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Presentacion

La Division de Estudios Cientificos y Tecnoldgicos del Centro Universita-
rio de los Valles se enorgullece de presentar esta obra, una compilacién
de investigaciones que refleja el esfuerzo y la dedicacién de nuestros
cuerpos académicos. Este libro simboliza nuestro compromiso con la ge-
neracién y difusion del conocimiento, acercando a la comunidad acadé-
mica y al publico en general una muestra representativa de los avances
cientificos y tecnoldgicos que se desarrollan en nuestra institucién.

En estas paginas, el lector encontraréd una diversidad de temas, que
abarcan desde las Ciencias de la Salud hasta las Ingenierias, pasando por
las Ciencias Exactas. Para facilitar la lectura y comprensién, los capitulos
se han organizado por areas del conocimiento, lo que permite apreciar
la profundidad y amplitud de las lineas de investigacién cultivadas en la
Divisién.

En el 4rea de Ciencias de la Salud, se presentan investigaciones inno-
vadoras como la aplicacién de hidrogeles en la curacién de heridas y el
empleo de la inteligencia artificial para el diagndstico del cancer cervical.
Estos capitulos reflejan el compromiso de la Divisién con la busqueda de
soluciones innovadoras para problemas médicos, combinando la ciencia
bésica con el desarrollo de tecnologias avanzadas para el cuidado de la
salud. Los lectores podran apreciar cémo herramientas computacionales
contribuyen a mejorar la precision y eficiencia en el diagndstico de en-
fermedades.

Por su parte, en las Ciencias Exactas, se exploran temas interesan-
tes como la historia de la simulacién molecular y la termodindmica de



los agujeros negros. Estas contribuciones invitan a reflexionar sobre los
fundamentos de la materia y la energia, ademés de ofrecer un recorrido
histérico sobre el desarrollo de la simulacién molecular y su importancia
para entender sistemas fisicos y quimicos. Asimismo, se profundiza en el
enigmético mundo de los agujeros negros, analizando sus propiedades
termodinamicas y su conexion con las leyes fundamentales de la fisica.

Finalmente, en el drea de Ingenieria, se presentan investigaciones so-
bre el monitoreo inaldmbrico de parametros fisicoquimicos en cuerpos
de agua y el anélisis del rendimiento escolar en la carrera de Ingenieria
en Geofisica. Estos capitulos muestran la aplicacién del conocimiento
cientifico en la solucién de problemas concretos, y el desarrollo de nue-
vas tecnologias para mejorar la calidad de vida. Se describe un siste-
ma innovador para el monitoreo de la calidad del agua, que permite la
medicién de variables fisicoquimicas de forma remota y en tiempo real.
Ademas, se presenta un andlisis del rendimiento escolar en la carrera de
Ingenieria en Geofisica, con el objetivo de identificar areas de oportuni-
dad y mejorar la formacién de los estudiantes.

Cada capitulo ofrece un resumen conciso y accesible del trabajo de
investigacion realizado, destacando sus principales hallazgos y contribu-
ciones al conocimiento. Esperamos que esta obra sirva como punto de
partida para futuras investigaciones y colaboraciones, y que inspire a las
nuevas generaciones de cientificos e ingenieros a seguir explorando las
fronteras del conocimiento.

Los invitamos a adentrarse en este recorrido por la ciencia y la tec-
nologia, con la certeza de que encontrarén en estas paginas, una fuente
de informacién valiosa y un testimonio del compromiso de la Divisidn
de Estudios Cientificos y Tecnoldgicos con la generacion y difusion del
conocimiento.

DRA. ERENDIRA ALVAREZ TOSTADO MARTINEZ

Directora de la Divisién de Estudios

Cientificos y Tecnolégicos
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1. Reconocimiento de nucleos

de células escamosas en imagenes
provenientes de citologias

de cuello uterino

Alejandro Reyes Morales’
Oscar Susano Dalmau Cedefno'?
Teresa Efigenia Alarcén Martinez'

Francisco Eduardo Oliva lbarra’

Resumen

El cancer cervical es el cuarto cancer mas diagnosticado entre las mujeres
en todo el mundo, y es una de las principales causas de muerte para ellas.
El diagndstico se realiza manualmente mediante el anélisis de células en
pruebas de Papanicolaou, lo que provoca retrasos en los diagnésticos y
resulta en una alta tasa de falsos positivos. Para abordar este problema,
se propone un modelo de red neuronal artificial de Perceptrén Multicapa
(MLP), utilizando las caracteristicas rRGB con la finalidad de reconocer auto-
maticamente los nlcleos de células escamosas. Para el entrenamiento
del modelo, se utilizaron dos conjuntos de datos: uno publico: cric y uno
proporcionado por un Laboratorio Estatal de Salud Publica de Michoa-
can. El modelo propuesto logré una precisién de 0.9256 en el cric y de
0.9713 en el de Michoacan.

Palabras clave: céncer cervical, Papanicolaou, red neuronal, célula esca-
mosa, nicleo de célula escamosa.

1 Centro Universitario de los Valles (CUValles), Universidad de Guadalajara, Carretera Guada-
lajara-Ameca km. 45.5, C.P. 46600, Ameca, Jalisco, México, alejandro.reyes1537@alumnos.
udg.mx.

2 Centro de Investigacion en Mateméticas, A. C.
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1. Introduccién

El cancer cervical se ubica como la cuarta neoplasia mas comdn entre
las mujeres a nivel global, con aproximadamente 604,000 nuevos casos
diagnosticados y 340,000 defunciones registradas en el afio 2020 (Das-
gupta, 2023; Regional Committee for Europe, 2022). Se destaca que al-
rededor de 90% de estas muertes se concentran en naciones subdesa-
rrolladas y en vias de desarrollo (Regional Committee for Europe, 2022,
Regional Committee for the Western Pacific, 2022). La principal causa de
esta patologia radica en la infeccién persistente por el virus del papiloma
humano (vpH), responsable de aproximadamente el 95% de los casos de
céncer cervical. Es importante sefialar que el proceso de transformacion
maligna de células anormales, indicativas de la presencia de céncer, tar-
da entre 15 a 20 afos, destacando asi la necesidad de un diagnéstico
temprano en el éxito y prondstico del tratamiento (Bogani et al., 2023; Lu
et al., 2023; Regional Committee for Europe, 2022).

La citologia cervical, también conocida como la prueba de Papani-
colaou, representa la técnica mas ampliamente utilizada a nivel mundial
para la deteccién del cancer cervical. Esta metodologia implica la reco-
leccion de células cervicales, que son sometidas a multiples procesos de
preparacién quimica antes de ser remitidas a laboratorios clinicos para
su anélisis. Profesionales expertos llevan a cabo una evaluacién manual
para distinguir entre células normales y anormales, usando microsco-
pios para identificar cualquier irregularidad que sugiera la presencia de
cancer cervical o lesiones precursoras (Corkum et al., 2019; Liang et al.,
2021). Sin embargo, la naturaleza de esta clasificacién resulta una inver-
sion considerable de tiempo por parte de los especialistas para analizar
cada muestra, asi como en una elevada tasa de falsos positivos debidos
a errores humanos (Chankong et al., 2014; Dasgupta, 2023). Esta metodo-
logia, ademas de costosa y poco eficiente, limita a los especialistas a exa-
minar solo un reducido nimero de pruebas de Papanicolaou diariamente
(4 a5), lo que deriva en una sobrecarga laboral significativa, fatiga visual
y retrasos en los diagnédsticos, con implicaciones criticas en el prondstico
y tratamiento de esta enfermedad (Chankong et al., 2014; Corkum et al.,
2019; Dasgupta, 2023).

Con el propésito de mitigar las repercusiones negativas asocia-
das con la evaluacion y clasificacion manual de células en pruebas de
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Papanicolaou, la comunidad cientifica ha dirigido sus esfuerzos hacia el
desarrollo de sistemas automaticos para la clasificacién y segmentacién
celular, a través de técnicas de inteligencia artificial y aprendizaje profun-
do. Estos sistemas se proponen reducir el tiempo de anélisis, minimizar
los falsos positivos y aumentar el nimero de pruebas estudiadas diaria-
mente, con el objetivo de impactar positivamente en el prondstico y tra-
tamiento del cancer cervical mediante diagndsticos més oportunos (Alias
et al., 2023; Chankong et al.,, 2014). No obstante, la deteccién y clasifi-
cacién automaticas de nucleos de células escamosas, relevantes para la
deteccidn de esta enfermedad, representan un desafio considerable de-
bido a la complejidad y diversidad inherente de las imédgenes proceden-
tes de pruebas de Papanicolaou. A pesar de los avances realizados por
la comunidad cientifica en este campo, aun falta mejorar el rendimiento
de estos sistemas de diagndstico automético en términos de precisién y
confiabilidad (Alias et al., 2023, 2023; Youneszade et al., 2023).

La complejidad de la tarea de diagndstico automético se refleja en
la existencia actual de sistemas experimentales que todavia requieren
intervencion manual en alguna etapa del proceso, lo que ralentiza signifi-
cativamente el procedimiento. Asimismo, sistemas que emplean imége-
nes de células individuales, aunque presentan cierta viabilidad, enfrentan
desafios en la automatizacién del recorte de imagenes, una etapa critica
para su implementacién préctica. Ademas de la variabilidad inherente en
las imagenes, esta complejidad se atribuye a factores diversos, que inclu-
yen la presencia de multiples tipos de células en las muestras y artefactos
generados durante los procesos quimicos previos al anélisis manual de
las pruebas de Papanicolaou, contribuyendo asi a la dificultad en la de-
teccién automética y propiciando la clasificaciéon errénea de artefactos
como células escamosas (Alias et al., 2023).

El tratamiento de esta problemética ha sido limitado hasta la fecha,
dado que ningun laboratorio clinico en el mundo ha implementado un
sistema de diagndstico automatico de cancer cervical debido a la com-
plejidad inherente del problema de clasificacion automatica de células.
Para atender este desafio, el presente estudio implementa un modelo de
red neuronal artificial, especificamente un Perceptron Multicapa (MLp, por
sus siglas en inglés) (Gardner & Dorling, 1998), para el reconocimiento
automatico de nucleos pertenecientes a células escamosas. El enfoque
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se centra en el andlisis de las intensidades en los canales rojo (R), verde
(G) y azul (B) de las areas pertenecientes a nicleos de células escamosas
presentes en las iméagenes en color, el conocido reB. Para ello se utili-
zaron dos conjuntos de datos, uno publico y otro proporcionado por el
Laboratorio Estatal de Salud Publica del Estado de Michoacén, con el fin
de probar y evaluar el rendimiento del clasificador.

