes. De esta forma, es posible darles un valor agregado y vida extendida
a los excedentes producidos por la industria farmacéutica nacional. Para este
fin, se propuso emplear un esquema QSAR que empleara los descriptores
propuestos dentro de la tieoacidebase durdolando (HSAB, por sus siglas

en inglés) de Pear&on

Los descriptores en HSAB se basan en el potencial de ionizacién vertical (1)

y afinidad electrénica vertical (A). La combinacién de ambas da lugar al
principio HSAB, el cual dice que dos sustancias interactuaran mas facilmente

S i una es uma %ctirdo uotndau rboadés ey oldur ao
Obl andod6 y | a o8 ladorma deacuahtificarela darbzh a n d «
absolutag) de un compuesto es mediapte (1-A)/2. Otras propiedades

comunes que pueden obtenerse dentro de lda t&tBAB, son:
electronegatividad absoluga = (I+A)/2 y la electrofilicidadp =
(I+FA)2AB*(I+A)) .

La teoria del funcional de la densidad o la aproximacion de amarre fuerte
basada en teoria del funcional (DFp& 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 célculos intensivos, lo que permite calemas sist
complejos en equipos de coémputo menos robustos y en un tiempo
computacional razonalsles.18

RESULTADOS Y LOGROS

Este estudio se presentd una exploracion exhaustiva de tres distintas familias
de modelos de regresion con el objetivo de predecir el potencial de inhibicion
de la corrosién de medicamentos comercialesigbitidores organicos de

la corrosibn mediante asociaciones de relacion cuantitativa estructura
actividad (QSAR). El analisis abarc6é un conjunto de datos de 60
medicamentos comerciales, combinando descriptores fisicoquimicos
derivados experimentalmente @uopiedades calculadas energéticamente
utilizando metodologias quimicas cuénticas. Se empled una estrategia de
validaci-n -ftoudéddapada oébnstruir t
garantizando robustez y generalizacién. Para facilitar una comparacion
equitatva entre los modelos propuestos, se introdujo un conjunto de
validacion externo que comprendia 10 medicamentos comerciales
adicionales.
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Se conformd una base de datos, en formato CSV, que contiene informacior
béasica de 650 farmacos de uso comun en México. Los datos iniciales fuero
Nombre comun, nombre segun la IUPAC, numero CAS, férmula quimica,
identificador canonical SMILE, identificathdCHL y peso molecular. En
particular, el canonical SMILE sirvié para proponer la informacién inicial de
la estructura tridimensional de las moléculas bajo estudio.

Los siguientes datos que también se incluyeron en la base de datos se us
comunmente como descriptores en analisis QSAR. Como se explicé
anteriormente, las propiedades fisicoquimicas, electrénicas y energéticas
las moléculas organicas pueden relasgonan alguna actividad bioldgica.
Asi, los descriptores que se incluyeron fueron aquellos que se emplea
comunmente en el desarrollo de farmacos, estos son: coeficiente de
solubilidad LogS, pKa, coeficiente de particion LogP, area de la superficie
polar,polarizabilidad y sitios aceptores o donadores de hidrégeno.

En tercera instancia, se incluyeron los datos obtenidos de los célculo:
guimicecuanticos basados en DFTB. Los calculos partieron de las
estructuras iniciales extraidas del canonical SMILE. Seguidamente, s
optimizaron las estructuras con el cddigo DFTB+oe servidores del
Laboratorio de Supercémputo del Bajio. De los farmacos en sus estructura
en los estados base se extrajo el valor de la energia de su HOMO y tambie
del LUMO. Mediante el teorema de Koopmans, se calcularon otros
descriptores, los cuslambién se incluyeron en la base de datos. Estos son:
energia de ionizacién, afinidad electrénica, electronegatividad, durez:
electrofilicidad y finalmente fraccion de electrones transferidos al hierro.

Se empled la base de datos para investigar diversos modelos matematic
ARX para la prediccion de la inhibicion de la corrosién en aleaciones de
hierro. Las principales rutinas, necesarias de ajuste del modelo ARX, s
realizaron mediante la paqueteriaaklatfPrimeramente, se desarrollaron
experimentos que empleaban 80% de los registros para el conjunto de ajus
y el 20% para el conjunto de prueba. Sin embargo, los resultados ma
favorables se obtuvieron con un conjunt@@0Ademas de lo anterior, se
pudo corroborar que no todos los descriptores contribuyen en la misma
medida a la prediccion de la inhibicion de la corrosion. Gracias a esto, se puc
encontrar que el pKa y todas las propiedades quimitticas obtenidas

con DFTB son suficientes para fotfanumodelos matematicos lineales que
obtuvieron predicciones favorables.

La investigacion revel6 que cada enfoque exhibia fortalezas y limitacione
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inherentes. Notablemente, el modelo NAROLS facilito la reduccion de
dimensionalidad de diez descriptores iniciales a solo cinco variables
fundamentales:Hbmo, ELumo, pKa,py! N. Se dstaca el papelitico de los
atributos enegjcos y eleafinicos en la racionalizatidelcomportamiento

de inhibiadn de la corroéh de los compuestos énicos. 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 ofrecié perspectivas sobre la energia Optiga de E

-5.6202 eV a nivel de teoria DFABBOB), mejorando la comprension del
comportamiento molecular. Ademas, el uso de la Regresion de Arboles Extra
a través de Watson AutoAl de IBM surgié como un mdthetoeate preciso

y exacto en este estudio. Las métricas de validacion externa, incluyendo
MAPE, MSE y RMSE, demostraron resultados prometedores de
aproximadamente 5.93, 44.01 y 6.623, respectivamente. La culminacion de
este trabajo implicé estimar la eficia de inhibicion de la corrosién
utilizando los modelos QSAR 6ptimos para un conjunto de 750
medicamentos. Esta evaluacién confirmd el consenso entre las 10 mejores
sustancias, enfatizando el potencial para futuras investigaciones exhaustivas
sobre lapropiedades de inhibicion de la corrosion de estos candidatos.
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Resumen. La teoria funcional de la densidad se utilizé para estudiar la
adsorcion de hidrégeno en pequefios cumulos de {pdddidio Pds, Pd Pt

y PtPd soportados sobre grafeno dopado con nitrégeno. La transferencia de
carga y la fuerte unién (hasta cuatro veces mayor que la energia de unién del
grupo de Pd soportado sobre grafeno) entre la superficie de-grafeno
nitrégeno y el cimulo evitan el desprei@hto del metal y conducen a tres

tipos de estados de adsorcion de hidrogeno. El primer tipo es un hidroégeno
molecular fisisorbido, el segundo es un estado activagsindaireras de
adsorcion donde el enlaceHHesta relajado y el tercer tipo esestado
disociado.

Palabras clave: grafenenitrogenado, cumulos, adsorcién, hidrégeno,
paladieplatino.

1 INTRODUCCION

La adsorcion de hidrégeno implica la activacion y disociacion del hidrégeno
molecular, que son indispensables para almaeielégeno como
combustible para vehiculos y también para aplicaciones de pilas de
combustible2, La naturaleza del soporte (superficie) y del catalizador tiene
una influencia importante en el rendimiento catalitico, en términos de
adsorcion, disociacion y desorcion de hidréglah las nanoparticulas de
metales de transicion representan los catalizadores mas prometedores para la
activacion, disociacién y, en consecuencia, para la adsorcién del hidrégeno.
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En este caso, los catalizadores de Pt y Pd se pueden utilizar para una amg
gama de reacciones como la hidrogenacion, la deshidrogenacion vy |
deshalogenacion. La quimisorcion disociativa de hidrégeno en grupos de Pt
Pd implica fuertes enlaces ens@lopos de Pty Pd y el hidrogeAdemas

de los catalizadores; el soporte es importante porque condiciona el sitio activ
en la reactividddAdemas son indispensables para la eficiencia y estabilidac
de los sistemas cataliticos, incluso podrian fancmmo catalizadores en si
mismos. El soporte de grafeno dopado con nitrégeno ha llamado la atencior
debido al hecho de que el dopaje con nitrégeno es capaz de modificar la
propiedades de los sistemas de soporte de carbono para diversas aplicaciol
de nteré4 Recientemente estudiamos la interaccion entre grafeno
nitrogenado y pequefios cumulos de Pd, (Rd=1-4) para mejorar
almacenamiento de hidrégeno, a través de un mecanismo del4pillover
Encontramos barreras energéticas de migracion de @98 610.83 a 18.45
kcal/mol), lo que sugiere que la migracion de hidrogeno adsorbido en los
cumulos de Pd al soporte deggidfeno puede ocurrir espontaneamente a
temperatura ambiente. El principal objetivo de este articulo es estudiar I
adsorcién de logimulos metélicos de palafiatino Pes, PdPt y PtPd

en el sustrato de grafemitrogeno.

2 OBJETIVOS

Objetivos generales

Estudiar la adsorcion de los cimulos metalicos de pddaichio Pek, Pd Pt
y Pt2Pd en el sustrato de graferitmdgeno.

3 METODOLOGIA

Se utilizo la teoria funcional dedensidad dentro de la
aproximaciéon de gradiente generalizado (GGA) y el cédigo
Quantum Espresso. Usamos pseudopotenciales y como el
funcional de intercambio y correlacion la aproximacion de
PerdewBurkeErnzerhof (PBE)

4 RESULTADOS Y LOGROS

Primero optimizamos las superceldas que modelan al grafeno con defecto
Los defectos que se estudiaron son los piridinicos, pirrélicos y grafiticos. Er
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la Figura 1 se muestra cada uno de ellos (color amarillo carbonos; color negro
nitrégenos)
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Figura 17 Superficies de grafeno con diferentes porcentajes de nitrogeno optimigadas.
este contexto, Ny representa el defecto. x es el nUmero de atomos de carbono sustituidos
por N atomos de nitrégeno y y es el numero de V vacancias.

Nuestros resultados muestran que los atomos de nitrdgeno pueden estabilizar
la formacién de vacancias simples, dobles y triples en el grafeno.
Generalmente, parece que la energia de formacigvi disshinuye con el

nimero de atomos de nitrogeno. Estos resultados sugieren que la
concentracién de los defectosVNy N4V piridinicos, y Bz y NsVi
pirrélicos, predominara mas que otros defectos en condiciones
experimentales.

Energia de Momento
Sistema formacion (eV) magnético
N3V 3 pirrélico 8.07
N3V pirrélico 5.52 0.92
N4V 2 piridinico 3.65 0

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

El sistema estudiado en este trabajo implica inicialmente un sustrato piridinic
N4V (contenido de nitrégeno del 8,3%) y un conjunto gg PRdPt, y

PtPd, como catalizadores. En particular, el contenido de nitrégeno en
nuestro modelo es comparable a los resultados experimentales. Encontrame
gue las estructuras son estables durante la optimizacién. La Figura 2 mues
la optimizacion de los sistemas.
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Figura 2i Sustrato piridinico b2 (contenido de nitrégeno del 8,3%) y un conjunto de
Pdis, PdPt2y PtPd2 como catalizadores.

Durante la optimizacion se obsedeformacion del sustrato asi como
migracion de atomos metalicos a la vacancia correspondiente al Aéfecto N
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Resumen El proyecto "Mantenimiento Predictivo-@ptimizado 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 Constihg en el Laboratorio de Supercémputo del Bajie (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 batchnigarriinetuning,
evaluando el impacto del tamafio del dataset y la configuracién de los modelos
en los requerimientos de computacion para su implementacion. Para Failure
Based Predictive Maintenance (FBPM), se utilizé un dataset publico (Al4l),
mientras g& 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 4Onditionmonitoring, failure
prediction, supercémputo, paralelismo.
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INTRODUCCION

El mantenimiento predictivo industrial surgié como una evolucion de las
practicas de mantenimiento preventivo y correctivo, con el objetivo de
anticipar fallos antes de que ocurran, minimizando tiempos de inactividad
optimizando los costos de operad¢ignEste enfoque es posible gracias al
avance de la tecnologia en sensores, andlisis de datos y modelado predicti
con el monitoreo de vibraciones y otros parametros fisicos en mdgliinaria
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 equipc
y convirtiéndose en una practi@neml en la gestion de activos industriales.

En el mantenimiento predictivo, "ConditMonitoring” y "Failure
Prediction" son dos enfoques clave. Utiliza sensores y técnicas de analisis
datos para evaluar el rendimiento y las condiciones de funcionamiento el
tiempo real. ElI "ConditieNlonitoring" se enfoca en monitorear
continuamente los pardmetros que representan estado de una maquina pe
detectar anomalias que puedan indicar un problemd3t&or otro lado,
"FailurePrediction” se concentra en monitorear continuamente la
correlacion entre los parametros que representan el estado de una maqui
para predecir cuando ocurrird un fallo en ella antes de que suceda, utilizanc
algoritmos de apreizdje automatico y analisis prediddyoEste enfoque
se basa en patrones histdricos y datos operativos para anticipar fallos
permitiendo intervenciones proactiv§s] Ambos métodos son
complementarios y esenciales para un mantenimiento predictivo[&fectivo

Este informe muestra el enfoque que siguié el equipo del Centro de
Innovacion y Desarrollo (Centro [+D) de Forte Innovation Consulting
usando entornos del Laboratorio de Supercémputo del Baji®B)Ldb
CIMAT para desarrollar y madurar su sistema denimaignto predictivo
para industria. La meta es implementar modelos de IA de monitoreo capace
de analizar la informacion obtenida de sensores de maquinas industriales pe
detectar posibles fallas e informar cuando es necesario realizal
mantenimiento. Losmodelos entrenados deben predecir valores y
condiciones futuras fuera del rango normal, permitiendo un mantenimiento
mas eficiente, eficaz y pertingéje

También fue importante la evaluacion del comportamiento y eficacia de
los modelos creados en ejecuciones simultaneas, esto con el objetivo ¢
aproximar las necesidades de la industria real de supervisar multiples factor
de forma simultanea e incluso oufitiples maquinas al mismo tierfifjo
Este enfoque, conocido como paralelismo, consiste en la ejecucion
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simultdnea de multiples procesos o tareas para mejorar la eficiencia y reducir
el tiempo de procesamiento. Para ello se disefiaron pruebas con paralelismo
midiendo las limitaciones que ofrecian varias opciones computacionales.

Relevancia e importancia

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

OBJETIVOS
Objetivo General

El objetivo principal del proyecto es desarrollar, evatydimjzar la
implementacién del sistema de mantenimiento predictivo usando entornos
del Laboratorio de Supercémputo del Bajio-8Bbde CIMAT. La
implementacion de este proyecto permitird predecir fallas y condiciones
operativas fuera del rango normplintizando asi la eficiencia y la eficacia
del mantenimiento de la maquinaria industrial.

ADesarrollo de los ModelosDesarrollar modelos de prediccion de
fallos utilizando datasetspecificos y con diferentes configuraciones
de datapoints. Y disefiar modelos de prediccién de condiciones.
AEvaluacion del Rendimiento y PrecisionEvaluar el rendimiento
y precisién de los modelos en diferentes entornos y con distintos
parametros de entrenamiento, midiendo métricas como precision, F1,
MAE, MSE y RMSIB].
AOptimizacion de Recursos para Implementacion 'On Premise':
Optimizar parametros y calcular los recursos necesarios para la
implementacion '‘on premise’ del proyecto en el entorno industrial,
utilizando las métricas y requerimientos del modelo que demostr
mejor precision y eficiencia.
AEvaluacién de Rendimiento Computacional en ejecuciones en
Paralelo:Definir la carga de entrenamiento posible para el entorno
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de Supercomputo y para otros entornos computacionales, teniendo
un seguimiento de los parametros de precision mientras se aument:
la demanda de modelos en paralelo de forma proffiesiva

ALCANCE
Alcance del Proyecto

Este proyecto cubrira lsguientes aspectos:

ADesarrollo y prueba de modelosSe han desarrollado modelos
base de prediccion de fallos utilizando Bagaming. Estos modelos

han sido entrenados y validados utilizando el Datasets publico de
OMachine Failuredé de Al 41 . Tamb
evaluarla eficacia dehtrenamiento con un mayor numero de
datapoints. Ademas, sedneadoun dataset propio de un prototipo

gue contiene sensores, placas de Arduino y robots para llevar a cabi
pruebas de entrenami eniondMomdod

Limitaciones

El proyecto enfrenta las siguientes limitaciones:
ADatos disponibles: El proyecto no esta disefiado para un tipo de
maquinaria en especifico, por lo cual el Dataset debera adaptarse pal
la implementacion industrial para cada maquina, y considerando los
sensores disponibles.

METODOLOGIA
Métodos de recopilaciéon de datos

Fuentes de datos:
ADatasets sintéticos y realesSe utilizd el 'Al4l 2020 Predictive
Maintenance Dataset' con 10 mil Dataponmales como fuente de
datos de prediccién de fallos. Para escalar los datos, se empleo |
herramienta de Mostly Al, generando un mayor volumen de datos
sintéticos (50 mil y 100 mil).
AUso de datos en tiempo realfSe utilizé un prototipo con sensores
para la lectura en tiempo real de factores ambiente y el almacenamient
de dichos datos histéricos para el entrenamiento de los modelos de
prediccion de condiciones.

Distribucion de datos:
ALos datos sdistribuyeron en un 80% para el entrenamiento de los
modelos, un 10% para la validacion y un 10% para las pruebas.
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Herramientas y técnicas utilizadas

Herramientas:
ALenguajes 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 graficacion de laialibde Python
Matplotlib, asi como una interfaz WEB con Chart.js y otra en P.
ABases 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:
ABatch LearningSe empled 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.
AModelos de red neuronal densa: Se utilizaron redes neuronales
densas para la prediccion de fallos. Esta red neuronal esta disefiada para
problemas de clasificacion binaria, en este caso, para predecir la
columna "Machine failure” basada en las caraeridicentrada
proporcionadas.

Proceso paso a paso:

El proceso de entrenamiento de los modelos contdé con pasos
sucesivos concretos. Principalmente se enfocaron en generar datos
sintéticos, cargar y preparar datos reales y sintéticos, entrenar un modelo
de red neuronal densa para predecir fallas en magoinasear 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. Generacion de Datos Sintéticos: Uso de dataset de 14Al y escalado
con Mostly Al.

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

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

4. Cargay Preparacion de Datos: Lectura de CSV, configuracion de
indice y conversion de texto a nUmeros.

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

7. Creacion del Modelo: Construccién y compilacion de un modelo
de red neuronal con Keras.

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

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

10. Evaluacion del Rendimiento: Evaluacién con métricas y variacion
de epochs y volumenes de datasets.

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

12. Visualizacion de Resultados: Creacién y guardado de gréaficos de
comparacion y precision.

HALLAZGOS
Detalles técnicos

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

Matriz de escenarios

Esta tabla presenta un resumen comparativo de los resultados obtenido
al entrenar modelos de redesironales densas en diferentes plataformas,
con variaciones en la cantidad de datos (datapoints) y épocas (epochs).
evallan las métricas clave de precisién (Accuracy), puntaje F1 (F1 Score
tiempo de procesamiento (Tiempo en segundos), y el usairdesrec
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 ¢
entorno de ejecuciéon, proporcionando uis#rv clara de como estos
factores afectan el desempefio del sistema de mantenimiento predictivo.

D 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

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

3 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



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, |. SBreoh&Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

5 CIMAT Linux | 50,000 100 96.68% | 0.23 @ 488.44 @ 1976,89

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

11 | 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 : Tabulacion 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 éddithépocas.
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Entrenamiento con 10,000 Datos

Tiempo (s)

Figura 17 Interpretacion de resultados de rendimiento de los escenarios ejecutados

El eje X muestra los casos de ejecucion, siendo estos la computadora €
la que se realiz6 la ejecucion, el numero de epocs de la prueba (A la izquier
10 epocs y a derecha 100 para cada computadora) y también se detalla c
todos los modelos se entrensando el Dataset de 10 mil datapoints, el cual
es el original obtenido de Al41 sin escalar. Esto debido a que el escalamien
usando Mostly Al alter6 las relaciones entre los datos y por tanto perjudico I
eficacia de los modelos que se entrenaron can ello

El entrenamiento de cada modelo fue realizado en un contenedor
individual usando Docker y el registro de consumo de memoria se almacen
en dicho contenedor. Del mismo modo, usando D&@d@ipose, las
ejecuciones de modelos en paralelo ejecutaron de iimultanga una
cantidad predefinida de contenedores y en cada uno se registra la memoi
consumida de forma global durante su periodo de ejecucion.

NOTA: La exclusion de 1,000 epochs en la matriz de escenarios se deb
a la necesidad de optimizar el tiempo de entrenamiento y los recursos
Entrenar con 1,000 epochs puede ser impractico en términos de tiempo )
recursos, especialmente en plataformas con neapacidad de
procesamiento. Ademas, después de cierto punto, los beneficios adicional
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de mas epochs son minimos. Se han realizado pruebas exploratorias con 1,000
epochs Unicamente en la supercomputadora del CIMAT.

Eleccién 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 precisién se escogieron los pardmetros de este modelo para
ejecutar las pruebas de paralelifts importante mencionar que el dataset
con 10 mil datapoints es el Unico que no se escal6 por lo que los datos son
fieles al dataset 14Al sin alteraciones, derivado de los resultados se considera
gue hay una alta probabilidad de que la precisiomtiefatieenida por el
resto de los volumenes de datasets se deba al escalamiento.

Matriz de pruebas base con paralelismo

La siguiente tabla presenta un analisis 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 Linyx Computadora Personal)
utilizando una configuracion estandar de 10,000 datos y 100 épocas.

D 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 11079
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
10 | Computadora 10,000 | 100 | 10 98.60% | 0.77 220 | 3897
Personal
Windows 11
11 | 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
ejecuciones de variantes de modelos sin paralelismo

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

Computadora Limite de Tiempo de F1 score Ram
modelos en ejecucion utilizado
paralelo

CIMAT 150 415 s 0.69 en 48/48

promedio

PC PERSONAL | 30 733 s 0.75 en 15.5/16

promedio

Tabla 3 Tabulacion 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 mantenimier
predictivo basado en fallos en maquinadiastrial. Se demostré que los
entornos computacionales avanzados, como la infraestructura del CIMAT.
son cruciales para el rendimiento 6ptimo de estos modelos, especialmente ¢
el manejo de grandes volumenes de datos y entrenamientos prolongados.

Ademas, se identificaron parametros de entrenamiento éptimos, como e
uso de 10,000 puntos de datos con 100 épocas, que logran un equilibrio ent
precision y eficiencia computacional. Los modelos desarrollados mostrarot
alta precision y robustez, lo geiegencial 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 |
efectividad de las operaciones de mantenimiento predictivo. La comprensiol
de estos factores permite a las industrias ihaeesiones informadas en
infraestructura, asegurando la escalabilidad y flexibilidad necesarias pa
adaptar los sistemas de mantenimiento predictivo a diversos contexto:
industriales.
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Resumen.Los modelos de lenguaje a gran escala haMvolucionado

el procesamiento del lenguaje natural, mostrando capacidades relevantes en
diversas tareas linglisticas. Sin embargo, su implementaciéon en el ambito
académico enfrenta desafios en cuanto a precisiéon y pertinencia. Este estudio,
es frutode la colaboracién 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
Optimas para mejorar la precisiéngvegicia 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 usoMie dos
entornos educativos y de investigacion, donde la exactitud de la informacion
es fundamental.

Palabras claveModelos 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 rede
neuronales profundas, como las redes neuronales transformadora:
(Transformers networkspara procesar y generar lenguaje humano. Estos
modelos, como GR¥® hanrevolucionado la inteligencia artificial aplicada al
lenguaje, permitiendo tareas desde la traduccién automatica hasta |
generacion de texto creativo.

Ingenieria de Prompts.

La ingenieria de prompas el proceso de disefiar y crear instrucciones o
indicaciones que provocan las respuestas deseadas de los LLMs. L:
indicaciones pueden clasificarse en diferentes tipos segun su estructur
funcion y complejiddd_a ingenieria de prompts es crucial para guiar la salida
del modelo hacia la intencion del usuario, minimizando la necesidad de ajust
finos o de grandes cantidades de datos de entrenamiento adickenales
pueden clasificar a las indicaciones (prompts) en3/dipoe se ilustra en
laFigural

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 prompés

La ingenieria de prompse ha convertido en una practica clave para
optimizar la interaccion entre los usuarios (en este caso, estudiantes
profesores) y los LLMs. Al disefiar prompts especificos y contextualizados, s
puede guiar a los modelos hacia la extraccion de informéasipnecisa y
relevante para las necesidades educativas. Por ejemplo, prompts que incluy
terminologia y contextos académicos especificos pueden mejorar la precisic
de las respuestas proporcionadas por losSLLMs
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Estrategias de Ingenieria de Prompts

Prompt Design

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

Prompt Tuning

En esta estrategia el enfoque radica en ajustar dinAmicamente los prompts
durante el uso del modelo para mejorar la precisién y la relevancia de las
respuestas. Se han explorado técnicas de prompt tuning en aplicaciones de
pregunta y respuesta (QuestiahAanmswer)

Prompt Augmentation

La ampliacion de prompts incluye la adicion de contexto o ejemplos a los
prompts para mejorar la comprension del modelo. Se ha utilizado esta técnica
para mejorar la generacion de texto en tareas especificas

Evaluacién 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 son8cruciales
Algunos estudi®ésabordan cémo la evaluacién puede ser automatizada y
adaptada a diferentes contextos de aplicacion. La efectividad de los prompts
propuestos 8rse mide evaluando el rendimiento de los modelos de lenguaje
en tareas de procesamiento de lenguaje natural utilizando algunas métricas
como precision y exactitud.

La extracciéon de informacion (EI)

Es un componente crucial en el ambito educativo, donde la precisién y la
relevancia de la informacion suministrada a los estudiantes pueden influir
significativamente en su aprendizaje y comprension de los temas académicos.
En entornos universitarios, dentbs estudiantes deben manejar grandes
volumenes de informacién y desarrollar habilidades de investigacion y andlisis
critico, la precision en la El es fundaméntal

Tradicionalmente, la El 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 lasdmientas de El, lo que a menudo resulta
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en respuestas poco claras o inexactas, especialmente cuando se trata
contextos académicos especificos y términos técnicos

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

GPT-4 (OpenAl), GPT3 (OpenAl), LLaMA(Meta/Facebook), Gemini
(Google), Mixtral 8x#Bistructv0.l, BERT (Bidirectional Encoder
Representations from Transformers) de Google, RoBERTa (A Robustly
Optimized BERT Pretraining Approach) de Facebook, XLNet
(Google/CMU), Megatron (NVIDIA), TurirLG (Microsoft), GPINeo
(EleutherAl), Gopher (DeepMind), Claude, Deep Seek.

Se ha abierto un nuevo horizonte en la capacdpdodesar y generar
lenguaje natural con una gran precision y fluidez. Estos modelos, entrenadc
en vastos corpus de texto, han demostrado ser capaces de manejar una am
gama de tareas de El, desde la comprension del contexto hasta la generaci
de reemenes y respuestas a preguntas espgcificas

La evaluacién de la precisién en la El utilizando LLMs e ingenieria de
prompts es un area activa de investigacion. Se requiere el desarrollo c
métricas y benchmarks especificos para el ambito educativo que considere
no solo la exactitud de las respuesitastambién su relevancia y adecuacion

al contexto académi&o

La precisiobn en la ElI en &ambitos universitarios y educativos utilizando
ingenieria de prompts y LLMs es un campo de investigacion en crecimient
gue aborda importantes retos y oportunidades en la mejora del aprendizaje
la ensefianza mediante la utilied@tecnologias de inteligencia artificial.

Se han encontrado aplicaciones de la ingenieria de prompts a diversas are
del conocimiento, por ejemplo, en el diagndstico rmgdiedan observado
avances importantes en esa direccién, sin embargo, existen areas
oportunidad muy relevantes para investigar, en especial en el area académ
A pesar de su potencial, la investigacion en este campo aun es limitada, y |
estd claro cudles de estas estrategias son mas efectivas en el conte
académico, donde los textos pueden ser complejos y espetializado

En esta investigacion se busca abordar este problema mediante la evaluaci
de la eficiencia de diversas estratpgias el disefio de prompsa el
procesamiento de textos académicos (especificamente en los apartad
constituyentes de una tesis de licenciatura) por parte de los LLMs. Le
investigacion tendra como objetivo analizar la eficiencia de las estrategias
disefio de prompts en el comterle modelos de lenguaje de gran escala
(LLMs) al procesar y analizar textos académicos en lenguaje naglral, con
proposito de identificar las mejores practicas que permitan mejorar la
precisién y la generacion de respuestas relevantes y utiles en el ambi
académico. Esto es crucial no solo para el avance de la tecnologia d
procesamiento del lenguaje naturbN)Pen el sector educativo y de
investigacion, sino también para fomentar que los recursos digitales sean ca
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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 &mbito académico.

METODO

Modelo metodolégico

Para llevar a cabo la investigacion se plante6 el Método presentado en la
Figura2.

Disefio de prompts

Disciio de la instruccion

Construccion de 1a Data set

Expenimentacion en los

Definicion de la tarea LLMs

Muestreo estadistico de la
Data set

Evaluacion efectiva por
experto humano

Experimentacién a gran
escala

Implementacién

Implementacion de los
mejores prompts

Experimentacién con los
prompts mis eficientes en la

data set

Evaluacion de resultados

Figura 2- Método de investigacion

La primera etapa mostrada dfidar’? s e denomi na oDat os o0,
se desarrolla la construccion de la data set a analizar, que consiste en una base
de datos integrada por la informacién contenida en las tesis presentadas por
estudiantes de la Universidad del SABES durante los 2dig=2P@3. Una

vez que el conjunto de datos esté estructurado, se determinaran las tareas
especificas que se solicitaran a los distintos LLMs mediante la formulacion de
prompts estructurados. Finalmente, se llevar4 a cabo una seleccion aleatoria
de la mudgr estadistica del conjunto de datos, con el propésito de obtener
una muestra representativa en la cual se aplicaran y evaluaran diversas
estrategias de disefio de prompts.
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En |l a etapa denominada " Disefo de
de los prompts, en la cual se formulan una serie de instrucciones diversas
multiples con el propdsito de guiar a los LLMs en la realizacion de las tarea
solicitadas. Posteriormense lleva a cabo una experimentacion en la que se
prueban los prompts disefiados en los distintos LLMs. Finalmente, se realiz
una evaluacion de la efectividad de los LLMs mediante la revision de ur
experto humano, quien proporciona un juicio cualitatuantitavo sobre

el rendimiento de los modelos en funcién de los prompts aplicados, este
proceso se realiza de manera iterativa, hasta que se encuentren los prom,
gue reporten las mejores eficiencias en la identificacion de las tarea
establecidas.

Posterior a la experimentacion en la muestra representativa de la data set,
realiza en | a etapa denominada 0EX
a la aplicacién de los prompts mejor evaluados a toda la data set, mediante |
recursos informatis con los que cuenta el laboratorio de Supercomputo del
CIMAT en Guanajuato. Posteriormente, durante la etapa de
Ol mpl ementaci - nod, se el abora un c
prompts identificados y evaluados en las fases anteriores del proces
investigativo.