1.1. Objetivo
El objetivo general de este trabajo es:

e Desarrollar un algoritmo de reconocimiento de nicleos de cé-
lulas escamosas que permita identificar de forma automatica o
semiautomatica la presencia de células malignas en imagenes di-
gitales provenientes de citologias de cuello uterino procedentes
de un microscopio.

2. Metodologia

En esta seccidn se describen todas las fases de la investigacion realizada,
desde la seleccion de las bases de datos de imégenes hasta el disefio
e implementacién de experimentos. Asimismo, se indican las métricas
utilizadas para evaluar el desemperio del modelo.

2.1. Seleccién de las bases de datos
En esta investigacion se consideraron dos bases de datos:

e Base de datos cric (Center for Recognition and Inspection of
Cells): contiene 400 imégenes con células normales y anormales
(Rezende et al., 2021).

e Base de datos Michoacén: 254 iméagenes provenientes de Papa-
nicolaou (Laboratorio Estatal de Salud Publica del Estado de Mi-
choacén, 2024).

2.2. Generacién de los datos para entrenamiento del modelo y pruebas
En esta investigacién se utilizé un algoritmo basado en la red neuro-
nal artificial Perceptron Multicapa (Mp) (Gardner & Dorling, 1998). Por
ser este un algoritmo supervisado se necesita un paso conocido como
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entrenamiento. En esta seccién se explica cémo se generaron los conjun-
tos de datos que se utilizaran en la fase del entrenamiento.

2.2.1. Creacién de méscaras manuales

para la extraccién de los pixeles objetivo

A partir de la imagen original marcamos las regiones de interés para ob-
tener los valores en rGB. En las Figuras 1y 2 se muestra este proceso. La
Figura 2 contiene regiones en negro y regiones en blanco. Las regiones
en negro son las zonas de interés y estan asociadas a los nucleos a reco-
nocer. La imagen en la Figura 2 es la méscara creada.

Figura 1. Imagen original. Figura 2. Mascara.
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2.2.2. Generacidn de los datos

para entrenamiento del modelo y pruebas

Una vez que se obtienen las méscaras manuales, se extrae la informacion
de las intensidades de los canales rgs de la clase de interés (regiones en
negro, Figura 2). Los pixeles ubicados en las zonas de interés correspon-
den ala clase nicleo y se les asigna la etiqueta 1. Al resto de los pixeles
se le llamé clase fondo y se le asigna la etiqueta 0. Para cada imagen se
extrae la misma cantidad de pixeles pertenecientes a la clase ntcleo y a
la clase fondo, en aras de tener los datos balanceados. Las Tablas 1y 2
muestran parte de los datos obtenidos (base de datos con formato de
almacenamiento csv) usando cric y Michoacén, respectivamente. Los va-
lores de intensidad por cada canal de color estan normalizados en el ran-
go [0,1]. Se obtuvo un total de 1°277,906 y 3°917,376 registros usando la
informacion en las mascaras procedentes de imagenes cric y Michoacén,
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respectivamente. El nimero de registros corresponde al nimero de ren-
glones en los ficheros csv que se generan.

Tabla 1. Muestras de valores rGs de las clases correspondientes a la base de datos cric.

Canal Rojo Canal Verde Canal Azul Etiqueta
0.1215 0.1176 0.2392 1
0.1254 0.1215 0.2247 1
0.1374 0.1254 0.2235 1
0.9764 0.9960 0.9960 0
0.7215 0.7529 0.8117 0
0.9882 0.9960 0.9960 0

Tabla 2. Muestras de valores rGB de las clases correspondientes
a la base de datos Michoacén.

Canal Rojo Canal Verde Canal Azul Etiqueta
0.2313 0.2549 0.5607 1
0.2627 0.2745 0.5843 1
0.2823 0.3333 0.6392 1
0.7725 0.8274 0.8274 0
0.7568 0.8196 0.7986 0
0.8039 0.8784 0.8549 0

2.2.3. Exploracién visual de los datos

En la Figura 3 se presenta la estimacién de densidades por cada canal de
color y cada clase (nicleo y fondo) para la base de datos res obtenida a
partir del conjunto de datos cric (Rezende et al., 2021).

La Figura 4 corresponde a la estimacion de densidades por cada canal
para las clases nucleo y fondo a partir de la base de datos rGB obtenida
usando la informacién del Laboratorio Estatal de Salud Piblica del Esta-
do de Michoacén.
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Figura 3. Estimacion de densidades por cada canal
y por cada clase, correspondiente a la base de datos cric.
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Figura 4. Estimacion de densidades por cada canal
y por cada clase, correspondiente a la base de datos Michoacan.
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Las Figuras 3y 4 indican que las modas de las intensidades de la clase nu-
cleo (clase 1) en los tres canales (rojo, verde y azul) estédn ubicadas hacia
zonas menos brillantes, mientras que para el fondo las modas se ubican
en zonas mas intensas.

2.3. Clasificador mlp para los datos cric
La configuracién usada para el entrenamiento del mip, al trabajar con los
datos generados de cric aparece en la Tabla 3.

Tabla 3. Estructura del modelo Perceptron multicapa

y de los datos de entrenamiento para la base de datos cric.

Parametro Valor
Total de datos 1'277,906
Datos de entrenamiento 575,058
Datos de validacién 63,895
Datos de prueba 638,953
Numero de pardmetros 8,833
Dimensién de entrada 3
Dimensién de salida 1
Numero de capas ocultas 2
Nodos por capa oculta [128,64]
Pérdida Entropia cruzada binaria
Optimizador Adam
Tamafno de submuestra 2,048
Tasa de aprendizaje 0.001
Epocas 200
Tiempo de ejecucion 160.84 segundos

2.4. Clasificador para la base de datos Michoacén

La configuracién usada para el entrenamiento del mip, al trabajar con los
datos generados de Michoacan, aparece en la Tabla 4. En este caso se
utilizé la misma estructura del modelo de red neuronal que para la base
de datos cric, excepto el niUmero de datos para el entrenamiento, prueba
y validacién.
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Tabla 4. Estructura del modelo multicapa y de los datos
de entrenamiento para la base de datos Michoacan.

Pardmetro Valor
Total de datos 3'917,376
Datos de entrenamiento 1'762,820
Datos de validacién 198,868
Datos de prueba 1'958,688
Numero de parametros 8833
Dimensién de entrada 3
Dimension de salida 1
Numero de capas ocultas 1
Nodos por capa oculta [128,64]
Pérdida Entropia cruzada binaria
Optimizador Adam
Tamafio de submuestra 2048
Tasa de aprendizaje 0.001
Epocas 200
Tiempo de ejecucion 480.4 segundos

2.5. Métricas utilizadas para evaluar el desempeiio del clasificador
Las métricas utilizadas para evaluar el desempefio del modelo son:

e Precision. Se refiere a la proporciéon predicciones que el modelo
clasifico correctamente (Bishop, 2006).

o (TP+TN)
Precision = —————
Total (D

TP y TN denotan a verdaderos positivos y verdaderos negativos, respecti-
vamente, y Total, el nUmero total de predicciones, o sea la suma de los
TP, los TN, los falsos positivos (FP) y los falsos negativos (FN). Para nuestra
tarea, TP denota al nimero total de pixeles que se clasifican como clase
nucleo y si corresponden a esa clase, mientras que TN indica la cantidad
de pixeles clasificados como clase fondo y es cierto. Fp y FN denotan a los
pixeles mal clasificados para cualquiera de las clases.
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e Pérdida. Es la media de cuénto difieren las predicciones del mo-
delo con las etiquetas reales de los datos. El objetivo es minimi-
zar este valor, siempre y cuando no implique el sesgo en el mode-
lo y pierda generalizacién (Bishop, 2006). La funcién de pérdida
utilizada se muestra en la ecuacién (2).

. -1
Pérdida = N o, ((yi log(y;) + (1—)’1- )log(l—ﬁi)) (2)

e Error absoluto medio (mae por sus siglas en inglés). Mide la mag-
nitud promedio de los errores entre las predicciones del modelo
y las etiquetas de los datos (Bishop, 2006).

-1
MAE = ~ L yi—2iD) 3)

3. Resultados
En esta seccidn se analizan los resultados del clasificador mLp para la base
de datos cric y para la de Michoacén.

3.1. Discusidn de los resultados del clasificador

MLP para la base de datos CRIC

Las Figuras 5, 6, 7 y 8 muestran gréaficamente la evaluacién del comporta-
miento del MLp para los datos en cric. En las Figuras 5, 6 y 7 aparecen las
gréficas del comportamiento del entrenamiento del MLp para el conjunto
de entrenamiento y para el conjunto de validacion, segun las métricas pre-
cisién, pérdida y MaE, (obsérvese ecuaciones 1, 2y 3). La Figura 8 contie-
ne la ilustracion de la matriz de confusion para los datos del conjunto de
prueba.
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Error absoluto promedio

Figura 5. Comportamiento de la Figura 6. Matriz de confusién de los
precisién durante el entrenamiento. resultados de la clasificacion del conjunto
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La Tabla 5 detalla las métricas obtenidas en la clasificacion del conjunto
de datos prueba usando la base de datos generada usando cric.

Tabla 5. Métricas obtenidas en la clasificacion del conjunto
de datos prueba de la base de datos cric.

Parametro Valor
Precision 0.9256
Pérdida 0.1422

MAE 0.0803

En la Figura 9 se muestra un ejemplo donde se evidencian los errores del
clasificador. Las zonas pintadas en rojo corresponden a las regiones que
fueron clasificadas como clase nicleo. Obsérvese que hay zonas encerra-
das en rectdngulos negros donde hay pixeles clasificados como ndcleo
erroneamente (Fp). Errores de clasificacion, como el que se muestra en la
Figura 9, explican el valor de precisién de 92.5%, alcanzado en la base
de datos cric. Este valor esté por debajo del desempeno de los modelos
reportados en el estado del arte (Alias et al., 2023; Alquran et al., 2022,
Khanarsa & Kitsiranuwat, 2024), para resolver la tarea de reconocimiento
de nucleos en células escamosas, por lo que se continuard el trabajo de
investigacién usando otros modelos de clasificacion. Las recientes contri-
buciones se basan en el uso de redes neuronales artificiales mas comple-
jas y en combinaciones de estas con métodos tradicionales de Machine
Learning; esto forma parte de la continuacién y mejoramiento del trabajo
gue aqui se reporta.