Instrumentos de evaluacién

Para llevar a cabo el proyecto que involucra el andlisis de la eficiencia de |
estrategias de ingenieria de prompts en los LLMs al procesar y analizar text
académicos en lenguaje natural, especificamente en la evaluacion de |
objetivos generales @sit de licenciatura, se recurrié a los siguientes analisis
Andlisis de la eficiencia. Para encontrar el porciento de efectividad de la
instruccién y la salida que provee el LLM en el procesamiento y analisis d
textos académicos se desarroll6 una matriz comparativa entre la entrega c
LLM y la verificacion del experto humano, cuandacsemran diferencias

en la opinién y la entrega se coloca un nimero (1) y cuando ambas entreg
coinciden, entonces se coloca un namero (0).

Analisis comparativo.Se realizdé un analisis comparativo entre diferentes
estrategias de prompts y LLMs. Esto permite la identificacion de qué
estrategias son mas efectivas en diferentes contextos y para diferentes tip
de textos académicos.

RESULTADOS

En el presente estudio, se recopild6 una Data set que abarca las tes
desarrolladas entre los afios 2022 y 2023 en las distintas facultades de
Universidad del SABES. Esta Data set incluye los titulos de las tesis, sL
objetivos generales y especifigis;@no las hipétesis propuestas. Para la
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fase experimental, se realiz6 un muestreo aleatorio de las tesis contenidas en
la Data set, seleccionando Unicamente los objetivos generales con el propdsito
de analizar sus componentes estructurales.
Posteriormente, se definieron las tareas especificas que se solicitaron a los
LLMs, las cuales se detallan a continuacion:

a. ldentificaciébn del verbo principal del objetivo general en modo
infinitivo.
Identificacion del tema de investigacion.
Identificacién del alcance o contexto deviestigacion.
Identificacién del propésito 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 shoCoT

d. Arbol de pensamiento
Estos prompts se evaluaron con los siguientes LLMs:

a. Deep Seek

b. Llama 3.470B Instruct

c. Mixtral 8x7B Intruev0.1

d. GPT-3.5turbo-0613
Los resultados de la efectividad alcanzada en las tareas encomendadas a los
LLMs, empleados en este estudio, se detallanasmitla

~0oo0o
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Tarea y LLMs| Zero Shot CoT Few Shot- | Arbol de
Cot pensamientd
a | 84% a | 88% a | 86%
'deerggf::frff”af b [es%| b [92] b Joow]
v incipal
modo infinitivo_C__|47%| ¢ |84%| c |90%
d [84%]| d |86%| d |94%
a |92%| a |96%| a | 96%
ldentlgcauon b 190%l b 163wl b |80%
ema de na
investigacion | _C [90%| ¢ |82%| c [90%
d [88%]| d |90%]| d | 92%
a |80%| a |82%| a |82%
Identificaciond b |80%| b |[76%| b | 78% na
alcanceoconl ¢ |[75% | ¢ |74%| ¢ | 77%
d [69%]| d |53%]| d | 78%
a |76%| a |76%| a |67%
Ident}flgtaC|on b 169%l b l9s%l b | 73%
propésito o na
finalidad c |71%| c [65%] c [73%
d [65%]| d |69%]| d |65%
a |[18%| a |22%| a |27%
Identn‘lcacpn b 163% ] b 129%1 b |33%
congruencia na
gramatical c |43%| c [31%]| c |33%
d [29%]| d |16%]| d | 35%
a |47%
Evaluacion b | 71%
na na na
general del ob c 61%
63%

a.Deegpeek, b. Métama 3-F0BInstruat.Mixtrat8x7BInstruet0.1,
d. GPT3.5turbo-0613. na (no aplica para este caso)

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

En laTabla2 se muestran los prompsie tuvieron mayor efectividad al
probarlos en los diferentes LLMs.
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Prompt

Tarea | 4
Zero Shot CoT Few shot-| Arbol de
CoT  |pensamieni

\I/Z?;:)Iflcricé?na Ver Anexo 1| Ver Anexo 2| Ver Anexo na
p_ . p Seccién 1| Seccién 1 |3. Seccidn
modo infinitiv

Identificaciéon
Ver Anexo 1| Ver Anexo 2| Ver Anexo
tema de . L . na
. . ..| Seccion 2 Seccion 2 | 3. Seccion
investigacio

Identificacién | Ver Anexo 1| Ver Anexo 2 Ver Anexo
alcance o con{ Secciéon 3| Seccion 3 |3. Seccion

na

'de?;'f'gzﬁfg Ver Anexo 1f Ver Anexo 2| Ver Anexo|
p. p. Seccion 4 | Seccibén 4 | 3. Seccion
finalidad

Identificacion ¢
conaruencia Ver Anexo 1| Ver Anexo 2| Ver Anexo na
g 9 Seccién 5| Seccién 5 |3. Seccion

gramatical
Evaluacion na na na Ver Anexo
general del obj 4

na (no aplica para este caso)

Tabla2: Prompts que obtuvieron mayor efectividad en las tareas definidas

En laFigurs3 se presentan de manera gréfica los resultados de la eficiencia
lograda en el LLM Metdama 3.70BInstruct mediante los prompts
disefiados para identificar los elementos que constituyen los objetivos
generales en investigaciones, especificamente da tiesisciatura 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 disminucion significativa en la efectividad, llegando
a un ninimo del 33%.
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Meta-Llama 3.1-70B-Instruct

Identificacidn del
verbo principal en
modo infinitivo

804
Congruencia Ad Identificacion del tema
gramatical 70 de investigacion
0
\
e
Propésito o finalidad Alcance o contexto
== 7er0 shot CoT Few shot-CoT

Figur&- Eficiencia en la identificacion de las tareas enldbindVBMEGRInstruct.

El analisis de las Figuras 4 y 6 revela patrones de eficiencia consistentes er
los diversos tipos de prompt para la mayoria de las tareas evaluada
particularmente aquellas de menor complejidad. Sin embargo, se observa u
notable excepcién en la taleacongruencia 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
60,
Congruencia 4 Identificacion del tema

gramatical de investigacion
[+
Propésito o finalidad Alcance o contexto
=== 7cro shot CoT Few shot-CoT

Figural- Eficiencia en la identificacion de las tareas en-213tuNe361B.

Los resultados del andlisis comparativo entre diversos Modelos de Lengua
Grandes (LLMs, por sus siglas en inglés) revelan hallazgos significativo:
Como se ilustra en #urss, se observa una eficiencia del 47% en la tarea
"Identificacion del verbo principal en modo infinitivo" para uno de los
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modelos evaluados. Este resultado es particularmente notable, ya que no se
replica en los demas LLMs analizados. Adicionalmente, el modelo Mixtral
8x7BlInstructv0.1 exhibe una eficiencia del 31% en la evaluacion de
congruencia gramatical.

Mixtral-8x7B-Instruct-v0.1

Identificacion del
verbo principal en
modo infinitiva

Congruencia Identificacion del tema

gramatical de investigacion
Propdsito o finalidad Alcance o contexto
el 70r0 ShOt === CoT Few shot-CoT

Figur&- Eficiencia en la identificacion de las tareas en el3x78INsxtnaD. 1.

Deep Seek

Identificacion del verbo
principal en modo
infinitivo
100
20

Identificacion del tema

Congruencia gramatical A s
€ g de investigacion

Propdsito o finalidad Alcance o contexto

m——7e70 SOt e COT Few shot-CoT

Figur&- Eficiencia en la identificacion de las tareas en el LLM Deep Seek
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En laFigur& se muestran los resultados de la tarea denominada "Evaluacior
global del objetivo general”, la cual fue realizada mediante un prompt
disefiado en forma de arbol de pensamiento. Los hallazgos indican que ¢
modelo Metdlama 3.Z70BInstruct obtuvo la mayoeficiencia 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%

Figur&- Evaluacion global del Objetivo General de investigacién mediante el prompt en ¢
pensamiento.

Para la realizacion deferimentacion a gran escgempled un nodo de
Supercémputo equipado con dos unidades de procesamiento gréafico (GPU
TITAN RTX, cada una con 24 GB de memoria de video (VRAM) y 4.608
nucleos CUDA. Estas GPUs de alta gama demostraron ser fundamentale
para el procesamiento efiokede los modelos de lenguaje a gran escala
(LLMs), los cuales demandan un considerable consumo de recursos
computacionales.

Se utilizaron los siguientes LLMs cuantizados: gémibama?-13bchat

hf, MetalLlama3-70BInstruct, Yi1.534BChat, MixtraBx7BInstruct

v0.1. Asi mismo, se utilizaron los siguientes LLMs sin cuantiza2-Elama
chathf,

MetalLlama3-8B-Instruct, Metd_lama3.1-8B-Instruct, Mistral B-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
investigacion puede verse en eladex

Durante el curso de la investigacion, se observé que algunos de los LLM
requerian una capacidad computacional que superaba las posibilidades de
GPUs TITAN RTX disponibles. Esto se debia a la enorme cantidad de
parametros que debian ser procesadosmgeariados en la memoria de video
(VRAM) de las GPUs. Por lo que se implement6 la técnica de cuantizacién
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la cual permite reducir la precision de los pesos del modelo, de 32 bits a 8 bits
0 incluso 4 bits. Esta disminucion significativa de la precision de los
parametros del modelo se tradujo en una reduccién sustancial de la memoria
requerida. Si bien estauetion de la precisidon introduce cierta pérdida de
informacion, permitio que los modelos se ajustaran a las capacidades de las
GPUs disponibles, manteniendo aun asi un nivel de precision razonable. De
este modo, la aplicacion de la técnica de cuantieacilbi ser una estrategia
fundamental para el procesamiento. No obstante, a pesar de la aplicacion de
la técnica de cuantizacion como estrategia fundamental para superar las
limitaciones de recursos computacionales, los resultados obtenidos no fueron
satsfactorios. 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 disp@spkin comprometer sustancialmente su
desempeiio.

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 conaugis relevantes en relacién con los objetivos
planteados:

Se identificaron diversas estrategias de ingenieria 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 informacion académica.

En la evaluacion estructurada se realizaron ajustes finos al prompt de CoT
con la ingenieria de indicaciones; la indicacion del prompt detecta en el
objetivo la estructura sintactica con los elementos gramaticales
incrementando asi la eficiencia del prampta deteccién y logrando un

|éxico simplificado para la retroalimentacién objetiva al universitario.

Las estrategias de ingenieria de prdempbdstraron influencia en la precision

del procesamiento y analisis de textos académicos. Se encontré6 que los
prompts disefiados con un enfoque mas especifico y contextualizado tienden
a mejorar la precision en la interpretacion y generacion de respinestas.
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
disefio de prompts entre distintos LLMs. Los modelos mas avanzados, com
elMetalLlama 3.470BInstructy Deep Seek, mostraron un mejor desempefio
en tareas de andlisis textual académico cuando se emplearon estrategias
prompt adecuadas.

Como trabajo futuro, se pretende el disefio y la evaluacion de prompts en un
gama més amplia de LLMs. Ademas, se plantea la extension de las prueba
una variedad de elementos constitutivos de una tesis de licenciature
incluyendo objetivos especificigotesis, justificacion, antecedentes y otros
componentes relevantes. Esta expansion del trabajo de investigacidl
permitira una comprension mas profunda de la efectividad de las estrategic
de prompt en la evaluacion y generacion de contenido académico er
diferentes contextos y niveles de complejidad.
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ANEXOS

Anexo 1

Seccion 1Prompt 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 calificacion = 1 y si no contiene un
verbo principal en moddfimitivo asigna calificacion = 0. El objetivo general

es!:
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Seccidén 2Prompt Zero Shot para identificar el Tema de investigacion en el
Objetivo General.

Identifica en el siguiente objetivo de tesis de licenciatura el tema central d
investigacion y el &rea o disciplina académica principal. Si esta bien definic
el tema central de la investigacion y el area o disciplina académica princip
asigna una cadiicion=1, de lo contrario asigha 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
contexto de la investigacion, ambito o campo tematico general en el que s
enmarca la investigacién, asi como la delimitacion geogréafica o temporal.
identificas el contexto, awbo campo tematico, delimitacion geografica o
temporal asigna una calificacién=1, de lo contrario asigna una calificacién=C
El objetivo a analizar es: " "

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

Reconoce en el siguiente objetivo general de una tesis de licenciatura
proposito fundamental de la investigacion. Si identificas el propésito
fundamental de la investigacion asigna una calificacion =1, de lo contraric
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 |
puntaje de 1 sitiene congruencia gramatical, o un puntaje de 0 si no la tien
El objetivo a analizar es: " "

Anexo 2

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

Eres un experto investigador y extremadamente critico. Analiza el siguient
objetivo general de un trabajo de tesis de licenciatura y utiliza el enfoque pa:
a paso para identificar el verbo principaimedo infinitivo. Sigue las
siguientes instrucciones:

1. Identifica todos los verbos en modo infinitivo en el texto. Recuerda que los
verbos en modo infinitivo son verbos con terminacién "ar", "er", "ir"
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2. Determina cudl es el verbo principal que representa la accion central del
objetivo, recuerda que el verbo principal es la primera palabra terminada en
"ar", "er", "ir" y no es un sustantivo.

3.Si hay otros verbos en infinitivo, considéralos como secundarios.

4. Considera que debe existir sélo 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 calificacibn = 1 y en caso contrario asigna
calificacion = 0.

El objetivo general es: " "

Seccion 2.Prompt CoT para identificar el Tema de investigacion 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 investigacion
principal. Sigue estas instrucciones:

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

2. Determina el objeto detudio: Identifica el fenébmeno, poblacion, sistema

0 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. ldentifica el complemento directo (utilizando las palabras tal como estan
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 calificacion=0. El objetivo a
analizares: ""

Seccién 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 investigacion utilizando el
enfoque paso a paso, &gdo 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. ldentifica el complemento circunstancial de modo es decir, las manera o |
forma en cémo se llegard a cumplir el objetivo.

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

Seccién 4.Prompt CoT para identificar el Propésito o finalidad de la
investigacion en el Objetivo General.

Eres un experto investigador y extremadamente critico, analiza el siguient
objetivo general de una tesis de licenciatura para identificar su proposito
finalidad fundamental. Utiliza el enfoque paso a paso. Sigue las siguients
instrucciones

1. Identifica el complemento circunstancial de finalidad, es decir cudl es I
intencion fundamental de esta investigacion.

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

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

4.Recuerda que algunas conjunciones que son usadas comunmente pe
identificar el aporte pueddge'monser
intencion de".

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

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

Seccion 5.

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

Eres un experto investigador y extremadamente critico, analiza el siguient
objetivo general de una tesis de licenciatura y determina si tiene congruenc
gramatical. Sigue estos pasos:

1. Identifica el sujeto que es quien o qué realiza la accion principal en €
objetivo.

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

3. Revisa que el verbo concuerde con el sujeto en niumero y persona.
4.1dentifica el objeto, que es lo que se esta analizando, desarrollando
evaluando.

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

7. ldentifica 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 oracion tiene una
construccion coherente y sin errores gramaticales.

11. Evalla la congruencia:

Si todos 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

Seccion 1Prompt Few She€oT 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 para la

empresa ". Dime si esta bien definido verbo principal, recuerda solo vas a

analizar si esté bien defindl@erbo 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 estanénitivo, no en sustantivo

4. El verbo es medible

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

definido calificacion = 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 ("Optimizar" y "Generar") estan 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, calificacion = 1 y si ho esta biel
definido calificacion =0

Dado que hay mas de un verbo principal:

Calificacion =0

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando
siguiente objetivo "Analizar la estrecha relacibn entre el nivel de
productividad y el nivel de satisfaccion del empleado”. Dime si esté bier
definido verbo principal, recuerdas@s a analizar si est4 bien definido el
verbo principal

Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encuentra el verbo principal

2. Solo debe de existir un vepbiacipal

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 biel
definido calificacién = 0

Answer:

Analicemos el objetivo dado seguatiena 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, por lo que este criterio se cumple

4. El verbo es medible

El verbo "analizar" es medible, por lo que este criterio se cumple.

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

Dado que el verbo principal cumple con todos los criterios:

Calificacion =1

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando
siguiente objetivo "Posicionar y penetrar en el mercado al equipo de futbo
Titanes de Querétaro para ser reconocido y lograr tener presencia en ¢
municipio haciendo que los jégsse interesen en formar parte del mismo.".
Dime si est& bien definido verbo principal, recuerda solo vas a analizar si es
bien definido el verbo principal

Considera la siguiente cadena de pensamiento
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1. Encuentra el verbo principal
2. Solo debe de existir un verbo principal
3. El verbo principal debe de estar en infinitivo, no en sustantivo
4. El verbo es medible
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificacion = 1 y si no esta bien
definido calificacion = 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 verbogrincipales ("Posicionar" y "Penetrar") estan en infinitivo
4. El verbo es medible
Tanto "Posicionar” como "Penetrar” son verbos medibles.
5. En caso de estar bien definido el verbo, calificacion = 1 y si no esta bien
definido calificacion = 0
Dado que hay mas de un verbo principal:
Calificacion =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 esta bien definido verbo principal, recuerda solo vas a
analizar si esté bien defindleerbo 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 estanénitivo, no en sustantivo

4. El verbo es medible

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

Answer:

Analicemos el objetivo dado segun 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 esté en infinitivo, es un sustantivo; la forma
correcta seria "mantener”.

4. El verbo es medible

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

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

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

Question:

Eres un experto investigador y eres extremadamente critico, considerando
siguiente objetivo "Implementar la metodologia 5E en el &rea de fabrica de
compuestos con el fin de mejorar la productividad de la empresa y la calida
de sus productos.". Dimeesta 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 esta bier
definido calificacion = 0

Seccion 2Prompt Few SheCoT para identificar el Tema de investigacion

en el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Identificar las acciones de mejora Evaluar la situacion actual de la planta €
cuanto a la generacién de niatero conforme proveniente de todos los
procesos de Linea #2.". Dime si esta bien definido el tema de investigacionr
recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido el tema de investigacic
Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encuentra el Verbo de accién

2. Encuentra el objeto de estudio

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

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

Answer:
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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 accion:

El verbo de accion principal es "ldentificar".

Encuentra el objeto de estudio:

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

Revisa que no haya mas de un objetstddio:

Aqui surge un problema. Aunque el verbo principal es "ldentificar" 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 gerar confusion sobre el enfoque principal de la investigacion.
Calificacion:

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

Calificacion =0

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar el crédito hipotecario INFONAVITT para determinar si es 0 no

una adecuada opcidn para que la pobldeiSan Luis de la Paz lo adquiera".

Dime si esta 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 mas de un objeto de estudio

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

Answer:

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

Encuentra el Verbo de accion:

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 créditc
hipotecario INFONAVIT.

Calificacion:

El tema est& bien definido, ya que tiene un verbo de accion claro y un objet
de estudio Unico. Ademas, especifica el propésito del andlisis (determinar
es una adecuada opcidn) y el contexto geogréafico (para la poblacion de S
Luis de la Paz).

Calificacion =1

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Elaboracion precisa de piezas y optimizacién del rendimiento de la prens:
hidraulica: Garantizar la fabricac¥ecisa de las piezas necesarias para
mantener un funcionamiento 6ptimo de la prensa hidraulica. Esto implica
asegurar gque las piezas cumplan con los estandares de calidad y tolerar
requeridos para su correcto funcionamiento.". Dime si esta bieto @fin
tema de investigacion, recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido el tel
de investigacion

Considera la siguiente cadena de pensamiento

1. Encuentra el Verbo de accion

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 investigalifibacion = 1y

si no est& bien definido calificacion = 0

Answer:

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

Encuentra el Verbo de accion:

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 "fabricacio
precisa de las piezas necesarias" para su funcionamiento 6ptimo.

Revisa que no haya mas de un objeto de estudio:

Hay dos objetos de estudio relacionados pero distintos:

* La "elaboracion precisa de piezas"

* La "optimizacién del rendimiento de la prensa hidraulica"

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

Calificacion:

El tema de investigacion no esta bien definido debido a la presencia de dc
objetos de estudio relacionados pero distintos. Seria recomendable redefin
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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 opinibn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar estrategias de mejora continua para reducir el scrap dentro del
proceso productievd)de enutptierngas( dRelr
RUBBER (06Cauchod6), en DONGA HWASUNG
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 accion

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 investigacion, calificacion = 1y
si no esté bien definido calificacion = 0

Seccion 3 Prompt Few SheEoT para identificar el Alcance o contexto de

la investigaciéon en el Objetivo General

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn 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 esan lefinido 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. ldentificacion de elementos clave del contexto

3. analiza de la especificidad del contexto

4. Determina si el contexto estéa relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacion = 1y si no esté 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, Medici6on de
tiempo

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

4. Determina si el contexto esté relacionado con el objetivo

El contexto esta directamente relacionado con el objetivo

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

El contexto de la investigacion esta bien definido porque Se especifice
claramente la maquina en la que se realizara la investigacién (prensa hidrau
3800).

Calificacion =1

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa.”. Dime ¢
esta bien definido el contexto deestigacion, recuerda solo vas a evaluar si
esta bien definido el contexto de investigacién Considera la siguiente cadel
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 esté relacionado con el objetivo

5. En caso de estar bien definido el contexto, calificacion = 1y si no esté biel
definido calificacion = 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, ubicacidn geografice
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 estéa relacionado con el objetivo

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

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

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

Calificacion =0
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Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn 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 tgaresencia en el municipio haciendo que los
jévenes se interesen en formar parte del mismo". Dime si esta bien definido
el contexto de investigacion, recuerda solo vas a evaluar si esta bien definido
el contexto de investigacion Considera la siguieate@c@pensamiento

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacion

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, calificacion = 1y si no esté bien
definido calificacion = 0

Answer:

1. Encentra el contexto donde se realizara la investigacion

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

2. ldentificacion 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 ubicacién (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, calificacion = 1y si no esté bien
definido calificacion = 0

El contexto esta relacionado con el objetivo

Calificacion =1

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn 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 tgaresencia 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 esta bien defini
el contexto de investigacion Considera la siguiente cadena de pensamiento
1. Encentra el contexto donde se realizara la investigaciéon

2. Identificacion de elementos clave del contexto

3. analiza de la especificidad del contexto

4. Determina si el contexto esté relacionado con el objetivo

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

Seccién 4 Prompt Few ShefoT para identificar el Propdsito o finalidad de

la investigacion en el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa ". Dime ¢
se identifica el proposito del sigtéeobjetivo, recuerda solo vas a evaluar se
identifica el propésito del objetivo, genera tu respuesta considerando |z
siguiente cadena de pensamiento

1. Identifica el verbo o accién principal

2. Determina el objeto de estudio

3. Identifica el contexto o &mbito

4. |dentifica el resultado esperado o contribucién

5. Sintetiza esté propdésito

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

Answer:

1. Identifica el verbo o accion principal

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

2. Determina el objeto de estudio

métodos centrales" ,"caminos"

3. Identifica el contexto o &mbito

"para la empresa"

4. ldentifica el resultado esperado o contribucion

No se especifica claramente un resultado esperado o contribucion concreta
5. Sintetiza esté propdsito

El proposito parece ser mejorar procesos internos clave y crear nueva
estrategias direcciones para la empresa, pero carece de especificidad el
cuanto a los resultados esperados o el impacto deseado.

6. En caso de identificar claramente el propdsito 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 util en su forma actual.
Calificacion =0

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar la estrecha relacion entre el nivel de productividad y el nivel de
satisfaccién del empleado”. Dimsesidentifica el propdsito del siguiente
objetivo, recuerda solo vas a evaluar se identifica el proposito del objetivo,
genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

la siguiente cadena de pensamiento

1. Identifica el verbo o accion principal

2. Determina el objeto de estudio

3. Identifica el contexto o ambito

4. ldentifica el resultado esperado o contribucion

5. Sintetiza esté propésito

6. En caso de identificar claramente el propdsito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacion = 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 satisfaccion del empleado”.

3. Identifica el contexto o &mbito

El contexto parece ser el ambito laboral o empresarial, aungespecifiea
explicitamente un sector o tipo de organizacién en particular.

4. ldentifica el resultado esperado o contribucion

No se menciona explicitamente un resultado esperado o una contribucién
especifica. El objetivo no indica qué se hara 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 propgaifwacion = 1 y si no se
identifica calificacion = 0

Falta especificar el resultado esperado o la contribucion de este analisis
Calificacion =0
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Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Fortalecer el proceso de ensamble mediante la estrategia de capacitacion
ayudas visuales para brindarrabpal de produccién en el area de ensamble,
una mejor informacion y entendimiento sobre las actividades que influyen et
su trabajo.". Dime si se identifica el propdsito del siguiente objetivo, recuerd:
solo vas a evaluar se identifica el propésito @glvobpenera 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 &mbito

4. ldentifica el resultado esperado o contribucion

5. Sintetiza esté propdésito

6. En caso de identificar claramente el propdsito calificacion = 1 y si no se
identifica calificacion = 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 &mbito

El contexto es "el area de ensamble” dentro de un entorno de produccion.
4. ldentifica el resultado esperado o contribucion

El resultado esperado es "brindar al personal de produccion una mejor
informacion y entendimiento sobre las actividades que influyen en su trabajo’
5. Sintetiza esté propdsito

El propésito es mejorar el proceso de ensamble mediante la capacitacion d
personal de produccion, utilizando ayudas visuales para aumentar s
comprension de las actividades laborales.

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

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

Calificacion =1

Question:
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Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Analizar la estrecha relacion entre el nivel de productividad y el nivel de
satisfaccién del empleado”. Dimsesidentifica el propdsito del siguiente
objetivo, recuerda solo vas a evaluar se identifica el proposito 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. ldentifica el resultado esperado o contribucion

5. Sintetiza esté propésito

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

Seccion 5 Prompt Few ShefoT para identificar la Congruencia gramatical

de la investigacion en el Objetivo General.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn 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 eg@tgruencia gramatical en el siguiente
objetivo, recuerda solo vas a evaluar si existe congruencia gramatical en la
investigacion, genera tu respuesta considerando la siguiente cadena de
pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracion

2. Identifiguemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacién

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

Answer:

1. Examinemos la estructura general de la oracion

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

2. ldentifiguemos lgmartes principales
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Verbo principal: "Determinar”, Objeto directo: "el tiempo promedio",
Complemento circunstancial de finalidad: "para el cambio de formato 60x60'
Complemento circunstancial de lugar: "en la prensa hidraulica 3800"

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

Las partes de la oracion estan correctamente relacionadas entre si.

4. Evaluemos la puntuacion

La puntuacion es correcta

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

Dado que existe congruencia gramatical en la oracion y esta bien definida
calificacion = 1.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Optimizar métodos centrales y Generar caminos para la empresa.”. Dime ¢
existe congruencia gramatical engalente objetivo, recuerda solo vas a
evaluar si existe congruencia gramatical en la investigacion, genera
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracién

2. ldentifiguemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

5. En caso de existir congruencia gramatical, calificacién = 1 y si no esté bie
definido calificacion = 0

Answer:

1. Examinemos la estructura general de la oracién

El objetivo presentado es "Optimizar métodos centrales y Generar caminos
parala empresa.” La estructura general consiste en dos acciones separadas
la conjuncion "y".

2. ldentifiguemos las partes principales

La oracion tiene dos partes principales: "Optimizar métodos centrales" y
"Generar caminos para la empresa”. Ambas son oraciones coordinadas por
conjuncion "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 mane
individual. Sin embargo, cuando se unen mediante la conjuncion "y", no exist
una clara conexioén légica o semantica entre "Optimizar métodos centrales™
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"Generar caminos para la empresa". Esto genera cierta incongruencia en
cuanto al sentido global del objetivo.

4. Evaluemos la puntuacién

La oracion carece de puntuacién interna, lo cual es adecuado dado que esta
compuesta por datausulas coordinadas. No hay necesidad de afadir comas
u otros signos de puntuacion adicionales.

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

Aunqgue la oracion es gramaticalmente correcta en cuanto a estructura y
puntuacion, la falta de una conexién clara y légica entre las dos acciones
genera incongruencia semantica.

calificacion = 0.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructurar
tu opinibn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Implementar la metodologia 5E en el area de fabrica de compuestos con el
fin de mejorar la productividad detapresa 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 oracion

2. Identifiguemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

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

Answer:

1. Examinemos la estructura general de la oracion

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

2. ldentifiguemos las partes principales

La oracién contiene un verbo principal ("Implementar"), un complemento
directo ("la metodologia 5E en el area de fabrica 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 partes estan bien relacionadas entre si. El verbo "Implementar" e:
adecuado y el complemento directo especifica claramente qué se va
implementar y donde. El propésito final se conecta l6gicamente con la acciét
principal, afiadiendo una razon claraa gdar implementacion de la
metodologia 5E.

4. Evaluemos la puntuacién

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

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

La oracion presenta congruencia gramatical en todos sus elementos.
Calificacion = 1.

Question:

Eres un experto investigador eres extremadamente critico y vas a estructur
tu opiniébn en forma de cadena de pensamiento del siguiente objetivo
"Programa de mantenimiento para los equipos de control numérico". Dime
si existe congruencia gramatical eigukeste objetivo, recuerda solo vas a
evaluar si existe congruencia gramatical en la investigacion, genera
respuesta considerando la siguiente cadena de pensamiento

1. Examinemos la estructura general de la oracion

2. ldentifiguemos las partes principales

3. Analicemos la congruencia entre estas partes

4. Evaluemos la puntuacion

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

Evaluacion 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 tiend@aleveniencia Oxxo Vicente Guerrero”

El primero va a revisar que el verbo esté bien definido, si esta bien definido
el verbo colocara un punto de evaluacién, 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 Oracion

El segundo va a revisar que el tema esté bien definido, si esta bien definido el
tema colocara un punto de evaluacion, considerara 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 esta 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. ldentificara los elementos clave del contexto

3. Analizara laspecificidad del contexto y determinara si el contexto esta
relacionado con el objetivo

El cuarto va a evaluar que el propdsito esté bien definido si esta bien definido
el proposito colocard un punto de evaluacion, considerard los siguientes
puntos para dar una respuesta

1. Existe el objeto de estudio

2. Existe un resultado esperado o contribucion

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 oracion

2. Identificarés las partes principales de la oracion

3. Analizara la congruencia entre estas partes

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

Si la Evaluacién superior o igual a 4 Se colocara Calificacibn = 1 en cas
contrario, Calificacion = 0

Como respuesta solo debes de generar resumen de 50 palabras donde inclu
la calificacion, no intentes hacerlo en forma de atefigogramacion.
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CONSTRUCCION DE MODELOS DE LENGUAJE
TIPO BERT PARA EL ESPANOL MEXICANO
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Resumen.En este articulo se presenta un nuevo modelo de lenguaje que fue
especificamente disefiado y entrenado para reconocer informacién region:
del espafiol de México y pueda utilizarse en tareas de Procesamiento
Lenguaje Natural. Se entrenaron dos modelo56gn132 millones de
pardmetros respectivamente usando mas de 140 millones de mensajes de
red social Twitter (ahora X). La informacién regional aprendida se puede
corroborar en la evaluacion, donde los modelos propuestos superaron :
BETO al clasificalos mensajes en el estado de la republica donde fueron
escritos. Los modelos son de cédigo abierto y estan disponibles en I
plataforma Hugging Face.

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

1 INTRODUCCION

Una de las principales caracteristicas que nos diferencia de las demas espe
es la complejidad del lenguaje. Este nos permiti6 comunicar ideas sofisticad.
gue fomentaron el establecimiento de las primeras sociedades. El espafiol
el segundo idioma mas hablado en el mundo, sélo después del chino, y s
habla en 20 paises como resultado de la colonizacion espafiola iniciada en
S. XV.