3.2. Discusidn de los resultados del clasificador MLP

para la base de datos Michoacén

Las Figuras 10, 11 y 12 muestran el comportamiento del entrenamiento
del clasificador mLp para la base de datos Michoacén. La Figura 13 contie-
ne la representacion gréfica de la matriz de confusién para los resultados
de la clasificacién del conjunto de prueba a partir de la base de datos de
Michoacén.
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Figura 9. Imagen clasificada de la base de datos Michoacén.
Zonas en rojo indican nicleos detectados. Zonas encerradas
en rectangulos negros indican ndcleos incorrectamente detectados (Fp).
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Figura 12. Comportamiento Figura 13. Matriz de confusién de los
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La Tabla 6 muestra las métricas obtenidas al clasificar los datos del con-
junto de prueba de la base de Michoacén.

Tabla 6. Métricas obtenidas en la clasificacion del conjunto
de datos prueba de la base de datos de Michoacan.

Parametro Valor
Precision 0.9713
Pérdida 0.0863
MAE 0.0456

Como se puede observar en la Tabla 6, para esta base de datos, el des-
empefio del modelo MLP mejord de manera significativa, alcanzando un
0.97. Este valor es comparable con lo reportado en el estado del arte
al resolver la tarea de reconocimiento de nucleos en células escamosas
(Chankong et al., 2014; Khanarsa & Kitsiranuwat, 2024; Somasundaram
et al., 2020). El resultado de obtener métricas de mayor valor en la cla-
sificacion de las imégenes de Michoacéan puede explicarse por el hecho
de que las imagenes procedentes de esta base de datos se caracterizan
por un menor solapamiento (ligeramente) de las distribuciones de nive-
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les de intensidad en los canales rojo, verde y azul para las clases nicleo
y fondo (obsérvese Figuras 3y 4), en comparacion con lo que sucede en
las distribuciones de las clases fondo y niicleo para la base de datos cric.

En la Figura 14 se observa el resultado de la clasificacion. Las areas de
color rojo fueron las que el clasificador identificé como nucleo. Las areas
encerradas en rectangulos negros indican éareas clasificadas de manera
errdbnea como clase ndcleo. Estas regiones mal clasificadas pertenecen a
los falsos positivos (FP) y tiene repercusion negativa en el desempefio del
clasificador, asi como la confiabilidad de los resultados.

Figura 14. Imagen de la base de datos Michoacén procesada en el clasificador.
Zonas en rojo indican nucleos detectados. Zonas encerradas en rectangulos negros

indican nucleos incorrectamente detectados (Fp).

Al igual que en el caso de la base de datos cric, es necesario mejorar el
comportamiento del clasificador y como parte del trabajo futuro se pro-
pone usar mayor nimero de caracteristicas y usar redes neuronales mas
complejas como las convolucionales, asi como combinacién de estas con
métodos tradicionales de Machine Learning (Alias et al., 2023; Khanarsa
& Kitsiranuwat, 2024; Yaman & Tuncer, 2022; Youneszade et al., 2023).
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4. Conclusiones

El trabajo presentado forma parte de un proyecto de tesis doctoral para
la identificacion automatica de nlcleos en aras de contar el nimero de
células escamosas presentes en una imagen proveniente de citologia de
cuello y asi reducir los tiempos de revisién de las muestras. Aunque se
presenta un modelo simple, la experimentacion permitié observary com-
prender la complejidad de las imégenes de estudio y de los algoritmos a
implementar. Como trabajo futuro, se pretende utilizar redes neuronales
convolucionales como principal método, anadiendo también otras técni-
cas de inteligencia artificial y de procesamiento digital de imégenes con
Machine Learning.
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Resumen

En este capitulo se presenta un sistema para medir pardmetros fisico-qui-
micos en cuerpos de agua. El sistema estd compuesto por un cuerpo
flotante que gestiona todo el proceso en el sistema, una sonda sumer-
gida para realizar la medicién de profundidad variable y una interfaz de
usuario para recibir y guardar los datos en un servidor. El cuerpo flotante
y la sonda sumergida son dos sistemas electrénicos independientes. La
interfaz de usuario se desarrollé en MATLAB. Se presenta un nuevo proto-
colo de comunicacion, basado en ancho de pulso, capaz de transmitir
tramas de datos con bytes codificados en ascil utilizando una sola linea
de transmision. El sistema puede medir variables fisico-quimicas en el
agua y transmitir la informacién a un servidor que la guarda. Los para-
metros en el sistema se pueden cambiar, como la hora, fecha y hora de
la muestra, mediante la interfaz de usuario o en un dispositivo mévil. El
sistema fue probado en un cuerpo de agua para medir temperatura, pH,
conductividad, salinidad y ssT, mostrando buen desempefio.

Palabras clave: cuerpos de agua, protocolo de comunicacion, sistemas
electrénicos digitales.

1 Centro Universitario de los Valles (CUValles), Universidad de Guadalajara, Carretera Guadala-
jara-Ameca km. 45.5, C.P. 46600, Ameca, Jalisco, México, hector.huerta@valles.udg.mx

29 __



1. Introduccién

La contaminacién del agua es un problema a nivel mundial, de acuerdo
con la Organizacién Mundial de la Salud (wHo, por sus siglas en inglés),
al menos dos mil millones de personas beben agua contaminada habi-
tualmente. Este riesgo es ain mayor en areas rurales, debido a que no
existen plantas de tratamiento o sistemas de monitoreo de la calidad del
agua, donde la que estd contaminada se utiliza para consumo humano,
para el riego de cultivos y para consumo del ganado (wHo, 2019). Por
esto, es necesario contar con herramientas tecnoldgicas para medir la
calidad del agua de manera continua (Gozzi et al., 2019).

Uno de los principales problemas relacionados con los cuerpos de
agua es el monitoreo de variables fisico-quimicas que indican la calidad
del agua; por ejemplo, potencial de hidrogeno (pH), oxigeno disuelto,
potencial de oxidacién-reduccién, temperatura, color, turbidez, entre
otros. El monitoreo suele realizarse utilizando métodos tradicionales, es
decir, se toman muestras directamente de los cuerpos de agua, mismas
que son analizadas en un laboratorio, lo que hace que esta técnica sea
compleja y costosa, ademés de no ofrecer resultados inmediatos. Para
evitar estas dificultades, se pueden colocar sensores directamente en los
cuerpos de agua (Criollo et al., 2019).

Una de las técnicas para el monitoreo de los cuerpos de agua son las
boyas, que se instalan como cuerpos flotantes y cuentan con sensores
para el monitoreo (Morse et al., 2017; Osorio et al., 2019; Siadatmousavia
& Miot, 2016). Hay boyas comerciales, como las de la empresa Xylem,
que ofrece un dispositivo que mide la temperatura, el pH, turbidez, oxi-
geno disuelto, conductividad y salinidad; estos datos son enviados a un
servidor. Las boyas representan una opcién adecuada para el monito-
reo; sin embargo, se presentan en tamafos grandes, ademés de requerir
software propietario. Algunas publicaciones muestran partes requeridas
para implementar una boya (Mueller et al., 2013). Finalmente, uno de los
principales problemas de las boyas es la comunicacién entre los diferen-
tes elementos, en particular, cuando se tienen elementos sumergidos a
diferentes profundidades.

Se han desarrollado diversos protocolos para la transferencia de da-
tos entre diferentes dispositivos electrénicos, entre los que se pueden
mencionar Serial Interface Protocol (Di Jasio et al., 2008) y el protoco-
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lo Inter Integrated Circuits (Wilmshurst, 2007), los cuales presentan alta
confiabilidad, con las limitaciones de la distancia. Con el protocolo Con-
troller Area Network se puede incrementar la distancia de transmision,
aunque se requieren dos lineas de transmisién, con reglas de comunica-
cién méas complejas (Cena et al., 2019). Para reducir la cantidad de lineas
de transmisién, la opcién es el protocolo One-wire, de la empresa Dallas
Semiconductor (Di Jasio et al., 2008); no obstante, la transmision requiere
de ocho pulsos para cada byte, lo que reduce la confiabilidad, debido a
que algun pulso se puede perder en algun paquete.

En este capitulo, se presenta un sistema para el monitoreo de varia-
bles fisico-quimicas en cuerpos de agua, incluyendo un protocolo de co-
municacion innovador, llamado Pulse Width Protocol (Pwp), que permite
la comunicacion entre dos o més dispositivos electronicos digitales. El
protocolo propuesto requiere solamente un cable para la comunicacion,
para reducir la cantidad de hardware en el sistema completo. El proto-
colo se ha probado en distancias de hasta treinta metros, con resulta-
dos satisfactorios. El pwp fue desarrollado para la comunicacion entre los
dos elementos principales de una boya propuesta: un cuerpo flotante y
una sonda sumergida, los cuales se interconectan con tres cables, dos
para alimentacion y uno para comunicacion. El cuerpo flotante y la son-
da sumergida son dos sistemas electrénicos digitales independientes,
cada uno cuenta con su propio microcontrolador. El sistema propuesto
es capaz de medir temperatura, pH, conductividad, salinidad y sdlidos
suspendidos totales (ssT). Las variables son medidas en tiempo real con
el muestreo definido por el usuario, la fecha y hora también son modi-
ficables. Los datos adquiridos, incluyendo fecha y hora, se envian a un
servidor mediante el Sistema Global de Comunicaciones Mdéviles (del
término en inglés Global System for Mobile communications, Gsm). El
servidor corresponde a una computadora con un médulo Gsm adicional,
donde los datos son recibidos y guardados para un futuro procesamien-
to. Con el Gsm es posible transmitir la informacion a todo el mundo, sin
limitacion de distancia. Se desarrollé una aplicacion para el servidor en
MATLAB con una interfaz de usuario. El sistema propuesto fue probado en
un pequeno cuerpo de agua, donde mostré buenos resultados en la me-
diciény transmision de los datos al servidor de forma estable, sin pérdida
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de informacion. El sistema resultante es mas compacto y econémico que
los sistemas comerciales y tiene la flexibilidad de incluir més sensores.

2. Descripcion del sistema

El sistema de medicién de pardmetros fisicos en agua se desarrollé to-
mando en cuenta los problemas para realizar las mediciones en cuerpos
de aguay la disponibilidad de la informacién. En esta seccidn, en primer
lugar, se presenta el pwp. Después, se describe el sistema completo. Fi-
nalmente, se muestran algunas observaciones importantes.

2.1 Pulse-Width Protocol

El pwp fue desarrollado para transmitir datos digitales entre transceptores
en diferentes sistemas electrénicos digitales. Los transceptores transmi-
ten y reciben informacion; se basan en un sistema embebido con mi-
crocontroladores y los componentes necesarios para su funcionamiento.
Cada transceptor se constituye de un microprocesador, un oscilador, un
modulo de transmisién y un médulo de recepcion.

El pwp utiliza un transceptor maestro y varios transceptores esclavos,
se pueden tener hasta 256 transceptores esclavos. Para cada transcep-
tor esclavo se define una direccién. Los datos transmitidos se organizan
en una trama de datos, que consta de una serie de bytes en una fila de
n posiciones. Para establecer comunicacion entre el transceptor maes-
tro y un transceptor esclavo, el maestro envia un primer byte codificado
que corresponde a la direccidon del transceptor esclavo, de tal manera
que Unicamente el transceptor con la direccidn correspondiente atiende
el mensaje. El transceptor esclavo recibe y guarda de forma secuencial
los datos en el buffer de recepcién para integrar una trama de datos.
Después, la trama de datos se envia al decodificador para obtener la
informacion transferida desde el transceptor maestro. La trama de da-
tos puede contener varios bytes, segun las necesidades de transmision.
Se incluye un caracter para definir el fin de la transmision. Los bytes se
transmiten mediante el protocolo pwp, que codifica cada byte a través
del ancho de un pulso. El pwp es un protocolo half-duplex que permite
la comunicacion entre transceptores a través de un solo cable. Los datos
se envian mediante una sefal cuadrada, con un periodo bajo constante
y un estado alto variable, donde se definen diez valores altos diferentes.
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Se requieren tres pulsos para codificar un byte, teniendo en cuenta el
codigo asci: el primer pulso representa las centenas, el segundo pulso,
las decenas, y el tercer pulso, las unidades.

Cada byte codificado se separa por un periodo constante. El ancho
de pulso para cada byte codificado depende de la informacién a transmi-
tir. Se considera un ancho de pulso bien definido para el valor cero, otro
ancho de pulso para el valor uno, hasta llegar al diez. La trama de datos
completa a transmitir se organiza en una cadena de n bytes, donde n es
la cantidad de caracteres en la trama de datos. La transmisidon comienza
con el byte en la posicidn 1, luego se transmite el byte en la posicién 2
y asi sucesivamente, hasta el caréacter n. Finalmente, se envia el caracter
correspondiente al final de la transmision.

Para ejemplificar el protocolo, se utilizaré la codificacion de la palabra
"Test"”. Los valores decimales correspondientes en el cédigo Ascil para la
palabra “Test” se presentan en la Tabla 1.

Tabla 1. Valores decimales en el cddigo ascil de la palabra “Test”.

Caracter Valor asci
T 084
e 101
s 115
t 116
End of transmission (eoT) 004

Como se menciond, se definen diez valores diferentes de ancho de pul-
so, en este ejemplo, se definié un incremento de 1 ms para cada nivel,
como se muestra en la Tabla 2.

Tabla 2. Ejemplo de ancho de pulso para los valores de 0 a 10.

Valor Ancho de pulso
1 1 ms
2 2ms
3 3ms
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Valor Ancho de pulso
4 4 ms
5ms

6ms

7 ms

8 ms

9ms

O[OV |0 |[N|O0o~ |

10 ms

Para el ejemplo considerado, la trama de datos enviada desde el micro-
procesador al buffer de transmisién sera:

T-e-s-t-EOT,

donde EOT es un caracter de fin de transmision. Lo anterior se expresa en

el cédigo asci de la forma:
084-101-115-116-004

Si se considera un periodo entre pulsos de 2 ms y un periodo en estado
bajo de 1 ms, sabiendo que cada carécter esta codificado con tres pul-
sos, correspondiente al valor decimal en el codigo asci, el tren de pulsos
que se transmitird después del proceso de codificacion se presenta en la

Figura 1.
Figura 1. Tren de pulsos para la transmision de la palabra “Test”.
T e EOT
A A A
~ N
0 8 4 1 0 0 0

sk

s |

sw IS )
suig

swop
sl

swQp

swQp

Es importante mencionar que debido a que la comunicacion se realiza
mediante una sola linea de transmisién, se necesita un solo pin de co-
municacion, en este caso un pin de entrada/salida del microprocesador,
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el cual debe conmutarse entre salida para transmisién y entrada para
recepcion.

2.2. Sistemas electrénicos
E
un cuerpo flotante, colocado sobre la superficie del agua y una sonda su-

sistema de medicidon de pardmetros en el agua estd compuesto por

mergida. El cuerpo flotante es una caja hermética que contiene una placa
electrénica con un microcontrolador Microchip PIC18F46K22, una placa
de comunicacion, una placa de administracién de energia, un panel solar
y un juego de baterias. Como el sistema esté disefiado para ser instalado
en cuerpos de agua, sin supervisién y fuente de energia fija, el cuerpo flo-
tante se alimenta con baterias y un panel solar para garantizar una fuente
de voltaje ininterrumpida. El microcontrolador gestiona las operaciones
realizadas en el proceso de toma de medidas y transmite la informacion
a un servidor en tiempo real. La placa de comunicacién manda los datos
al servidor mediante Gsm, con mensajes de texto, que permite obtener la
informacion sin limites de distancia. Cada conjunto de mediciones se en-
via mediante un mensaje al servidor. Es posible configurar la fecha, hora
y periodo de muestreo mediante swvs (las siglas del inglés Short Message
Service) con una sintaxis definida. La comunicacion con la sonda sumer-
gida se gestiona con el microcontrolador, mediante el pwp. Cada vez que
se realiza un muestreo, el microcontrolador envia una solicitud a la sonda
sumergida, luego se reciben los datos, en este caso las variables medi-
das; es decir, temperatura, pH, ssT, conductividad y salinidad.

Por otro lado, la sonda sumergida es una caja hermética y estd com-
puesta por una tarjeta eléctrica con un microcontrolador Microchip PIC-
18F46K22, asi como sondas individuales para medir temperatura, pH, ssT,
conductividad y salinidad. Cada sonda dispone de una tarjeta electrénica
de acondicionamiento de sefiales independiente, excepto la sonda de
temperatura. La sonda sumergida se alimenta desde el cuerpo flotante,
por lo que se necesita una Unica fuente de voltaje en todo el sistema. La
comunicacion con el cuerpo flotante es a través del microcontrolador.
Cuando la sonda sumergida recibe una solicitud, se realiza la medicién
en todos los pardmetros: temperatura, pH, ssT, conductividad y salinidad.
Después, el microcontrolador envia los valores medidos al cuerpo flotan-
te, mediante el pwp. El sistema completo se muestra en la Figura 2.
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Figura 2. Sistema propuesto.

Debido a que los pardmetros del agua varian con la profundidad en la
medicién, la sonda sumergida se coloca a diferentes profundidades, para
tomar la medicidon correspondiente. En el caso del sistema presentado, la
sonda sumergida se puede posicionar hasta doce metros bajo la super-
ficie del agua. Para reducir el peso y el hardware requerido, se utilizaron
solo tres cables para la interconexién del cuerpo flotante y la sonda su-
mergida; dos para alimentacién de voltaje y uno para comunicacion, esto
es posible gracias al pwe.

2.3 Interfaz de usuario

Los mensajes provenientes del sistema de monitoreo propuesto se en-
vian a un servidor, en este caso, una computadora que debera tener
conectado, en un puerto use, un médulo de comunicacion para recibir
los mensajes via Gsm. La interfaz de usuario se implementd en MATLAB,
aprovechando la simplicidad para acceder a los puertos de la computa-
dora, guardar la informaciéon y generar informes. La aplicacién tiene dos
botones, para conectar y desconectar el moédulo de comunicacion, en un
puerto especifico. Ademas, la interfaz recibe un conjunto de datos cada
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vez que se muestra, o se puede enviar una solicitud al cuerpo flotante,
de forma arbitraria, con un botén. La fechay la hora en el cuerpo flotante
se modifica con dos botones. Finalmente, se muestran los datos recibi-
dos, incluida la fecha y la hora. Los datos se guardan en un archivo de
valores separados por comas (csv). La interfaz se compilé en un archivo
ejecutable, de tal manera que no es necesario tener MATLAB en la compu-
tadora que se utilizara para el almacenamiento de los datos. La interfaz
se muestra en la Figura 3.

Figura 3. Interfaz de usuario.

4] Monitoreo_CuValles - x

SIMO AQUA CUValles

Descansctar ‘conectar pH
Conductividad v
Sal 0
Temperatura 0
SST o
Fecha 0

comt v

Configuracién

Peticion T muestreo Fecha,Hora

Hora 0

1.4 Caracteristicas esenciales
E
bles, mismas que se presentan a continuacién:

sistema de monitoreo propuesto cuenta con caracteristicas destaca-

e ElpPwp es un protocolo asincrono, no se requiere un oscilador para
controlar la frecuencia o la fase de las sefales portadoras de los
datos transmitidos. Esta caracteristica permite reducir el nimero
de lineas de transmisién, ya que no es necesaria una sefal de
reloj.

e Con la configuracién propuesta, se puede interconectar un trans-
ceptor maestro con hasta 256 transceptores esclavos. Ademas, es
posible aumentar el nimero total de transceptores, incrementan-
do el nimero de bits utilizados para codificar la direccion.
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e Aungue el pwp se presenta con un solo transceptor maestro, el
nimero incrementa asignando una direccion a cada transceptor
maestro e implementando la direccién codificada en el procedi-
miento de transmision de los transceptores esclavos.

e Latransmisién se realiza por dos lineas de transmisién, una de da-
tos y otra de referencia. Esta caracteristica simplifica y reduce el
hardware requerido para la transmisién entre dos o mas sistemas
electrénicos digitales. Se conserva la configuracion de dos lineas,
para cualquier nimero de transceptores maestros o esclavos.

e Se pueden transmitir diferentes solicitudes desde el transceptor
maestro a los transceptores esclavos, en forma de comandos. Por
ejemplo, se aplica un comando para pedirle al transceptor escla-
vO que realice una tarea especifica en el microprocesador o que
solicite datos.

e Elpwp permite un sistema de comunicacién distribuida, ya que los
transceptores pueden estar ubicados en la misma placa electré-
nica, en diferentes placas electrénicas, en el mismo sistema o en
diferentes sistemas, lo que afade una gran flexibilidad al sistema
de comunicacion.

e La comunicacién a través del pwp requiere un nimero reducido
de elementos de hardware, debido a la simplicidad del protoco-
lo, lo que da como resultado transceptores compactos.

e El procedimiento de transmisién permite enviar tramas de datos
con varios caracteres, nimeros o informacién, codificando de la
misma forma. El usuario tiene la flexibilidad de enviar diferentes
tipos de informacién utilizando el mismo protocolo.

e FElsistema de monitoreo completo es més pequefo que los siste-
mas comerciales, lo que posibilita instalar el sistema en masas de
agua pequefas o con poca profundidad.

e Eltiempo de muestreo, datos y hora, se puede configurar de for-
ma remota, mediante la interfaz gréfica o directamente con un
dispositivo mévil, enviando un swms con la configuracién deseada.

e Aunque las variables se miden y envian al servidor cada vez que
se muestra, existe la posibilidad de enviar una solicitud en cual-
quier momento, desde la interfaz de usuario en el servidor o des-
de un dispositivo movil.
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e Debido a la configuracién presentada, la sonda sumergida tiene
profundidad variable, lo que permite realizar las mediciones en
diferentes profundidades. Esto gracias a la aplicacién del pwp en
el sistema que requiere sélo tres cables para la conexién entre el
cuerpo flotante y la sonda sumergida.