Esta diversidad tanto en el territorio como en el nimero de hablantes, hace :
espafiol un idioma con muchos dialectos o variantes que comparten palabr:



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, |. SBreoh&Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

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 palablitamados encajes de palabnasrd embeddings

pueden utilizarse en tareas como traduccidon automatica, creacion de
resumenes, 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 centrarrapresentar los significados de las palabras; en
Vaswani et al. 2017 [3] se presenta la arquitectura profunda llamada
Transforngue 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 siemantica aprendida por el
modelo, como es la clasificacién de texto. Estos modelos son de gran utilidad
ya gue pueden ser famtrenados y especializados (afinados) para tareas
especificas, amortizando su altisimo costo de construccion con costos
reldivamente 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 resmltareas de PLN, sin embargo, como se describe en
Tellez et al. [7], dada la diversidad del espafiol, es necesario tener en cuenta
las diferentes variantes y modismos de la region. En el caso especifico de
México, los censos poblacionales con mas de liitesnde habitantes en

el territoriol poco menos de 13 millones en Estados Unidos de primera
generacién y mas de 26 millones de segunda gerdalaaspajiol mexicano

merece una especial atencién para la creacién de grandes modelos de lenguaje
gue permitan la creacion 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
poblacién en cuestion.

Nuestra contribucién es la creacion de modelos de lengwajergmados
basados en BERT para diferentes variantes del espafiol Mexicano utilizanc
datos de Twitter para el aprendizaje del modelo. En particular, los modelo:
generados contienen informadaiégional explicita empotrada que permite
informar al modelo si se desea utilizar informacion regional, sesgar el model
hacia alguna region, y en ultimo caso, la de predecir de manera natural
regiéon mas probable para mensajes dados.

2.SOBREEL CONJUNTO DE ENTRENAMIENTO
2.1 Descripcién

El conjunto de entrenamiento consistié6 en mensajes de la red social Twitte
(ahora X) obtenidos mediante su API en fechas diesglmbre de 2015
hasta febrero de 2023. Los mensajes contienen una serie de caracteristic
como la fecha, el nombre del usuario, mensaje, coordenadas geoespacial
entre muchos otros.

Se seleccionaron los mensajes escritos desde México y mediante |;
coordenadas geograficas, se les asigné el estado de procedencia como |
etiqueta extra. En total se obtuvieron 147,171,115 mensajes de los cuales
usaron 145,827,470 para el entrenamjegitresto para la evaluacion.

2.2 Preprocesamiento

Antes de entrenar con los mensajes de texto, se les did un tratamiento prev
para estandarizar y eliminar algunos datos que pudieran ser #msibles.
concreto se procedié de la siguiente manera:

’ Se cambiaron las menciones de usuari®/p8r

Se cambiaron las direcciones de internetgor

Se estandarizaron expresiones cigi@e o0 jajajaa a sélo una
repeticionjaja.

’ Se reemplazaréamp;. &gt; y &lt; por &, > y < respectivamente.

Las mayusculas no se cambiaron.

Para introducir informacion regional, se opt6 por usar la siguiente
convencion: <estado> _GEO <mensaje>. Es decir, se incluyé una etiqueta
con el estado de la republica desde donde se publicé el mensaje, el toke
separador _GEO y luego el mensaje de festimtécnica nos asegura que el
modelo aprenda informacion relacionada con cada region, es decir, le damc
una posicidén 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 dejarbadbtggemoticones 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 s .

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 creacion del vocabulario es una parte importante del disefio de un modelo
de lenguaje. Para nuestro caso se eligio un tokenizador WatRRiatkie

disefiado especificamente para BERT [4]; se us6 un vocabulario de 30K
términos que los aprendié del conjunto de entrenamiento.

Es importante mencionar que las etiquetas que indican la entidad federativa
0 region se eligieron para que sean representadas con un sélo token. Esto con
la finalidad de que sea més sencillo su enmascaramiento a la hora de entrenar
y predecir. De esta maaela tarea de predecir el estado de procedencia se

podra realizar reemplazando el primero token por el token de mascara
<mask>,

3. ENTRENAMIENTO

3.1 Configuracién 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 mediantéugging Fac@e tomaron dos configuraciones para los

modelosmak y largé que se pueden consultar en la Tabla 2.

Tabla 2: Configuraciones de los modelos entrenados.

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

Los modelos fueron entrenados usando pesos iniciales aleatorios. El
entrenamiento se realiz6 en dos tarjetas Nvidia TITANCBTZ4GB de

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

3.2 Parametros del entrenamiento

El entrenamiento se hizo durante un época (epatmte el conjunto de datos
usando el enmascaramiento de tokens. A cada mensaje se le aplico
enmascarado aleatorio con 15% de probabilidad sobre cada token. La tare
consiste en que el modelo debe predecir los tokens enmascarados tomant
en cuenta ebsto del mensaje. Se usé una tasa de aprencizajg g¢ .

4. EVALUACION

4.1 Similaridad entre regiones

Una de las preguntas principales que queremos responder es ¢ qué tanto ve
la forma de escribir entre los diferentes estados del pais? Los modelo
entrenados nos permiten hacer esta comparacion mediante las capas

atencion presentes en la arquiteceiteadsformer.

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 region y guardamos los tokens del mensaje con mayor influencia
durante la prediccion del token de estado. Para esto, usamos las cabezas de
atencion en la Ultima capaeteoddfon 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 atencion niumero 8. De la
figura, podemos observar que los estados Chiapas, Jaksm, NMiévo

Ledn, Oaxaca, Puebla, Querétaro, Quintana Roo, Veracruz y Yucatdn son
todos similares entre si. Sonora se parece a Baja California, Coahuila,
Guanajuato, Sinaloa y Tamaulipas. Otros estados con vocabulario parecido
son Michoacan e Hidalgo; Moscon 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.

BER 061 045 052 042 oS

.

05 045 052 045 05

047 045 051 044 046

047 046 04D 042 49
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Figura ® Similitud entre los vocabularios de los estados de la republica.

4.2 Clasificacion de textos: Prediccidon de la regiéon de origen de
un mensaje de texto

La clasificacion de texto es una de las emdalematicas de los modelos
BERT. El problema se plantea como dado un corpus etiquetado, el modelc
debe ser capaz de aprender de dicho corpus para etiquetar mensajes nur
vistos con criterios similares a los que llevaron a las etiquetas originales.
De los mensajes nunca vistos en el entrenamiento de los modelos, se creé u
tarea de clasificacion para medir el desempefio de dichos modelos pre
entrenados. La tarea es sobre prediccion de la regién de origen de mensa
confinados en el territorio nacdbhnPara esto se seleccionaron 313,525
mensajes geolocalizados a las 32 entidades federativas mexicanas; se Cl
gue estos mensajes tuvieran informacion regionalizada adicional a la localid
de origen La coleccidén se partio en dos subconjuntmsdera estratificada
(manteniendo la proporcién de la poblacion en las clases de ambo:s
subconjuntos) ademas de una proporcik®® fara entrenamiento y prueba,
respectivamente. Este procedimiento cre6 un conjunto de entrenamiento de
219,467 mensajes yOB8 para prueba.a distribucion de las regiones se
lista en la Tabla 3.

Tabla 3: Distribucion de los datos (tanto para entrenamiento como para prueba), ordenadc
menor porcentaje (3 columnas).

Estado % Estado % Estado %

Ciudad deMéxico 245 Yucatan 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



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

Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, |. SBreoh&Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

Estado % Estado % Estado %
Puebla 4.9 Morelos 1.7 Baja California Sur 0.8
Quintana Roo 3.9 Oaxaca 1.7 Aguascalientes 0.8
Veracruz 3.9 Coahuila 1.7 Campeche 0.6
Querétaro 3.5 Chiapas 15 Tlaxcala 0.6
Guanajuato 3.0 San Luis Potosi 14 Nayarit 0.5
Tamaulipas 2.7 Chihuahua 13 Colima 0.4
Sonora 2.7 Michoacan 1.3

La comparacion consiste en el uso de modelentpeaados BETO, MX

Small y MX Large, estos dos Uultimos corresponden a los modelos
regionalizados propuestos. Adicionalmente, se afiadié un modelo basado en
Bolsa de Palabras (BoW) donde las palabras fesaiag con el modelo
vectorial TFIDPy el clasificador consiste de una maquina de soporte de
vectores (SVM) con kernel lineal (usandevstierest para manejar el
problema multiclase).

La Tabla 3 muestra el desempefio en términos de la facwide@gn el

conjunto de prueba, con modelos afinados y sin afinar. Los modelos afinados
son sometidos a un proceso de optimizacion adicional que permite a la red
neuronal mejorar ajustando los pesos y las capas de clasificacion con respecto
al problema siendesuelto. 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 us6 el modelo BETO tomadogiging Faaécual

se le entrend 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 qu
obtuvo un 70.77% de aciertos a lo largo de las 32 clases. LalMoldeima

sin afindndica que los modelos fueron evaluados en el conjunto de prueba
sin haber sido modificados de ninguna manera. El modelo BoW implica la
construccion de un vocabulario (palabras), pesado de las mismas utilizanc
TFIDF, asi como la construccion de un model®VM lineal. El BoW es

un modelo que puede usarse como punto de referencia ya que enanpliame
conocido, por lo mismo también da una idea de la complejidad de la tare:
misma.

5. CONCLUSIONES

En este trabajo, presentamos un nuevo modelo de lenguaje especificamen
disefiado para capturar las particularidades regionales del espafiol mexical
A través del entrenamiento con un corpus masivo de tuits, hemos
desarrollado dos modelos con diferentescodades paramétricas que han
demostrado ser altamente efectivos en la tarea de geolocalizacién de mensa
Los resultados obtenidos en la evaluacion son prometedores, ya que nuestr
modelos superan al modelo de referencia BETO en la clasificacion de
mensajes por estado asi como a modelos basados en bolsas de palabras. E
indica que los modelos propuestos lbgrado aprender las caracteristicas
lingUisticas distintivas de las diferentes regiones de México, lo cual represer
un avance significativo en el campo del procesamiento del lenguaje natur:
para el espafiol mexicano.

Al hacer publicos nuestros modelos en la plataforma Hugging Face,
facilitamos su acceso a la comunidad de investigacion y desarrollo, lo qu
permitira impulsar futuras investigaciones en diversas areas de
Procesamiento de Lenguaje Natural, y en particdare tareas y
aplicaciones que deben atacarse con conocimiento regional.
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Resumen.La prediccion de la estructura de menor energia de cllsteres de
boro y de metales de transicién es fundamental en la ciencia de materiales.
Losrecientes avances en los métodos de busqueda han reducido el tiempo de
cdmputo necesario para la prediccion de minimos globales. Sin embargo, el
rendimiento de los resultados sigue dependiendo de la precision de los
célculos de teoria del funcional deelssidad (DFT). En este capitulo se
resumen los avances en la identificacién de minimos globales de clisteres de
boro y platino dopados con metales de transicion. Proporcionamos los
fundamentos de los métodos de prediccion de estructuras de cllsteres,
ejempos de estudios recientes y perspectivas.

Palabras claveClusteres, boro, platino, DFT.

1 INTRODUCCION

Los clusteres metéalicos 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 macroscépicos.
En tamafios de pequefios, los cllisteres y nanoparticulas poseen propiedades
fisicoquimicas que difieren fuertemente del bulto, y son dependientes de la
forma, tamafio y composiciéhPor lo tanto, caracterizar las estructuras
favorables es una tarea importante para una comprension mas profunda y una
racionalizacion de la quimica de cllsteres y aleaciones. Los cllsteres de
metales de transicion proporcionan una plataforma ideal feanairnde
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propiedades dependientes del tamafio, permitiendo establecer relacione
estructurgropiedad para una mejor orientacion en la mejora de la actividad
de las nanoparticulas en aplicaciones de¥eadadas Ultimas décadas, se

ha llevado a cabo una extensa exploracion de la superficie de energia poten
(PES) de clusteres de elementos metélicos y semiconductores, utilizanc
varias estrategias con el objetivo de predecir las estructuras maswsables y
propiedades de acuerdo con sus respectivos tamiafiesta tarea no es
trivial, ya que el numero de posibles minimos locales en la superficie d
potencial aumenta exponencialmente con el tamafio del clister. Ademas c
las busquedas estructurales, los enfoques mas avanzados en la actuali
revelan el gran mmicial en el estudio de la dindmica de clUsteres, mecanismos
de dopaje, la rigidez del cllister segun la temperatura, y la estabilida
termodinamica de los clisteres, entre otras caracteristicas, destacando |
avances recienté¥3 En este capitulo, presentamos nuestros estudios
recientes y perspectivas de clusteres de boro y de platino dopados con meta
de transicion. Debido a la extensa literatura sobre este tema, nos centramc
en ejemplos especificos. Proporcionamos una d@liscussada
principalmente en cllsteres eldiB B/Cr,, y PtV, con el objetivo de resumir
ejemplos de clisteres con posibles aplicaciones tecnoldgicas.

2 METODOS DE BUSQUEDA

La prediccion de las estructuras de menor energia de los cumulos
nanoparticulas sigue siendo un problema fundamental en la ciencia d
materiales. A pesar de los avances en la caracterizacién experimental, la for
y estructura de los clusteres no pueden determinarse directamente a partir «
los experimentos. La prediccién computacional de estructuras no solo sirve
para contrastar y gulas resultados experimentales, sino también para el
descubrimiento de nuevos materiales nanoestruc4ados.

La estructura de minimo global (GM) de los clusteres metéalicos generalment
se determina mediante la técnica de optimizacion global, que se guia mediar
un gran nimero de optimizaciones loéa#@ssto no es una tarea trivial, ya

gue el nimero de minimos locales posibles en la superficie de potencic
aumenta de forma exponencial con el tamafio del cluster. Por ejemplo, se he
predicho al menos 1506 minimos locales distintos para el camulo de 1:
atonos de Lennardones (LJ) y probablemente entfey I® para 15 < n

< 25. Para n = 147, se han sugerido alrededofdaihinos localegso
Claramente, no es préactico realizar busquedas de todos los minimos local
de la superficie de potencial, excepto para los clisteres més peguefios.
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En las ultimas décadas se han propuesto varios algoritmos de busqueda, por
ejemplo, el recocido simulado (84&), método de busqueda aleafdr,
basirhopping (BH}?:35 el algoritmo genético de gradiente (GEEA,
bUsqueda aleatoria de Lloyd y Johrigtola optimizacién por enjambre de
particulas (PSG@¥4 Mas recientemente, se reportaron el método de
optimizaciéon por enjambre modificado, el automata celular y el basin
hopping Monte Carlo mejorado (BHMC), el método de crecimiento de
clusteres sisteméaticos (S&@Mhtre otros. En su reciente trabajo, Gacet al.
proporcionaron una revisién sobre la busqueda de estructuras inteligentes y
el disefio de aplicaciones para cllsteres, incluyendo los conceptos basicos y
los diagramas de flujo de algunos métodos representativos come el basin
hoppingg® el algoritmo evolutivis, USPEX4 MAGUS4 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 simulacién BH. Reproducido con permiso de la refered€lg [

Otra estrategia prometedora para resolver clisteres de mayor tamafo 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 célculos préitmosda 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 tamafagy la escalabilidad no lineal del costo computacional
(aproximadamentg n3 para DFTY? Por lo tanto, se desean métodos de
optimizacién global que requieran pocas evaluaciones de energia para su
aplicacion en célculos de primeros principios. Un método prometedor para
reducir el costo computacional de la evaluacion de energia con DEdres util
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un ajuste mediante redes neuronales profundas (DNN), que pueden
emplearse para evaluar la optimizacion local. Por lo tanto, combinar técnice
de optimizacién con algoritmos heuristicos y redes neuronales podria mejore
aun mas el estado actual del artesemétodos de busqueda de estructuras.

A continuacion, mencionamos nuestros recientes avances en la prediccién c
minimos globales de clusteres, mencionamos casos representativc
incluyendo sus propiedades de estructura y estabilidad.