3. Resultados

Con el fin de reducir el hardware requerido por la comunicacién entre el
cuerpo flotante y la sonda sumergida y simplificar el proceso de comu-
nicacion, se implementd el pwe. Las variables medidas fueron tempera-
tura, pH, ss1, conductividad y salinidad. El sistema completo se instald
en cuerpo de agua de pequefias dimensiones, para tener un entorno
relevante. El ancho de pulso para las diez combinaciones requeridas se
definié de acuerdo con las caracteristicas del temporizador en el PIC-
18F46K22 y se presentan en la Tabla 3. Ademaés, el periodo en estado
bajo y el periodo entre pulsos codificados se definieron como 2 msy 2.5
ms, respectivamente.

Tabla 3. Ancho de pulso definido para los valores de 0 a 10.

Valor Ancho de pulso
1.29 ms
2.17 ms
3.2ms
4.2 ms
5.2ms
6.27 ms
7.30 ms
8.2ms
9.2ms

10.25 ms

O| V|| N[O | |P>|lw|N|—
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Considerando el pwp en el sistema de medicién de pardmetros en agua,
cada vez que se toma una muestra, el microprocesador del cuerpo flo-
tante solicita a la sonda sumergida los valores de las variables en el agua.
La direccién se envia en dos pulsos con un ancho de pulso de un ms.
Después, el microprocesador en la sonda sumergida realiza la medicién
de temperatura, pH, conductividad, salinidad y ssT e integra la trama de
datos, que se transmite al cuerpo flotante; el tren de pulsos completo se
muestra en la Figura 4. Finalmente, la sonda flotante envia el mensaje
completo al servidor, en el formato siguiente:

CUValles, boya 1: Conductividad 518.50, sst 280.00, Salinidad 0.25,
Temperatura 28.81, pH 10.80, Fecha: “19/07/10, 21:18:52".

Figura 4. Ejemplo de la trama de datos del sistema
para medicion de pardmetros en agua.

Tek Pres Pr P 400ms
B
act. deampl.:4X  Posicion de ampliacion: =804ms
[
2.00Y ] 7 100ms 2.50kM/ s ' 25 0ct 2019
10k pts. 248V 20:51:14

El sistema propuesto se habilitdé durante un periodo de més de 37 ho-
ras, donde se obtuvieron un total de 447 muestras, con un periodo de
muestreo de 5 minutos.

Se puede resaltar cdmo con el pwp se logrd la comunicacién entre dos
sistemas electrénicos digitales. En este caso se interconectaron dos micro-
controladores, para transferir las medidas de variables fisicoquimicas en un
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cuerpo de agua de pequefias dimensiones. La conexién entre el cuerpo
flotante y la sonda sumergida se realizé con tres cables; dos de ellos se uti-
lizaron para alimentar a la sonda sumergida y el otro para transmitir datos
entre ambos elementos, comprobando que es posible la comunicacion
con una Unica linea de transmisién entre diferentes placas electrénicas. El
sistema propuesto estuvo transmitiendo datos durante mas de 37 horas,
lo que demuestra la estabilidad para funcionar de forma continua durante
un periodo considerable. Este hecho es importante, ya que los sistemas de
comunicacion modernos requieren una gran robustez.

Durante el periodo de prueba se recibieron todos los paquetes de
datos en cada periodo de muestreo, mostrando una buena confiabilidad
y efectividad, ya que la informacion no se perdid. El sistema de medi-
cion de parametros en agua fue probado en un ambiente relevante, es
decir, fuera de un laboratorio, con condiciones reales de operacién, lo
que demuestra la robustez. Con el esquema propuesto es posible in-
cluir mas sensores, segln los requerimientos del usuario y los pardme-
tros deseados. Por Ultimo, mencionar que la interfaz de usuario funciond
satisfactoriamente durante el periodo de prueba, mostrando una buena
estabilidad en el cuerpo flotante y la sonda sumergida.

Con respecto al pwp, fue capaz de establecer comunicacién entre dos
o mas sistemas electronicos digitales con la posibilidad de utilizar co-
mandos para solicitar informacién entre transceptores, donde la transmi-
sién del transceptor esclavo comienza con la peticidon del maestro trans-
ceptor, dado por dos pulsos de un metro. Adicionalmente, destacamos
que el protocolo propuesto requiere un bajo costo computacional, en el
sistema de medicién de pardmetros se utilizé el microcontrolador PIC-
18F46K22, con un microprocesador de ocho bits, oscilador de 64MHz
y arquitectura Harvard. A pesar de las caracteristicas de procesamiento
limitadas, la transmision se realizd satisfactoriamente.

4. Conclusiones

Se presentd un sistema completo para medir parametros fisico-quimicos
en cuerpos de agua. El sistema incluye una sonda sumergida para realizar
mediciones de variables en cuerpos de agua, un cuerpo flotante para
gestionar el proceso de medicién y comunicacién, un nuevo protocolo
de comunicacion con una Unica linea de transmisién y una interfaz gréa-
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fica para un servidor. El servidor es capaz de medir el valor de variables
a profundidades distintas en tiempo real, asi como transmitir la informa-
cién sin limitacién de distancia. La informacién se guarda en el servidor,
de forma continua. El sistema y el protocolo no se limitan a cuerpos de
agua, se pueden implementar en otras aplicaciones, como sondas de po-
zos profundos, estaciones meteoroldgicas, etcétera. Ademas, es posible
incluir otros sensores, dependiendo de los requerimientos del usuario.
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Resumen

Los indices de rendimiento escolar permiten identificar la situacion y pro-
bleméticas de una carrera. Con este estudio se buscé analizar los indices
de la Ingenieria en Geofisica del CUValles y tener elementos para tomar
decisiones en este rubro. Se consultd y analizé informacién en el Sistema
de Integral de Informacién y Administracién Universitaria de las cohortes
comprendidas entre los ciclos 2017B y 2023A, los 150 estudiantes, trayec-
toria académica, materias no aprobadas y semestre en el que se deserta-
ron. Se identificd el ingreso total, los activos, bajos porcentajes de egreso
y titulacion, elevada desercion y materias con alta reprobacion, siendo
estas las problematicas identificadas, partiendo de los indices de rendi-
miento escolar, lo que posibilita establecer estrategias para su atencion
y la toma de decisiones.

Palabras clave: cohorte, estudiantes activos, egreso, desercién, repro-
bacion, titulacion.

1 Centro Universitario de los Valles (CUValles), Universidad de Guadalajara, Carretera Guadala-
jara-Ameca km. 45.5, C.P. 46600, Ameca, Jalisco, México.
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Introduccién

En México se consideran diversos indicadores académicos para valorar
el buen desempefio de una universidad, al igual que el de un programa
educativo y de los estudiantes. A estos indicadores se les conoce como
indices de rendimiento escolar, en ellos se incluyen la eficiencia terminal,
la retencién, el rezago, la desercion, la reprobacién vy la titulacion, los
cuales también suelen considerarse en los procesos de acreditacion de
los programas educativos, en particular de las ingenierias. La constante
revision de estos indicadores permite identificar posibles problematicas
y en su momento darles atencidn, no hacerlo afectaria la formacién pro-
fesional de los estudiantes y no se estarian cumpliendo los fines por los
que se abrié un programa educativo ni tampoco los de la institucion. En
este sentido, estos indicadores permiten conocer la calidad de las ins-
tituciones de educacién superior, diagnosticar y medir el impacto de la
educacidn que se proporciona a los estudiantes (Rodriguez et al., 2021),
ademaés de que a partir de ellos se pueden elaborar alternativas para
fortalecer el funcionamiento de la universidad.

Vanegas y Sancho (2019), sefalan que estos indices permiten conocer
la calidad de las instituciones de educacion superior, y los estudios de
seguimiento de las cohortes dan oportunidad de valorar la formacion
académica y las causas de la desercién a nivel universitario. Por su parte,
Castro y colaboradores (2023), consideran que el seguimiento de estos
indicadores busca promover la autoevaluacion, mejorar la calidad y favo-
recer los procesos de acreditacién.

En este sentido, Pérez (2017) afirma que el seguimiento de la trayecto-
ria escolar constituye una herramienta que permite analizar estos indica-
dores para incidir en la planeacion y evaluacion de la educacion superior
buscando la mejora de los programas educativos, pero sobre todo la
adecuada formacion de los estudiantes para que concluyan con éxito
su carrera. También, se ha sefalado (Sperling et al., 2024) la importancia
de reclutar y retener a los estudiantes de las ingenierias, siendo esto un
reto. De acuerdo con Liu y colaboradores (2023), la trayectoria de los es-
tudiantes universitarios se ve afectada por diversos factores, entre ellos
los de caracter personal y los del entorno; agregan que entre los factores
personales destacan el género, la edad, la raza y en los del entorno, los
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hermanos y hermanas, el nivel de educacion de los padres, ademas de la
ubicacién de su lugar de origen.

Con relacion a la eficiencia terminal, para la Secretaria de Educacion
Publica de México (sep, 2019), este indicador compara la cantidad de
alumnos que ingresaron con los que egresaron de una cohorte. A su vez,
una cohorte es definida por Dominguez y colaboradores (2014) como el
grupo de estudiantes que iniciaron sus estudios al mismo tiempo, en el
caso del presente anélisis, corresponde a estudiantes de la misma carre-
ra. Por su parte, esta misma sep define la retencién como el nimero de
alumnos que permanecen estudiando de una cohorte.

De igual manera, se establece que la reprobacion es el numero de
alumnos que no ha obtenido los conocimientos en los programas de es-
tudio, esto lo podemos apreciar en nuestro caso con las calificaciones; en
tanto que para Nunez (2020), la desercién es el abandono de la universi-
dad en cualquier momento de su vida académica.

De acuerdo con Rico y Gaytén (2022), la reprobacion y la desercion es-
colar son dos de los mayores problemas de las instituciones educativas,
ocasionado por el bajo rendimiento académico, lo que a su vez ocasiona
reprobacién y esta, la desercidn. En esa linea, para Nunez (2020), la de-
sercién es un problema en paises desarrollados y en vias de desarrollo,
esté presente en todas las universidades en mayor o menor proporcion,
y es ocasionada por factores diversos. En tanto, se afirma (Miranda et al.,
2021) que es consecuencia de la pérdida de interés y de vinculacién con
los estudios.

Por su parte, se sefala (Tayebi et al., 2021) que en las ingenierias los
indices de desercidn son un problema que preocupa en muchos paises,
ocasionando dificultades para atender la demanda de profesionales de
estas éreas y un impacto econémico negativo. Ademas, afirman que la
mayor desercidén ocurre durante el primer afo de estudios, lo cual lo atri-
buyen a que se tomd una decisidon incorrecta al elegir la carrera; sin em-
bargo, identifican mas factores que inciden en la desercién, entre ellos
demogréficos, financieros, motivacionales, académicos e institucionales.

En cuanto a la reprobacion, Rico y Gaytan (2022) afirman que puede
disminuirse en carreras de ingenieria si se tiene informacion oportuna de
los estudiantes en peligro de reprobacion, y en general, de su desemperio
académico. Con relacién a ello, se considera (Tormon et al., 2023) que el
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primer afio de los estudiantes de ingenieria representa retos por la tran-
sicién que experimentan al ingresar a un programa de nivel profesional.

Sin duda, en el caso de las ingenierias hay una gran diversidad de
factores que inciden en los indices de rendimiento escolar, los que en no
pocas ocasiones derivan en desercion o cambio de carrera, a pesar de los
esfuerzos que se hacen para invitar que abandonen este tipo de estudios
(Rozenzweig et al., 2024).

En la Universidad de Guadalajara la escala de calificaciones es de 0 a
100; de 0 a 59 se considera reprobatoria y de 60 a 100, aprobatoria. En lo
que concierne al rezago educativo, suele considerarse a la cantidad de
alumnos que no llevan el avance esperado con base en la malla curricular
de su plan de estudios.

Otro indicador es el indice de titulacién, es decir, la cantidad de egre-
sados que se titulan con relacién a los que egresan. Tener la informa-
cién especifica de un programa educativo, en este caso de Ingenieria
en Geofisica, permite tener una visién amplia que puede ser de utilidad
para la toma de decisiones con relacién al programa educativo.

Con base en lo antes descrito, el objetivo de esta investigacion es
analizar los indices de rendimiento escolar de la licenciatura en Ingenie-
ria en Geofisica del Centro Universitario de los Valles (CUValles) de la
Universidad de Guadalajara, como una herramienta para la evaluacién de
este programa educativo, para contribuir en la toma de decisiones que
atiendan las problematicas que se identifiquen y que permitan decidir el
futuro del programa educativo.

Como contexto, esta licenciatura se oferta en dos Centros Universita-
rios de la Universidad de Guadalajara; se abrié en el CUValles en el ciclo
escolar 2017B, es decir, en el segundo semestre del ano 2017, y desde
el ciclo escolar 2023B no se ha abierto el ingreso de nuevos estudiantes.
Con este preambulo, vemos la importancia de conocer estos indicadores
de rendimiento escolar para evaluar desde esta perspectiva el funciona-
miento de dicha licenciatura y con ello tener elementos que aporten a la
toma de decisiones sobre el futuro de este programa educativo.

De acuerdo con Zoppis (2020), el rendimiento se refiere al uso racional
de los recursos, que permite evaluar a un individuo, un proceso o una ins-
titucién; en lo que corresponde al rendimiento académico lo considera
como un indicador de eficiencia, una variable que depende de la eficacia
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de los sistemas educativos, también afirma que se puede concentrar en
el final de la carrera como en el transcurso de ella.

El rendimiento escolar suele considerarse como una variable que se
relaciona con la calidad educativa de las universidades (Ledn et al., 2021),
de ahila importancia del seguimiento de sus indicadores para considerar
acciones que incidan en su mejora, partiendo de que el fin de las institu-
ciones de educacién superior es lograr la formacién de sus estudiantes.

2. Metodologia

El anélisis se realizd en cada una de las generaciones (cohortes) que
ingresaron a Ingenieria en Geofisica del CUValles de la Universidad de
Guadalajara, la primera cohorte ingresé en el ciclo escolar 2017B y hasta
este momento la Ultima en el ciclo escolar 2023A. También se revisaron
los kardex de cada uno de los 150 estudiantes que han ingresado a la
Ingenieria en Geofisica desde el ciclo 20017B y hasta la dltima cohorte en
2023% en los dos casos la informacién se consulté en el Sistema Integral
de Informacién y Administracion Universitaria (siiau).

En la primera etapa, se consultd la informacion de las cohortes; con
la informacion obtenida se analizaron los estatus de los estudiantes, es
decir, la cantidad de estudiantes activos, egresados, con baja y titulados.
Se obtuvieron los valores por cohorte y globales del programa educativo,
posteriormente se compararon estos valores entre las diferentes cohor-
tesy se realizd el andlisis estadistico de cada uno de ellos.

Posteriormente se obtuvo la informaciéon de los 150 estudiantes, con
relacién a su trayectoria académica, las materias cursadas, las no aproba-
dasy, en el caso de los estudiantes que desertaron, el maximo semestre
en el que permanecieron en la carrera. Esto permitié identificar las mate-
rias con reprobacion, el semestre de la desercién, el rezago y el estatus
de cada uno de ellos. Para el andlisis estadistico se utilizd el software
Excel de Microsoft.

Con este tipo de andlisis se buscé identificar situaciones que permitan
planear acciones que generen mejoras que contribuyan al éxito en su
formacién profesional de los estudiantes, al igual que como lo sefialan
Sénchez y colaboradores (2021), como para conocer el desempefio de
los estudiantes; reunir y generar informacidn institucional, que permita
realizar més investigaciones, asi como para hacer ajustes en los planes de
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estudio y ademés para destinar recursos que contribuyan para la resolu-
ciéon de las probleméticas identificadas.

3. Resultados

Luego del anélisis de la informacién obtenida sobre las cohortes, en la
Tabla 1, se observa que el total de estudiantes que ingresaron al progra-
ma educativo fue de 150, teniendo un total de 17 egresados, consideran-
do los tres que ya estan titulados.

En esta misma tabla se observa que actualmente hay 27 estudiantes
activos, que contindan con sus estudios. Llama la atencién que 106 estu-
diantes han desertado de la carrera, esto es, hay una elevada desercion
de 72%.

Tabla 1. Estadistica general de cohortes.

Estatus Cantidad Porcentaje

Ingreso 150 100
Egresados 17 11.33

Activos 27 18.00
Desercién 106 70.67

Por otra parte, en la Tabla 2, se observan los datos estadisticos comple-
tos del estatus de los estudiantes de cada una de las 12 cohortes que
ingresaron a Ingenieria en Geofisica.
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Tabla 2. Informacidn de estatus de estudiantes por cohorte.

Cohorte ;23:3.:?:5 Egresados | Titulados | Desercién | Activos
20178 1 3 0 8 0
2018A 18 1 3 14 0
20188 20 4 0 16 0
2019A 15 2 0 12 1
20198 20 4 0 14 2
2020A 14 0 0 9 5
20208 16 0 0 11 5
2021A 8 0 0 6 2
20218 13 0 0 10 3
2022A 3 0 0 2 1
20228 7 0 0 4 3
2023A 5 0 0 0 5
Total 150 14 3 106 27

Con relacién a la desercidon por cada cohorte generacional, en la Tabla 3 se

muestran los datos correspondientes, asi como el semestre en los que se

presentaron las deserciones. Se observa que la mayor desercion sucedid

en los dos primeros semestres.

Tabla 3. Desercion por cohorte.

Semestre ..
Desercion
Cohorte total

1 2 4 5 6 7 8 9 cohorte
2017B 5 3 0 0 0 0 0 0 8
2018A 8 5 0 0 0 0 0 0 14
2018B 4 5 2 0 1 1 0 0 16
2019A 6 5 0 0 0 0 0 0 12

3. Anélisis de indices de rendimiento escolar de Ingenieria en Geofisica del CUValles — 51




Desercién
Cohorte Semestre total
cohorte
2019B 7 5 0 1 1 0 0 0 0 14
2020A 4 0 4 0 0 1 0 0 0 9
2020B 4 6 1 0 0 0 0 0 0 1
2021A 5 0 0 1 0 0 0 0 0 6
2021B 7 3 0 0 0 0 0 0 0 10
2022A 2 0 0 0 0 0 0 0 0 2
2022B 4 0 0 0 0 0 0 0 0 4
2023A 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
Totalpor | sg 1 3a 04| 1 [ 2 | 1[0 o] 0

Por otra parte, la figura muestra que el indice de desercion es superior a
70%:; es decir, 106 estudiantes no terminaron su formacién en esta carre-
ra, lo cual constituye una situacién delicada, ya que considerando que en
México, la desercién en las ingenierias suele ser elevada, en este caso el
porcentaje de desercién es muy alto.

Figura 1. Desercion.

= Desercion

= Sin desercion
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En lo que corresponde a la eficiencia terminal, esto es, la cantidad de
estudiantes que egresaron con relacién a los que ingresaron, se conside-
r6 lo establecido en el Marco de Referencia 2018 para la acreditaciéon de
programas de ingenieria del Consejo de Acreditacién de Ensefianza de
la Ingenieria A. C. (cacel, 2018) de México. Se considera que la eficiencia
terminal deberé ser calculada con base a 1.5 veces la duracién del plan
de estudios; es decir, la duracion del Plan de estudios de Ingenieria en
Geofisica es de 9 semestres, por lo que corresponde a 13.5 semestres.