3 CLUSTERS DE BORO

Recientemente, se ha prestado esptialon a los cllsteres de boro debido

a sus aplicaciones prometedoras en biomedicina, biosensores y sistemas
liberacion de farmac®sLos clusteres de B dopados con M muestran
estructuras altamente coordinadas que pueden servir como bloques d
construccion para el ensamble de materiales nanoestructurados. En |o
tltimos afios se ha logrado un progreso significativo en los estudios
expennentales y tedricos de cllsteres desbdor ejemplo, utilizando
CALYPSO, se investigaron exhaustivamente las estructuras de clusteres
boro dopados con metales de transicighl)B%¢ Los cllsteres de boro
dopados se han evaluado obteniendo espectros fotoelectronicos bier
definidos, los cuales se utilizan para comprender las estructuras y los tipos
enlaces entre el boro y los metales de trari8isigresente los estudios de
clusteres de boro dopados con metales de transieidiMBSc, Ti, V, Cr,

Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) son amplios en la literg#ei&or otro lado, la
investigacion sobre clusteres de boro dopados con dos &tomos de metales
transicion sigue siendo relativamente linfitédaonsiderar los metales de
transicion de la primera serie de la tabla periédica (TM=Fe, Co, Ni), se har
identificado estructurasgiramidales para clisteres dé,BRecientemente,
hemos explorado la estructura de minima energia del camul@:de Ni
encontrando patrones similares a los reportados pBray FeaB; (ver

Figura 2j5 Ademds, estos cllusteres mostraron propiedades plausibles de
almacenamiento reversible de hidrégeno.
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Figura 2 Simulaciones de BH para clusteres deBMiReproducido con permiso de la
referencia p9.

Dadas las propiedades potenciales de los clusteres de boro dopados con dos
metales de transicion, hemos realizado busquedas estructurales para investigar
las estructuras mas estables de los cluster€s,delBs estructuras fueron
obtenidas utilizando un método de bhspping modificado a lo largo de

siete generaciones, como se discute en trabajos*ptevicigura 3 muestra

la estructura mas estable y los isbmeros representativos, en orden creciente
de energia. Los resultados mostraron que la estructura mas estable tiene una
configuracién bpiramidal, o estructura de sandwich inverso. Los isbmeros

de magr energia, adoptan estructuras de menor simetria, con segregacion de
los metales de transicion hacia los sitios periféricos.

& & &0 W &

0.0 0.49 0.51 1.79 2.23
T™M2.1 T™M2.2 T™M2.3 T™2.4 T™M2.5

Figura 3 Estructuras de menor energia para los clusteresd®BPara cada
estructura, se indican la energia relativa (en eV) y la etiqueta del iséiReproducido
con permiso de la referencfd].

Al evaluar las propiedades de los clisteres, se encontraron diferencias
notables entre el minimo global y los isémeros de mayor energia. Por ejemplo,
se calcularon los espectros IR de los dos clusteres més estables, los cuales
pueden servir como guia phraros experimentos. Se encontraron picos
caracteristicos para los clustéid2.1y 7M2.2 en 349.35 y 681.88 -€m
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respectivamente, sugiriendo diferencias notables en sus estructuras. Lc
espectros IR de los clisteres muestran una dispersion significativa par
7M2.2 mientras son mas localizados para el minimogjthalFigura 3).

100

7Cr2.1 7Cr2.2
80 F 1t 1

60 1t 1

40t 1t :

IR Intensity (arb. units)

0 A A A A ||||| ||MI | |
0 500 1000 0 500 1000

Wavenumber (cm_l)

Figura 3 EspectrodR para los clisteregM2.1y 7M2.2 obtenidos a nivel
PBEOQ/Def2TZVP. Reproducido con permiso de la referefftial

Las frecuencias vibracionales mas bajas se encuentran en 109.18-y 64.20
1, mientras que las frecuencias mas altas estan en 1366.26 y 1195.07 cr
respectivamente. Estos datos sirven como base paraifiwvegtgaciones

en aplicaciones especificas de estos cllusteres. Ademas, los espectros
pueden ser contrastados con futuros experimentos.

4 CLUSTERES DE PLATINO

Los nanoclusteres basados en platino han sido ampliamente investigadc
debido a sus propiedades potenciales en catalisis heterogénea. L
investigacion en materiales de platino ha llevado a la evaluaciéon de sitic
activos cataliticos, permitiendo estrategidicionales hacia materiales
cataliticos mas eficientes. En particular, las aleaciones de platino con metal
no-preciosos (M) ofrecen reducciones en el costo, asi como un aumento el
las actividades cataliti€#Para los clusteres de platino puro, las estructuras
para tamafios pequefios se encuentran bien identificadas, mientras que pe
una atomicidad de 16 en adelante, las estructuras del minimo global aun
encuentran en deb&t€e?Por otro lado, los estudios sobre clUsteres de Pt
dopados con los primeros metales de transicion son lirfitasimsno es

una tarea trivial, ya que los clisteres dopados requieren una exploracic
extensa de sus estructuras, orden quimico y'&apia.literatura, Jennings
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y Johnston revelaron las estructuras mas estables de los clusighds de Pt
(con x=26, y=1,2 y M=Ti, V) y encontraron que los estados de espin tienen
un efecto despreciable en las estructuras de los cla€tere®l fin de
confirmar la estructura de menor energia de estos cllsteres, en nuestro
reciente trabajo, probamos el caso de los cllsterg¥ délR2ando varias

funcionale&3

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

Figura4dLas estructuras de menor energ2a de | o0s
etiquetadas con la notacigrivim.y, donden representa el nimero de atomos de platino,
M denota el sistema dopadoy ge refiere al nimero de isémero en orden creciente de
energia. Reproducido con permiso de la referen@a [

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 del5sdiriero
mientras que considerando las funcionales de tipG&BaAtaomo TPSS y

MOG6-L se favorece la estabilidad de la estrisitta2que 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 isdmeros de mas baja energia. Después de analizar los
resultads 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 ionizacién de
los cumulos de platirib.Las propiedades estructurales se evalian ademas
utilizando los parametros del nimero de coordinacion efectivo (ECN) y la
distancia de enlace promedig){eLos resultados muestran que el ECN
aumenta con la multiplicidad de espi)) (&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
promedi o en funci-n de | a energ2a relatiyv
B3PW91/Def2TZVP. Los valores de las multiplicidades de espirséSndican con
simbolos distintos. La configuracion mas estable se especifica con un (*). Reproducido
con permiso de la referenci&’.

Con el objetivo de discutir las propiedades vibracionales de los clusteres c
PtV representativos, hemos calculado ademas los espectros infrarrojos (IR
gue serviran para contrastar futuros experimentos cuando estén disponible
Los picos caracteristicos palvél.1se encuentran en 304.36 y 381.58 cm
mientras que pa&M1.2estan en 301.23 y 335.16cmespectivamente
(Figura 6).

60 - 5M1.1 3 S5M1.2
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Figura 6 Espectros IR para los clusterbM1.1y 5M1.2 obtenidos a nivel
B3PW91/Def2TZVP. Reproducido con permiso de la referefiia [

Las frecuencias vibracionales mas bajas y mas aidtlpbksa encuentran

en 22.8881.58 cm, mientras que pabdl.2estan en 29.884.16 cm,
respectivamente, lo que indica un pequefio rango de los espectros. Lo
parametros de energia de ionizacion (IP) y afinidad electronica (EA) sor
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cantidades fisicas importantes que reflejan la estabilidad electronica de los
clusteres. Los resultados mostraron que los is6mero¥ d@xtben solo

pequefas variaciones en las propiedades electronicas. Para los isbmeros
5M1.y (y=15), los pardmetros de IP y EA varian entre77/585y 2.1-2.37

eV, respectivament e. Los par 8metr os
quimico (4) también ntesron variaciones minimas entre estos isbmeros
representativos. En este contexto, las diferencias entre los bitulygs
5M1.2fueron despreciables.

5 CONCLUSIONES Y PERSPECTIVAS

En las Ultimas décadas, se ha llevadb@auna extensa exploracién de la
superficie de energia 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 funslaelento
progreso y los avances recientes en la identificacion de la estructura de energia
minima energia de cllsteres dopados con metales de transicién, con especial
atencion a los clusteres de boro y platino. Se presenta una vision general de
los avancesnemétodos de busqueda de minimos globales de clusteres 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 comprensival iIde las
propiedades de los cllsteres basadas en sus caracteristicas dependientes del
tamafio. En este capitulo, hemos utilizado la teoria del funcional de la
densidad (DFT) para explorar la estructura de los cimuldi &8, y

PtV, respectivemente. Los resultados de los clusters de boro mostraron
caracteristicas representativas de las estructuras de minima energia con
respecto a los isbmeros de mayor energia. Mientras que las estructuras de
platino mostraron una distribucién dedasneros en funcién del espin y de

la coordinacion de los cumulos. Estos isbmeros 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, quetsa prese

en los isomeros de boro y platino. Estos resultados sirven como base para
futuras investigaciones de las estructuras de los clusteres de boro y platino en
funcion del tamafio.
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ResumenEst e trabajo surge a partir del
si st emas inteligentes aplicado a t
convocatoria de estancias posdoctorales del Conahcyt. El objetivo del
proyecto es la clasificaciéon de actividades hunmamasste caso de
actividades atipicas o anormales en una secuencia de videovigilancia con
propdsitos de asistir en temas de seguridad ciudadana. Para tener datos con
los cuales probar los modelos, se realiz6 una busqueda de una base de datos
gue contuvieraideos de actividades normales, asi como con actividades
an6malas, se escogi6 la hHSE crimeon 13 clases de acciones, las cuales

son: Abuso, Arresto, Incendio premeditado, Agresion, Robo con
allanamiento, Explosion, Pelea, Accidentes de tréfico, Robo, Tiroteo, Robo
en tiendas, Robo (sin allanamiento), y Vandalismo. La gran mayoria de los
trabaps reportados en el estado del arte para la clasificacion de estas
acciones?3 se basan en modelos de redes neuronales profundas con
arquitecturas como CNNs (Convolutional Neural Networks) y RNNs
(Recurrent Neural Networks). En este trabajo se evalétedaion de
actividades an- malas de adeamingdo co
PromptEnhanced Context Features for WeSklgervised Video Anomaly

Det e & tasi ecomadposibles mejoras a este.


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

118 Memorias de Proyecto: Supercomputo como motor de colaboracién acadestida.

Palabras claveVideovigilancia, clasificacion actividades humanas, deteccién
de acciones andmalas, deep learning.

INTRODUCCION

En la actualidad, la seguridad ciudadana es una preocupacion primordial ¢
sociedades modernas, impulsando la necesidad de desarrollar sistem
inteligentes capaces de detectar y prevenir actividades an6malas que puec
representar un riesgo para la pala&sto lleva a la busqueda de trabajos
de inteligencia artificial relacionados con cdédigo abierto de sistemas
avanzados de deteccién de anomalias en videos de vigilancia, para lo ct
podemos utilizar la base de datos UCF crime la cual es un reoacscoral

una gran coleccion de videos que capturan actividades normales y actividad
andmalas como asaltos, vandalismo y otros actos.

Existen numerosos estudios que abordan diferentes enfoques para identific:
actividades normales y anormales en videovigilancia. Por ejemplo, un enfoqt
basado en redes neuronales convoluciopedfiendiza en el uso de flujos
Opticos y mapas de saliencia para la deteccion efectiva de acciones andme
en secuencias de video. Otro enfoque utiliza técnicas de aprendizaji
débilmente supervis&ddonde se combinan métodos de normalizacién por
lotes para mejorar la precision y eficiencia en la identifd@eidomalias,

lo que demuestra la viabilidad de modelos menos dependientes de |
anotacion manual extensa. Ademas, estudios recientes han propuesto el u
de modelos basados en memoria, que retienen patrones aprdadidos
actividades normales para detectar desviaciones que podrian indicar
presciencia de una anomalia. Por lo cual para realizar este reporte se tomar
los trabajos relacionados a la base de datesrid@Fy se evaluaron algunos
codigos relacionados ligindo la infraestructura de losvisieres de
CIMAT, El Insurgente y Puerto Interior, situados en el estado de Guanajuato.

TRABAJOS RELACIONADOS

Uno de los trabajos relacionados en la deteccion de anomalias es el titulac
oLocalizing AnoeLmableileesd!, fdhdedpeopugiedack | y
método WSAL Weakly Supervised Anomaly Logadjmatise basa en la
evaluacion de la evolucién de segmentos temporales adyacentes en vide
anomalos, aprovechando las diferencias de apariencia para detectar camb
significativos que indiquen anomalias. Una de sus contribuciones es reforz:
la capacidadiel modelo para detectar y localizar anomalias catiarcoe
anomalias artificiales. Ademas, los autores proponen un conjunto de dato
propio de condiciones andmalas de trafico. La deteccion de anomalias e
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igual a los valores atipicos de una escena considerada normal, sin embargo,
esta técnica normalmente falla cuando se enfrenta a escenas mas complicadas
o desconocidas. Los autor eslalkled 0L oc:
Vi d é& cosgaran la precision de localizacion de anomalias en términos de
AUC (8rea bajo | a PReaworldhangmalgdetectiomn al c
in surveitladrcamzandans 6AUC draph 54. 25
convolutional label noise cleaner: Train agidglay action cla§er for
anomal y 3dacatzaudtdi. D&, mientras el pr o
Anomalies fromWeakh a b e | e d! esvded &/ B8 Este método
oOLocalizing AnoclLmeabeleesd! pNmedrapidednd | y
capa convolucional para la deteccién de caracteristicas de cada cuadro. Para
predecir si un video es normal o anémalo, basado en la localizacion temporal
de las anomalias, el método propuesto divide el video en segmentos y utiliza
una fincién de alto orden para codificar tanto el segmento anclado como sus
segmentos adyacentes en el contexto temporal.

En el escenario de supervision débil, se da una secuencia X wideo
correspondiente anotacién a nivel devadgo{ 0, 1} 6, donde el
significa que existe una anomal 2 a et
anomalia eK.

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 an6males. Por lo tanto, la
estrategia de maxima distancia impmeelos videos normales sean mas
uniformes que los videos con anomalias, lo que ajusta a la suposicion
convencional.

YO AOE gr QO R PO R 1)

Donde f es una medida de distancia que mide el margen de las puntuaciones
de anémalaantre las posiciones de los segmentos iy j. Cuanto mas cercanas
sean las puntuaciones de anomalia predichas, menor sera la distancia. Las
puntuaciones de anomalia estan todas cerca de cero en un video normal,
mientras en un video anémalo, las anomaéaegncuentran en un fondo

normal se llevaran una puntuacién grande.

En este mismo trabajo de ddbeledal i zi
Vi d é apbcando Codificacion de contexto de Alto orden {bfidgr
Contex Encoding, HCE) se puede determinar las variaciones dindmicas en las
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series temporales gque indican la existencia de anomalias, ademas se introd
una anomalia generada manualmente en la secuencia para mejorar la detect
de anomalias. Finalmente se utiliza ROC como métrica estandar ajustanc
los hiperparametros del madglevaluar su capacidad de localizar anomalias.

Otro trabajo es (MGFN: Magnitu@®ntrastive GlaneandFocus Network

for WeaklySupervised Video Anomaly Detectiomue se enfoca en
amplificar las caracteristicas para determinar las anomalias, donde el térmi
anomalia est& definido en contraposicion de lo que es normalidad, para |
clasificacion se presentan dos enfoques, una arquitecturaterspacid,

gue se ks=a en construir modelos que integran la informacién espacial y
temporal, pero enfrentan dificultades en videos largos donde las anomalie
ocupan solamente una pequefia parte del video, el otro enfoque propone ur
funcién de pérdida de Magnitud de CardaitessSTemporales (RTFM) para

gue las caracteristicas normales sean mas grandes, como se observa e
figura 1.

% ~.|* featurc magnitude

Magnitud

Figura 17 Magnitud de las caracteristicas con anomalias.

. . 0 200 400 600 800 1000 1200 .
Figura 27 Se observa una seccionwaeo normai aonde la magnitud de las
caracteristicas puede ser mayor que la magnitud de las caracteristicas con anomalias,
como en la figura 1.

Asi que en (MGFN: Magnitu@®ntrastive GlaneandFocus Network for
WeaklySupervised Video Anomaly Detecti@® utiliza una arquitectura
transformer, como los videos tienen una dimensién temporal adicional pare



Centro de Investigacién en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, |. SBreoh&Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

observar todo el video, se necesita esta arquitectura transéoanteego

dirigir la atencion 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
amplificacion de caracteristicas FAM (Feature Amplification Module), donde
calcula la norma, luego se integaaacteristicas globales y locales sobre el
transformador en lugar de simplemente maximizar la magnitud de las
caracteristicas anémalas y minimizar las normales, los resultados se observan
en la figura 2.
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Figura 37 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 léigura), 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 anteriormente relacionados a la clasificacion de actividades anémal
en videovigilancia, este reporte se enfoca al articulo Learning Prompt
Enhanced Context Features for WeSkigervised Video Anomaly
Detection5, ya que en una comparacion cos wwabajos de la base de datos
UCF_crime para la deteccion de actividades andlamas, el trabajo citado en |
es uno de los que obtuvieron alto valor de AUC, como a continuacién se
desarrolla, para esto se probaron los cédigos proporcionados poeel autor
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.

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

En la literatura se han definido diferentes métodos para la clasificacion binari
de los videos que contienen una anormalidad, los que estan basados ¢
aprendizajes por Mdltiples Instancias (MIL), se les dificulta realizar una
discriminabilidad mas detddlacuando dentro de las anormalidades hay una
clasificacion como en la base de datos UCF crime, para eso en Learnin
PromptEnhanced Context Features for WeSklgervised Video Anomaly
Detection, proponen un moédulo de agregacion de contexto temporal (TCA

y un médulo de aprendizaje mejorado por prompts PEL (PEhanhced
Learning).

Primero divide el video en fragmentos no superpuestos mediante una ventar
de l6cuadros. Posteriormente aplica la re@p8&entrenada que se basa en
una red ConvNet 2D tradicional y se define como:

6afo B B ¢ @QzOn @ Q 2)

Donde:
1 W(i,j)es el valor del filtro en la posic{iy).

1 I(x+i,y+j) es el valor del pixel en la posicion desplazada en la imagen
de entrada.

1 O(x,y) es el valor del pixel en la posigigen la salida
convolucionada.

1 kes el tamafio del filtro.

Y cuando se introduce la dimension temporal la ecuacién queda de I
siguiente manera

bofttdo B B B o W zoo ‘@ @ a (3
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Donde:

T W(i,j,m)es el valor del filtro 3D en la posidigiim), cormm siendo
la dimensién temporal.

1 V(x+iy+j,t+m)es el valor del pixel Enposicion desplazada en el
video de entradé

1 OKytles el valor del voxel (pixel volumétrico) en la
posicién(x,y,t)en la salida convolucionada.

1 les el tamafio del filtro en la dimensién temporal.

Posteriormente aplica max PoaBbge implementa una arquitectura de flujo

RGB y otra de flujo de flujo Gptico representando la dinAmica del video.
Ambos flujos se procesan por separado mediante convoluciones 3D y sus
salidas se fusionan para hacer una predicciébn conjunta expresado de la
siguiente manera

0 0 0 4)
Y la salida final es:
W | € "Q0 O w (5)

Donde:

1 W son los pesos de la capa fully connected.

1 beselsesgo.

1 softmaxconvierte la salida en una probabilidad distribuida entre las

clases de acciéon

El mdédulo de Agregacion de contexto temporal );TGAodela
simultaneamente las dependencias globales y locales provechando una matriz
de similitud y una sola fusion adaptativa.

Se obtiene una caracteristica de contexto global aplicando tres capas lineales,
dos™Qy"Q para obtener la matriz de similitud M, aplicandole softmax se
obtiene el mapa de atencién global y por ultimo se le aplica la tercera capa
lineal'Qpara obtener la caracteristica de contexto global

0 MQdzQO (6)

5 i ¢ 00 460 (7)
O 820 ®)
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Asi mismo se determinan las caracteristicas de calibracion local qu
consideran el tiempo de ejecucion del video.

0 0 ,if v | Agfio - H ETQ — Y 9)
6F N OI0E QEQA G

0 [ ¢ Q0 t-ew (10)

O 6200

Dondew es el tamafio de la ventana de enmascaramieesolg longitud
maxima de la secuencia de entrada, lo que permite capturar de manera efect
pequefios cambios y lograr una mejora de caracteristicas en el vecindario loc

Se implementa un perceptron multicapa (MLP) de dos capas para reducir I
caracteristicas y obtener representaciones semanticas de alto nivel. Cada c
esta seguida por una activacion GELU y una operacién de dropout. Luego s
utiliza una capa de convofucicausal para predecir las puntuaciones de
animalia a nivel fragmento.

El Aprendizaje Mejorado con Prompts (P&Lun enfoque que enriquece

las representaciones visuales incorporando informacién contextual basada ¢
conocimientos, mejorando asi la deteccibn de anomalias en escenaric
complejos.

Se lleva a cabo en tres partes, primero se realiza la construccion de promp
se seleccionan relaciones comunes de ConcepNet conitsIsiA/una,
PartOf- Parte de, HasATiene un/una, UsedFeiSe usa para, CapableOf

Es capaz de, AtLocatierbe encuentra en, Caus€zausa, HasProperty

Tiene la propiedad de, Antonymnténimo de, SynonymSinénimo de,
RelatedTe Relacionado con, CausesDesi@Gausa el deseo de, para
construir un diccionario de conceptos manteniendo las de mayor relevancic
guesirven como propts para enriquecer las caracteristicas visuales del mode!
Posteriormente se realiza la extraccion de representaciones con CLIP u
modelo multimodal que relaciona imagenes y texto mapea las imagenes y
texto a un espacio de caracteastimompartido, permitiendo al modelo
utilizar la informacioén textual para mejorar las predicciones visuales. Y al fine
las representaciones de los prompts generadas por CLIP se alinean con |
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caracteristicas visuales mejorando la discriminacibn de anomalias sin
necesidad de emparejar bidireccionalmente texto e imagen durante la prueba.
Se emparejan las caracteristicas del primer plano de videos anémalos con
prompts andmalos 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 solicité el uso de los
servidores de CIMAT otorgandonos acceso al del Insurgente, y Puerto
Interior.

El proceso de entrenamiento origéhadarning PrompEnhanced Context
FeaturesforWeakBbuper vi sed Vi de éseéomplatdbeeh y De |
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, tpe sugiere que el modelo tiene una baja probabilidad

de generar falsas alarmas, haciendo querdiedle para su aplicacién en
escenarios de deteccién de anomalias en videovigilancia.

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

Implementacién de Aumento de Datos

El concepto dAumento de datos es una técnica ampliamente utilizada en el
campo del aprendizaje automatico y, en particular, en la vision por
computadora. Su proposito principal es mejorar la capacidad de
generalizacién de los modelos aumentando la diversidad deb amjunt
datos sin necesidad de recopilar nuevos datos. Esto se logra aplicando
transformaciones a los datos existentes, creando versiones modificadas que
aun 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 ¢
en el tiempo de manera aleatoria. Este desplazamiento temporal simul
variaciones en el inicio o fin de una accion, lo que ayuda al modelo a ser m:
robusto frente a diferentiéses temporales de la accion.

Corte Temporal (Temporal Cropping):

Consiste en seleccionar unaseduencimas corta de la secuencia original,
simulando la situacion en la que solo una parte de la accién esta disponible
visible.

Al implementar data augmentation en el trabajo_e®rning Prompt
Enhanced Context Features for WeSkigervised Video Anomaly
Det e ct seoabthvieronlos 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 tom6
Duracién del minutosy | minutosy | significativamente mas tiempo, probableme
Entrenamiento 14 49 debido al uso de Data Augmentation y
segundos| segundos operaciones adicionales.
< . El AUC mejoro ligeramente en el segundd
AUC (Area Bajo 0.8422 0.8491 entrenamiento, indicando una mejor capaci

la Curva ROC) de generalizacion del modelo.

La FAR fue menor en el segundo entrenamig
0.00309 0.00264 lo que sugiere que el modelo cometié men
errores de clasificacion.

Tasa de Falsos
Positivos (FAR)

Impacto del Data No se ($:n?plcl)$gl Las técnicas de Data Augmentation en e

p - g -emp segundo entrenamiento mejoraron tanto el A
Augmentation aplico Jittering y como la FAR
Cropping) )

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

Trabajo a futuro.

AUn se esta trabajando en la mejora y optimizacion de los codigos para |
clasificacion de actividades andmalas en videovigilancia para la segurid:
ciudadana, en la siguiente tabla 2 se muestran algunas propuestas de mejc
para el cédigo probado y otrnas que ya estan en la literatura.
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Cambio Sugerido Beneficio Esperado ll\llvel de Dificultad d?,
mpacto Implementacion
Capturara mejor las
Uso de SeH relaciones a largo plazo €
Attention Mas las secuencias, crucial par| Muy Alto Alta
Avanzado reconocimiento de acciong
en videos.
Implementar Reducira el sobreajuste,
Regularizacion mejorando la generalizaci Medio Baja
(Dropout) en datos no vistos.
Aprovechar modelos
Experimentar con preentrenados puede
Modelos mejorar significativamente| Muy Alto Alta
Preentrenados precision sin necesidad d
entrenar desde cero.
Ajustar el learning ratesar
Optimizacion del elset;z;\;?g Iarsa?eesvc\:lﬁgsu?er
Proceso de pue(?e acelerar la Medio Media
Entrenamiento convergencia y mejorar Ig
precision.
Al combinar caracteristica
Combinacién de de distintas fuentes, se
Caracteristicas capturan mas aspectos d Alto Alta
Multimodales problema, lo que puede
mejorar la precision.

Tabla 2: Mejoras propuestas como trabajo a futuro.

CONCLUSIONES

La clasificacion de actividades an6malas 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 sepéaagraccion 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 difergogedetieventos,

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 d#esgo.
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EN LA DINAMICA DE CONTAGIO DE
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Palabras clave: Simulacion Mesoscopica. Dinamica de Fluidos. Vi-
rus. Vesiculas, Lipidos, Proteinas, Adsorcion. Difusion.

Resumen. En este documento reportamos los resultados obtenidos
de las simulaciones mesoscopicas realizadas sobre la infraestructura
de supercomputo de los laboratorios del Centro de Investigacion en
Matematicas (CIMAT). gracias a dichas simulaciones logramos en-
tender distintos aspectos de la dinamica y de la estructura de virus
esféricos como el coronavirus. asi como la dinamica de infeccion so-
bre la superficie de tejidos infectantes de modelos de fagocitos. Dada
la naturaleza de las simulaciones mesoscopicas v al acceso a esta in-
frastructura fuimaos capaces de encontrar tres resultados importantes
en tres lineas del provecto sometido. Por un lado. fuimos capaces de
encontrar los parametros minimaos 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. Pudimos estudiar el efecto de campos hidrodinami-
cos oscilatorios en la difusion rotacional de coronavirus modelo en
funcion del nimero de proteinas pico y la dinamica de adsorcion de
fagocitos en modelos de membranas celulares tomando en cuenta las
proteinas de membranas. interaccion fundamental para entender la
dinamica de contagio virus-célula.
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1. INTRODUCCION

Ante la coyuntura y los cambios de paradigma que han abierto
situaciones como el COVID-19 resulta mdas que pertinente este pro-
vecto, el cual conjunta la experiencia de los investigadores y estu-
diantes involucrados en la aplicacidn de metodologias mesoscopicas
a sistemas viricos modelo. Con la problemédtica actual de entender
la dindmica de contagio de algunos tipos de virus. Estos resultados
podran permitir el disefio dispositivos tecnoldgicos que sirvan para la
deteccién oportuna de posibles esparcimicntos de virus o cl discnio de
nuevos farmacos que eviten pandemias como la del 2020.

A medida de que el virus SARS-CoV2 se propagd por viajeros y se
volvié una pandemia que obligé el distanciamiento social debideo a la
suposicidon de que la principal ruta de infeccidn era la transmisién de
persona a persona por medio de las gotas de saliva, obligando cl uso
de cubrebocas v que debido a que las ciudades mas pobladas presen-
taban los mayores niimeros de infeccion. Para probrar dicha hipotesis,
cmpezaron a cmerger investigaciones al respecto, por cjemplo Calles
v Moran publicaron un articulo donde presentan un modelo para la
carga viral expedida durante eventos respiratorios.” Ellos caleularon
el nimero de viriones en gotas de saliva, que tan lejos viajan y cual
es su dindmica en el aire, finalmente determinaron la dindmica de las
particulas asumicndo que la gravedad y el arrastre son las principales
fuerzas que dirigen el movimiento. Mediante la resolucién numérica
de las ecuaciones de movimiento que describen la dinamica de cada
rango analizado, cncontraron que en ¢l régimen de acrosol las fucrzas
de friccién reducen el movimiento horizontal de las gotas ¥ 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 suspension de virus se vuelve una tarca de altisima
importancia resolver la dindmica de fluidos de dichos sistemas, es co-
nocido que resolver dichas ecuaciones puede ser complicado incluso
dc mancra numérica, cn ¢ste proyecto queda de manificsto que una
alternativa es mediante una perspectiva mesoscopica utilizando me-
todologias de resolucion de dindmica de fluidos basada en particulas
microscdpicas de grano grueso, siempre v cuando se tenga acceso a
recursos computacionales competitivos.

En cste 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 simulacion de suspensiones de moléculas
lipidicas anfifilicas para estudiar sistemdticamente el autoensambla-
do de vesiculas, dichas vesiculas sc usan cn ingenicria como réplicas
de una o més funciones de cflulas biologicas vy en cste caso tambicn
clerto tipo de virus cuya envoltura es 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 funcion de su ndmero de proteinas pico (Spike Proteins) también
conocidos como pepldmeros,® 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 hidrodindmicos del medio en el que se encuentran embebi-
dos, cstos dos efectos modifican ¢l movimicnto rotacional del virus
haciendo alincar sus peplémeros con las protefnas blanco de la celula
a infectar. Entonces se puede decir que las propiedades que gobiernan
el transporte v €l éxito de infeccidén de un virus es la difusién 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 adsorcién de otro tipo de virus, los bacteriofagos, dichos virus
tipicamente infectan a las bacterias y a algunos protozoarios. Estos
virus no son csféricos sino ticnen una forma muy particular, los fagos
que estudiamos en este proyecto son fagos con cole los cuales poseen
unas proteinas que permiten inyectar el material genético dentro de
la célula huésped.® Estos virus tienen la particularidad de infectar
célulag 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 y las
proteinas blanco, la temperatura, el pH, entre otros.

Este reporte estd organizado de la siguiente mancra. En la scc-
cidn 2 presentamos que son los métodos v el modelado mesoscépico,
posteriormente detallamos la metodoelogia mesoscopica DPD utiliza-
da en los tres sistemas simulados en éste proyecto, la ventaja de su
utilizacién de manera paralelizada en la infraestructura del CIMAT v
finalmente los detalles de simulacién de cada uno de los tres sistemas.
En la seccién 3 mostramos y analizvamos los resultados obtenidos para
cada sistema, los cuales estdn organizados por subsecciones para cada
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caso. Finalmente, en la seccion 4 discutimos nuestras conclusiones del
trabajo y algunas perspectivas del mismo.