Segun lo antes descrito, se decidid contemplar ciclos escolares com-
pletos, por lo que se tomd como referencia 14 semestres. Con esta con-
sideracién, al momento solamente para la cohorte correspondiente al
ciclo 2027B han transcurrido los 14 semestres, por lo que también se
optd por considerar todas las cohortes que cuentan con egresados, para
realizar en estos casos una estimacion preliminar de la eficiencia terminal.

En la Figura 2, se observa la eficiencia terminal de todas las cohortes
con egresados, se incluye la cohorte 2017B que, con el criterio sefialado
previamente, es la Unica de la que se puede determinar la eficiencia ter-
minal en forma definitiva de las otras solo sera un valor preliminar dado
que el final se podré obtener una vez que transcurran para cada una 14
semestres. Como se observa, la eficiencia terminal de la cohorte 2017B
es bajay a su vez es la més alta de las cohortes con egresados.

Figura 2. Eficiencia terminal por cohorte.

= 2017B
= 2018A
= 2018B
= 2019A
= 2019B
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Por otra parte, en la Tabla 4, se observa la informacién de los estu-
diantes que ingresaron, egresaron y que se han titulado de cada cohorte.
Al momento, solo se tienen egresados de las primeras cinco cohortes, en
total son 17, considerando a los tres que ya se han titulado.

Tabla 4. Egresados y titulados.

Cohorte de ;:SJS?;‘ tes Egresados Titulados
2017B 1 3 0
2018A 18 1 3
2018B 20 4 0
2019A 15 2 0
20198 20 4 0

En lo que corresponde a la reprobacién, el analisis se hizo por cada co-
horte generacional; se identificaron las materias con mayor porcentaje
de reprobacién. La informacién se presenta en la Tabla 5.

Tabla 5. Materias con mayor reprobacién.

Cohorte Materia Semestre Porcenta}jle
reprobacion

Fisica Newtoniana 1 42.85
Métodos Matematicos | 1 42.85
Semmarp de Métodos 1 42 85
Matematicos |

20178 Métodos Matematicos I 2 100
Seminario de Métodos 5 75
Matematicos |l
Fisica Estadistica 4 22.22
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Cohorte Materia Semestre Porcentafjle
reprobacién
Fisica Newtoniana 1 73.33
2018A Métodos Matematicos | 1 50
Métodos Matematicos Il 2 19.04
Fisica Newtoniana 1 60
Métodos Mateméaticos | 1 31.57
2018B
Métodos Matematicos I 2 65.21
Fisica Estadistica 2 22.22
Fisica Newtoniana 1 70.58
Métodos Matematicos | 1 58.33
2019A Métodos Matematicos Il 2 56.52
Seminario de Métodos
Matematicos 2 33.33
Fisica Newtoniana 1 60
2019B
Métodos Matematicos | 1 16.66
Semmaflg de Métodos 1 33.33
2020A Matematicos |
Métodos Matematicos 2 25
Métodos Matematicos | 1 25
2020B
Métodos Matematicos Il 2 30
Métodos Matematicos | 1 75
Seminario de Métodos
Matematicos | ! 9595
2021A Fisica Newtoniana 1 50
Métodos Matematicos Il 2 25
Semmaflg de Métodos 5 20
Matematicos
Métodos Matematicos |l 3 33.33
Métodos Matematicos | 1 28.57
20218 Seminaric.a de Métodos 1 33.33
Matematicos |
Métodos Matematicos Il 2 66.66
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Cohorte Materia Semestre Porcenta]j’e
reprobaciéon

2022A Geologia Fisica 1 100

2022B Seminario de Programacién 2 100

Se observa que las materias que en la mayoria de las cohortes presentan
alta reprobacion son las materias del area de las Matematicas. Por otra
parte, sobresalen tres materias que tuvieron una reprobacién de la totali-
dad de los estudiantes. Otra cuestién que sobresalidé durante el anélisis,
es que la reprobacién se incrementa alin mas cuando estas materias son
asignadas a algunos profesores en particular.

Vale la pena sefalar que con base en la informacién analizada de la
trayectoria académica de los estudiantes, en esta carrera no se identifi-
ca rezago, es decir los estudiantes avanzan en su trayectoria académica
segun en los tiempos establecidos para concluir la totalidad de créditos
de su carrera.

Conclusiones

El estudio realizado permitié conocer con detalle la situacion de los indi-
ces de rendimiento escolar de Ingenieria en Geofisica del CUValles. En el
analisis se identificd que la cantidad de estudiantes que ingresaron a la
Ingenieria en Geofisica es baja comparada con otros programas educati-
vos; sin embargo, para este tipo de ingenierias esta dentro de los valores
normales.

Lo que si cabe resaltar, preocupar y darle atencion es el elevado por-
centaje de desercién. Llama la atencién que en los dos primeros semes-
tres se presenta la mayor desercién en todas las cohortes y también en
estos semestres, es en los que se presentan las materias con mayor por-
centaje de reprobacién, por lo que no se descarta que este sea uno de
los factores que influyen en la desercién. Esta situacién suele presentarse
también en otras ingenierias del CUValles y de otras instituciones, por lo
que seria importante un andlisis integral de esta problematica.

Por otra parte, se identificd que la eficiencia terminal es baja, en el
mejor de los casos, la cohorte 2017B tiene una eficiencia terminal del
27.27%, estando pendiente de determinar la eficiencia terminal final de
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las cohortes en las que aun no transcurre el tiempo requerido para su
célculo.

En este sentido con relacién al egreso, al momento se tienen 17 egre-
sados, de los cuales tres de ellos ya estan titulados. En los tres casos, la
titulacién fue mediante tesis, lo cual vale la pena destacar dado que por
esta modalidad en todos los programas educativos se tiene un bajo nu-
mero de egresados.

Con relacién al rezago, este no se presenta en el programa educativo,
los estudiantes avanzan en su trayectoria académica segun lo estableci-
do en el dictamen del plan de estudios.

Los resultados obtenidos permiten conocer la situacion de este pro-
grama educativo, lo cual es de utilidad para tomar decisiones que per-
mitan atender la problematica que se identificd, buscando impactar su
mejora, su desarrollo y la formacién de los estudiantes, asi como la toma
de decisiones sobre esta carrera. Por otra parte, este estudio podria re-
plicarse en los demas programas educativos del CUValles, en particular
en las ingenierias, con el fin identificar la situacién de estos indicadores
y de esta manera plantear estrategias integrales que contribuyan a la
mejora continua y que brinden condiciones que permitan para una mejor
formacién de los estudiantes.
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4. Aplicaciones de hidrogeles
a base de quitosano para la curacién
de heridas: una breve revisién

Rogelio Rodriguez Rodriguez'

Ailen Guadalupe Becerra Avila’

Resumen

Los hidrogeles poliméricos se caracterizan por su capacidad de cargar efi-
cientemente moléculas bioactivas, asi como por su porosidad, propieda-
des mecénicas similares a los tejidos blandos, alta capacidad de absorcion
de aguay biocompatibilidad, lo que los hace adecuados como apésitos en
la curacién de heridas. El quitosano es uno de los polimeros maés utilizados
en la fabricacién de hidrogeles, tanto por su facilidad de fabricacién como
por sus propiedades intrinsecas, ideales para el proceso de curacién de
heridas. En este trabajo de revisién se describen los conceptos més impor-
tantes sobre los hidrogeles, asi como el uso del quitosano en la formacién
de los mismos, resaltando algunos de los trabajos de investigacion que
demuestran su efectividad como apésito en la duracion de heridas.

Palabras clave: hidrogeles, quitosano, cicatrizacién de heridas, aplica-
ciones de hidrogeles.

1 Centro Universitario de los Valles (CUValles), Universidad de Guadalajara, Carretera Guadala-
jara-Ameca km. 45.5, C.P. 46600, Ameca, Jalisco, México.
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1. Introduccién

En los problemas relacionados con heridas destaca el proceso de cica-
trizacién de una herida normal, ya que este tiene un tiempo de entre 2 a
4 semanas, con distintas fases, para finalmente obtener un tejido cicatri-
cial. Para la curacion de heridas hay diferentes tratamientos tradicionales,
como lo son gasas y algoddn, materiales poco higiénicos que no ayudan
a la pronta recuperacion de la herida. Pero, con los avances cientificos se
ha logrado obtener mayor conocimiento sobre el manejo y proceso de la
cicatrizacion de heridas, asi como el desarrollo de distintas herramientas
que se han implementado en la mejora del proceso de cicatrizacién.

En este caso se tienen los hidrogeles, los cuales se consideran como
tratamiento moderno, ya que sus estructuras, como redes poliméricas
hidrofilias, tienen una gran capacidad de absorcion de agua y fluidos bio-
l6gicos. De esta manera, los hidrogeles se han convertido en uno de los
biomateriales mas eficientes en las aplicaciones biomédicas actuales, ya
que sus propiedades, como flexibilidad, versatilidad, estructura y bio-
compatibilidad, los hacen convenientes para ayudar al proceso de cica-
trizacién de heridas, debido a su estructura porosa que puede simular al
tejido vivo.

Otra ventaja, es que la estructura quimica y forma de los hidrogeles
son de facil modificacién, por ejemplo, usualmente son producidos por
polimeros naturales o sintéticos como el quitosano. Asi, en este trabajo
de investigacién nos adentramos a llevar a cabo una revisién descriptiva
de investigaciones sobre los hidrogeles de base de quitosano y sus apli-
caciones como aposito en el proceso de curacién de las heridas, toman-
do en cuenta sus principales propiedades y efectos en la cicatrizacién.

2. Material y/o metodologia

Este trabajo se propone una revision descriptiva con el fin de indagar en
aquellas investigaciones que cumplan con los criterios que se han selec-
cionado, estos son:

a. Investigaciones que mencionen la efectividad de los hidrogeles a

base de quitosano en la regeneracion epitelial, al igual su accién
contra agentes infecciosos.
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b. Investigaciones que mencionen las propiedades mecénicas, fisi-
coquimicas y bioldgicas de los hidrogeles a base de quitosano.

c. Investigaciones que mencionen la efectividad del uso del quito-
sano en beneficio del proceso de cicatrizacién de heridas.

Una vez definidos los criterios de investigacion, sigue mencionar aquellas
bases de datos utilizadas para la busqueda de informacién, siendo estas:
Sage Jornal, Science Direct, Springer, Wiley, mori, Taylor & Francis, etcé-
tera, de modo que formulamos la pregunta de investigacion: ;Cémo las
aplicaciones de los hidrogeles de base de quitosano mejoran o aceleran
el proceso de cicatrizacion de las heridas?

En este trabajo, se propone la siguiente metodologia (Figura 1).