2. METODOLOGIA Y DETALLES DE SIMULACION

2.1. Modelado mesoscopico

El modelado mesoscopico se concentra en predecir lag propiedades
materiales que estan determinadas por las cstructuras v comporta-
miento entre las escalas microscépicas (atomisticas) y macroscépicas
(continuo). Esta escala, tipicamente se encuentra entre 10 - 1000 nm y
1ns - 10ms, cs de particular importancia para cl entendimiento de sis-
temas poliméricos, soluciones con surfactantes, bio-moléculas y otros
fluidos complejos. Un fluido complejo puede ser descrito como un
fluido en ¢l que ¢l comportamicnto observable s afectado de mancra
fundamental, por la estructiura microscépica del fluido. La cual puede
ger una estructura molecular no trivial, por ejemplo un polimero o la
presencia de una suspension, como los coloides. Tales sistemas son de
gran interés practico debido a su aplicacion en Areas tan diversas co-
mo la exploracién de petroleo, 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 escalas temporales v espaciales macroscopicas, mientras
que las causas fundamentales de estos fenémenos pueden ocurrir en
la propia escala de los elementos que forman el fluido complejo.” Es-
te rango de escalas tan amplio representa un obstdculo significativo
para muchag 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 ecllaciones como las de Navier - Stokes.® Existen sofisticadas
técnicas computacionales para la solucién de estas ecuaciones dife-
renciales.” Sin embargo, estos métodos pueden incluir solamente los
detalles microscopicos del fluido de una mancra fenomenoldgica y son
entonces, malos candidatos para aplicarlos a fluidos complejos.

En una cscala microscépica, los métodos de dindmica molecular'™
permiten la simulacién de liquidos mediante el seguimiento de la po-
sicién y el momento de cada particula en el fluido. A pesar de que las
aproximaciones de dindmicas moleculares sc han ido incrementando
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exitosamente en la simulacién de un relativamente pequeno numero
de particulas,!' intentos para aplicar estas técnicas microscépicas a
sistemas de fluidos complejos muchas veces resultan en necesidades
computacionales irreales.

Mientras que los métodos computacionales convencionales como
dindmicas moleculares en escalas microscopicas y dinamicas de flui-
dos en escalas macroscopicas han sido conocidos por sus éxitos con-
siderables, la escala mesoscopica de los fluidos complejos 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 y a la ruptura de la deseripeién
del continuo para el caso de las dindamicas de fluidos macroscépicas.
Esta situacién ha disparado el desarrollo de métodos mesoscopicos
especificamente destinados a llenar el hueco entre las aproximaciones
micro y macroscépica.

En la dltima década del siglo XX se alcanzé un gran progreso en
el area de simulacion mesoscépica. Entre las técnicas sobresalientes
se encuentram: el método de Lattice - Boltzmann (LBM),'? dindmica
del funcional de la densidad™'? y 1a familia de métodos basados en
particulas de grano grueso como el caso de la dindmica de particula
disipativa (DPD).15:16

La simulacién mesoscopica no solamente ha tenido un area de
investigacion interesante para la comunidad académica durante los
ltimos afios, la industria también ha mostrado gran interés en cllo ¢
incluso, han sido los responsables de muchos logros. Por ejemplo, el
método DPD fue concebido en Shell'® y luego desarrollado en Unile-
ver.'8 También ha sido aplicado en la industria mexicana en Comex.'”

2.2. Dindmica de Particulas Disipativas (DPD)

En DPD el fluido estd compuesto de un conjunto de particulas
puntuales en el espacio continuo y el movimiento de las particulas
esta regido por las ccuaciones de Newton. Este ¢s un marco comin
para todos los métodos de simulacién basados en particulas, como las
dindmicas moleculares (DM).!% M Lo que hace diferente a DPD es la
interpretacion fisica que ticnen las particulas v la forma especifica
de lag fuerzas entre particulas. La interpretacién de las particulas en
DPD es que no representan moléculas individuales o dtomos dentro
dcl sistema, sino cada una, describe la posicion y ¢l momento de una
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region del fluido, el contorno exacto de cada particula no estd definido
por el modelo. Se considera que ésta construccién de grano grueso del
sistema permite una descripeion de escalas de longitudes mesoscdpi-
cas. El sistema DPD consiste en un conjunto de N particulas, las
cuales se encuentran en el espacio continuo. Cada particula DPD
esta descrita por su vector de posicién ; y su momento p;, juntos
con su masa 1m; , donde ¢ serd usada para distinguir entre las particu-
las. Seguiremos la convencion de suponer que todas las particulas
tienen la misma masa nm; = m, usaremos también v; para represen-
tar a la velocidad de una particula. Esta velocidad estd definida a
travez de la definicién normal del momento p; = mwv;. La evolucion
del algoritmo para DPD fue originalmente descrito'® en la forma de
ecuaciones estocdsticas de pasos de tiempo finito para la evolucién de
las posiciones y los momentos de cada particula. Sin embargo, esto ha
ido interpretado de manera més 1til como una evolucién infinitesimal
temporal.1®

Una particula de DPD tiene una interaccion mediada por una
fuerza a pares y aditiva que consiste en tres contribuciones. La fuerza
total en la particula i-ésima consiste en una fuerza disipativa Fp \
una fuerza estocéstica F/7 y una duerza conservativa F C, v puede ser
escrita como

L=Y (Bp+FR+ B, M
i
donde la suma corre sobre todas las otras particulas con un cicerto
radio de corte r.. Se usé esta como la 1inica escala de longitud en el
gistema, se llevaron a cabo todas las simulaciones con r. = 1
La fuerza conservativa de un potencial suave viene dada por

o _ [ ag(l—ri)fy (rg <re)
= { 0 (rij 2 7e) @

donde a;; es la repulsion mixima entre la particula i ¥ la 7, ¥
como se lleva el control de la naturaleza para nuestras particulas;
Fij = 15 — T, 145 = |Fij|, i = Tij/ri;. La fuerza disipativa estd dada
por

Ff = " (rig) (g - G5)5, (3)

v la fucrza cstocastica como
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Fg? = ow(ry) 0 s, (4)
donde w!t y w? son funciones de peso que van a 0 cuando r > .,
Uy = th — U;, ¥ 0;;(t) es una variable estocdstica con estadistica
Gaussiana: (0;;(t)) =0y ()00 () = (Gidu + 6:0,1)8(t — ).

Espafiol y Warren mostraron que para las funciones de peso se
tienen las siguientes relaciones

wh(ry;) = ('wD(mj))l/z o= (2kpTy)Y2 (5)

Estas relaciones se derivan del principio de fluctuacién-disipacion,
que asegura que el gistema conserve un equilibrio térmico adecuado.
La funcién de peso w? (ri;) estd asociada a la fuerza disipativa,
que describe la friccion entre las particulas v contribuye a la disi-
pacién de la energia cinética del sistema. Por otro lado, la funcién
de peso wR(nj) esta asociada a la fuerza aleatoria, que introduce
fluctuaciones térmicas en el sistema.

Para que se respete la relacion de fluctuacion-disipacién, las fun-
ciones de peso deben estar relacionadas de manera especifica. Esta
relacion garantiza que las fuerzas disipativas y aleatorias se equili-
bren correctamente, manteniendo el sistema en equilibrio térmico.
En particular, la relacién w(r;;) = (’mD (r‘ij))lﬂ asegura que las
magnitudes de las fluctuaciones térmicas v la disipacién de energia
estén acopladas de forma coherente.

El término o = (2kpT+)'/? representa la amplitud de las fluc-
tuaciones térmicas, donde: kg es la constante de Boltzmann, T es la
temperatura del sistema y 7 es el coeficiente de friccién.

Esta relacion asegura que las fluctuaciones térmicas (o) y la disipa-
cién () se mantengan en equilibrio, cumpliendo con las condiciones
de equilibrio termodindamico y asegurando que el sistema evolucione
hacia el equilibrio térmico adecuado.

2.3. LAMDMPS y la simulacién en paralelo

Ante los requerimicntos de computacion de alto rendimicnto para
los sitemas bicldgicos que queremos modelar, hemos tomado la de-
cigién de usar un simulador masivamente paralelizado de simulaciéon
molccular con ¢l cual hemos tenido experiencia trabajando desde el
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2020 a la fecha en computadoras de alto rendimiento con éxito com-
probado.'® 2% LAMMPS es el acrénimo de Large-scale Atomic/Molect
Massively Porallel Simulator, LAMMPS es un cddigo de simulacién
de dinamica molecular clasica enfocado en modelamiento de mate-
riales.? Fue disefiado para correr de manera eficiente en computado-
ras en paralelo v para ser facilmente extendido v modificado, esto
en gran medida al hecho de que es codigo-abierto distribuido bajo
los términos del GNU Public License Version 2 (GPLv2). LAMMPS
puede ser compilado v corrido sobre maquinas de escritorio o laptops
personales v correr incluso en serie, pero estd disefiado para compu-
tadoras paralelizadas de alto rendimiento que soporte las librerias de
paso de mensaje MPT.?® Esto incluye memoria compartida de multi-
niicleo, servidores de multi-CPU, clusters con memoria distribuida y
supercomputadoras. Algunas partes de LAMMDPS inclusive soportan
OpenMP de multi-hilos, vectorizacidn y aceleracion en GPU. Este
software estd escrito en C++ y requiera un compilador que sea al
menos compatible con el estandar C++4-11.

Sobre maquinas cn paralclo, LAMMPS usa téenicas de descompo-
sicidén espacial con paralelizacién MPI para particionar la simulacidn
en sub-gimulaciones del mismo costo computacional, a los que cada
uno cs asignado a cada procesador. Los procesadores se comunican
v guardan informacion de dtomos “fantasmas” para los dtomos que
estan en la frontera entre lag sub-simulaciones.

2.4. Detalles de simulacion vesiculas

Para modelar la molécula fosfolipidica, enlazamos las particulas
DPD de la molécula mediante un potencial arménico:

Vi) = %K(T"ij — lp)? (6)
donde K es la constante de resorte v Ip es la longitud de enlace de
equilibrio. Ademads, introducimos un enlace con rigidez en la flexidn
del fosfolipido. Para explorar los efectos de rigidez sobre las estructuas
resultantes. Desarrollamos dos simulaciones por separada usando in-
teracciones de rigidez de flexién diferentes. A los que llamamos B4 y
Bp para diferenciarlos. De manera que,

Ba(0) = 3ho(0—b0), Ba(®) =ks (1 —cos(0 —00) (1)
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Figura 1: Mapeo de molécula de dimyristoyl phosphatidyl
cheline (DMPC).

Utilizamos un mapeo de la molécula lipidica real llamado forma-Y
invertida, como la llama originalmente Kranenburg et al.,?% a partir
de la Figura 1 podemos distinguir las particulas dcel fofolipido que
representan la parte hidréfoba en color rojo y azul, mientras que la
parte hidréfila en el resto de colores.

Sobre ¢l detalle del mapceo, podemos distinguir que cn rosa sc
representa la parte carbonatada, donde cada bola roja representa tres
carbonos con sus respectivos hidrogenos, las bolas azules representan
la parte carboxilada, mientras que la bola rosa y verde representan
la parte del fésforo v 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 estdn inmersos en un fluide DPD, este fluido es posicionado
entre dos paredes paralelas y estd sometido a una fuerza cortante
oscilatoria.

En nuestro modelo, el virus tiene un radio de 4r., donde r,. es la
unidad de longitud en DPD' v contiene picos colocados de manera
explicita en la superficie, estd 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.

El tamaifio adimensional de la caja de simulacion es de 30x 21 %30 ¥
¢l nimero total de particulas DPD ¢s N > 81 370, donde la densidad
numérica es p > 3 a temperatura ambiente.

Para cada simulacion se usé 10 nodos, 120 hilos y se corrié hasta
1 x 107 pasos de tiempo. Sc guardé los datos cstadisticos desde los



Centro de Investigacion en Matematicas (CIMAT)
R. Herrera, S. Botello, J. Rocha, C. Segura, |. SBreoh&Editores)
© CIMAT, Guanajuato, Gto 2024

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

tiltimos 8 x 10° pasos de tiempo para calcular el coeficiente de difusién
rotacional de cada modclo rigido de virus.

Como sc mencioné anteriormentce, cl fluido DPD se encuentra entre
dos paredes paralelas, estds son hidréfilas y tienen una separacion
de 17r., ambas se mueven a la misma velocidad pero en sentidos
opucstos, ya que estan sujetas a la deformacion oscilatoria aplicada al
sistema mediante el comando fiz move wiggle de LAMMPS?* (mirar
la Figura 3 ).

2.6. Detalles de simulacién fagos

Para la modelizacién 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
otro virus estd dada por los valores de intensidad de la interaccion de
la fuerza conservativa de la dindmica de simulacién. Adicionalmente,
tenemos un modelo de enlace entre la cabeza v la cola de los virus
como una fucrza arménica dada por
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v(t) = vosin(wt)

Figura 3: Esquema del sistema, donde el virus experimenta un
flugo cortante oscilatorio entre dos paredes parclelas. 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).

~ . Th — Tt
Fip(r) = =K(|F, = 7] = lo) ———, (8)
|7 — T

donde tenemos que K es la magnitud de la fuerza de enlace, mientras
que lp = 0,567, es la longitud de equilibrio del enlace cabeza-cola del
virus.

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 7. 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 maéas afi-
nes a las colas de los fagos. Las colas de los [agos estdn representadas
por bolasg verdes mientras que las cabezas por bolas rosas. Las bolas
pequenas son las aguas que estan representadas asi solamente para
ayudar a la observacién de los virus.

Con la ayuda de la infracstructura del CIMAT sc lograron realizar
estudios sistematicos de suspensiones viricas a distintas cargas virales
v concentraciones de proteinas blanco. En la seccién de Resultados se
mucstra las mediciones de adsorcion de virus en las paredes y como
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Figura 4: Bacteriofago modelado como un dimero, donde las
holas se conectan por medio de un enlace arménico con
pardmetro arménico K. Figura del virus tomada de.”®

Figqura 5: Fotos de dos simulaciones con dos concentraciones
de protefna blanco diferentes.

esta influye en la dindmica de contagio de la bacteria. Tomamos en
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 quec la cabeza del virus tiene una menor afinidad con
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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, sc realizaron simulaciones DPD cn ¢l
ensamble NVT, donde se utilizaron 800 moléculas de fosfolipidos em-
bebidos en solvente modelado explicitamente como bolas DPD. Estas
gsimulacionecs fucron llevadas a cabo a una temperatura reducida de
T* = 1 dentro de una caja de simulacién de tamaiio L® correspon-
diente, de tal menera que la densidad de bolas de DPD se mantuvie-
ra constante a p = 3, para que ¢l comportamiento hidrodinamico se
mantuviera vilido. Para cada simulacion variamos sistematicamente
la concentracion de moléculas de lipidos, tal que la concentracion de
definid como

. Nip
o= (9)
donde Nt es el numero total de holas DPD v Npp es el nimero de
bolas de lipido que tenemos. Usando esta definicion, determinamaos
el tamano apropiado de la caja cibica. Para mantener la densidad
deseada de holas se anadian las bolas de agua correspondientes.

A continnacién se muestran los resultados de las simulaciones des-
pues de que el sistema se ha auto-ensamblado y llegado a un estado
cstacionario. Cada subpancl, 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 y ¢ = 0,09, sin embargo dicha estructura
coexiste con tubos v con bicapas como lo podemos observar en pa-
neles (g-d) de la misma figura. Otro resultado aparcce a densidades
mas hajas donde ahora podemos observar la formacion de dos vesicu-
las de la mitad de tamatio a ¢ = 0,07, sin embargo, al igual que a
densidades intermedias, coexisten con tubos y bicapas. Incluso para
densidades ain més bajas de 0,05 coexisten vesiculas més pequefias
con la formacién de tubos del tamarfio de la caja. En el régimen de
concentraciones intermedias 0,1 < ¢ < 0,2, podemos notar que cl
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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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