Figura 1. Metodologia para la elaboracién de revisién en la literatura.

Propiedades de los

— Criterios de seleccion |——  hidrogeles de base de

quitosanoen la curacion
de heridas.

Hidrogeles, quitosano,
— Estrategia de bisqueda |—— cicatrizacién de heridas,

g
2 aplicaciones de hidrogeles
=
= Sage Journals, Science
s
3 — Metodologia — Base de datos | Direct, Springer, Wiley,
—g MDPI, etc.
2
Z
— Lectura critica
— Redaccién — Estructura

3. Resultados de la basqueda en la literatura

3.1. La cicatrizacion de heridas

La piel es el rgano més grande que tiene el ser humano, actlia como una
barrera para protegerse de diversos factores ambientales. En el momento
en que la piel es dafiada, esta comienza el proceso de cicatrizacion, se
activan los diferentes mecanismos, los cuales se dividen en cuatro fases:
a) hemostasia, b) inflamacién, c) proliferacién, y d) remodelacién. Por otra
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parte, las heridas se pueden clasificar dependiendo de su grado de lesién,
el tiempo que tarda en cicatrizar, entre otros. En este sentido, las heridas
agudas son aquellas que su proceso de cicatrizacién es normal y no con-
lleva a ningln retraso en su proceso, con un aproximado de 5 a 30 dias en
cicatrizar, mientras que las heridas cronicas se determinan como aquellas
que su proceso de cicatrizacién no es continuo, siendo incompleto o per-
turbado en distintas fases del proceso de cicatrizacién (Abazari et al., 2022).

3.2. Proceso de cicatrizacién de heridas

El proceso de cicatrizacién y/o reparacion de heridas es un proceso conti-
nuo y complejo, que se divide en diversas partes, el cual consta de cuatro
fases: a) hemostasia, b) inflamacién, c) proliferacién, y d) remodelacién
(Figura 2) (Elangwe et al., 2022).

Figura 2. Fases del proceso de cicatrizacion de heridas.
Tomado de Elangwe et al., 2022.

1. Hemostasis phase 2. Inflammatory phase
Wound Blood clot
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3.2.1. Hemostasis

El propésito de esta fase es detener la hemorragia, ya que aqui se activan
los sistemas de coagulacidon sanguinea, donde las interacciones de los
componentes de la sangre y la constriccion vascular, al igual que la acti-
vacién de las plaquetas, forman el codgulo, el cual es una matriz tempo-
ral que proporciona soporte al igual que inicia la migracién celular, lo que
permite la formacién del codgulo y el inicio de la reparacion del tejido.

3.2.2. Inflamacién

En este momento se activan los mecanismos de defensa donde distintas
células sanguineas eliminan bacterias y otros residuos. Esta fase se divide
en inflamatoria temprana e inflamatoria tardia.

3.2.3. Proliferacién

Aqui se construye una barrera que protege de interior a exterior por me-
dio de la contraccién y reepitelizacion, en la cual se tiene acumulacién de
coladgeno, y el tejido de granulacién comienza a cicatrizar por lo que las
células epiteliales comienzan a formar la matriz extracelular.

3.2.4. Remodelacién

Finalmente, en la fase de remodelacién se lleva a cabo la formacién de
un nuevo epitelio y el tejido cicatricial, se menciona que esta fase se
inicia en conjunto con la fase proliferativa, donde se obtiene la cicatriz
madura por lo que su resistencia original sera del 80%.

3.3. Factores que afecta la cicatrizacién de heridas

Con respecto a cuéles son los factores que intervienen en el proceso de
cicatrizacion de las heridas causando afectaciones, se encuentran diver-
sos factores, pero en general se pueden clasificar en locales y sistémicos;
en la Tabla 1 se muestran estas afectaciones (Guo & DiPietro, 2010).
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Tabla 1. Factores locales y sistémicos que afectan el proceso de curacién de las heridas.

Factor Descripcion

Induce la angiogénesis y

Oxigenacién -
la contraccién vascular.

Determina una herida

Infeccion .
contaminada.
Factores locales Puede inducir a la
Isquemia necrosis y la apoptosis
celular.
Reduce el suministro
Edema

de sangre arterial.

Afecta la respuesta
Edad inflamatoria y la fase
de remodelacién.

Promueve la hipoxia

de la herida.

Estrés

Factores sistémicos .
Causan distintas

Enfermedades afecciones dafiando
la salud.

Afecta la respuesta
Medicacion inflamatoria, retrasando
el proceso de curacion.

3.4. Tratamientos convencionales

Para el proceso de cicatrizacion de las heridas se mencionan diversas
terapias tradicionales que aun se utilizan o se han modificado para asi te-
ner una mayor eficacia en el proceso de cicatrizacién. Estos tratamientos
se utilizan como técnicas alternativas en distintas clinicas, ya sea por su
facil accesibilidad o por su bajo costo (Aramwit, 2016). Estos tratamien-
tos se clasifican dependiendo de sus compuestos derivados de hierbas
y productos de origen animal, ejemplo de estos son cremas/ ungtientos,
organismos vivos, entre otros. En la Tabla 2 se describen sus ventajas y
desventajas que tienen este tipo de tratamientos.
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Tabla 2. Ventajas y desventajas de los tratamientos convencionales.

Ventajas

Desventajas

Se tiene mayor facilidad

No son Utiles en heridas

al removerlo.

*  Mayor facilidad al momento
de la aplicacion.

e Bajos costos.

e Mayor accesibilidad.

e Mayor capacidad de
biocompatibilidad.

cronicas.
Poco tiempo de utilizacion
e El proceso de cicatrizacién de
heridas tarda mas en avanzar.
e Poca capacidad de
esterilidad.

3.5. Tratamientos modernos

Como ya se menciond, hay avances en la fabricacion de distintos bio-
materiales y técnicas que se pueden aplicar al proceso de curacién de
las heridas. Por ejemplo, los hidrocoloides e hidrogeles, los cuales son
materiales hidrofilicos que absorben fluidos y mantienen hiumeda a la
herida. Los apdsitos de alginato logran absorber fluidos pero no mantie-
nen la humedad, al igual los sustitutos de la piel como los xenoinjertos;
la terapia de presion negativa que logra mantener el flujo sanguineo y
promover la cicatrizacion de las heridas; y, finalmente los hidrogeles que
mantienen un entorno himedo y limpio para el proceso de cicatrizacién
de las heridas, por lo que ha ayudado a comprender mejor las metodo-
logias, técnicas de caracterizacidn y diversos ensayos de prueba con los
cuales se han observado todos aquellos mecanismos de estos procesos
y en como acttan (Brumberg et al., 2021).

3.6. Apositos poliméricos
La formaciéon de los polimeros comienza por la unién de mondmeros,
por lo que sus uniones forman macromoléculas. Se menciona que los
polimeros naturales son los més usados en las investigaciones actuales
dentro del proceso de curacién de heridas ya que diversos polimeros
cuentan con excelentes propiedades de biocompatibilidad y de biode-
gradabilidad, ademés ayudan con la regeneracién de tejido.

Los polimeros naturales se pueden modificar y agregarles algun
componente sintético para mejorar diversas propiedades tanto fisicas,
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mecanicas o bioldgicas, dependiendo de su fin. Para este caso, los hidro-
geles tienen relevancia por estar formados de distintos componentes, ya
que por sus redes poliméricas tridimensionales tienen la capacidad de
absorber agua o en algunos casos fluidos bioldgicos. Se menciona que al
llevar un procesamiento por radiacién se obtienen nuevos biomateriales
que se basan en polimeros naturales renovables, no téxicos y biodegra-
dables (Mogosanu & Grumezescu, 2014).

3.7. Hidrogeles

3.7.1. Definicién

Los hidrogeles se pueden definir como una estructura polimérica porosa
tridimensional en forma de red, por lo que sus propiedades dependen
de la presencia de grupos funcionales hidréfilos, alta capacidad termodi-
namicay su alta capacidad de absorcidon de agua, y su gran similitud a los
tejidos. Para que se pueda considerar como un hidrogel, este tiene que
absorber més del 10% de agua (Khansari et al., 2017).

3.8. Clasificacién

Los hidrogeles se pueden clasificar segun los criterios que se tomen en
cuenta, como, por ejemplo, el origen, su carga idnica, su capacidad de
respuesta, y el tipo de entrecruzamiento, por lo que a continuacién se
mencionan dichas caracteristicas en su respectiva clasificacién (Figura 3)
(Singhal & Gupta, 2016).

3.9. Quitosano

3.9.1. Obtencién del quitosano

El quitosano es considerado el Unico polisacérido con carga positiva, ya
que este se obtiene de la desacetilacién de la quitina, la cual se encuen-
tra en distintos organismos, mayormente marinos. Una vez desacetilado,
los grupos amino presente en la estructura polimérica son disponibles.
El quitosano posee diversas propiedades como la citocompatibilidad,
biocompatibilidad, solubilidad en condiciones acidas, actividad anti-
bacteriana y sus propiedades reolégicas, las cual dependen de su peso
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Figura 3. Clasificacion de los hidrogeles.

Clasificacion de los

hidrogeles
I
[ I I I ]
Origen Composicion Configuracion Reticulacion Estado fisico
= Natural HHomopolimérica| H  Amorfos Fisicos = Solido
Copolimérica
I  Sintético L { ~oP — Cristalinos Quimicos |~  Liquido
'—  Hibridos —Multipolimérica [ < Semitranslicidos '~ Semis6lido

molecular y grado de desacetilacion. Ademas, el quitosano tiene la ca-
pacidad de absorber contaminantes y metales pesados (Ye et al., 2023).

3.9.2. Beneficios de los hidrogeles de quitosano en el drea de la salud

Los hidrogeles se pueden aplicar en distintas &reas. En el caso del quito-
sano, al ser utilizado en el drea de la salud tiene diversos beneficios por
sus amplias propiedades o caracteristicas, como los que se mencionan
a continuacion. El quitosano al contar con la propiedad de mucoadhe-
sion, se formulan andamios de hidrogel los cuales tiene como finalidad
aliviar enfermedades bucales, al igual que la administracién de farmacos
en el estbmago e intestino, al igual que en el colon, que ayudara en con-
trarrestar la irritabilidad o enfermedades inflamatorias intestinales. En la
administracién de hidrogeles oculares para la liberacién de farmacos la
retencidn del farmaco aumenta, y de esta forma se tiene una mayor bio-
disponibilidad (Shariatinia & Jalali, 2018).
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3.10. Propiedades de los hidrogeles como apésitos

en la curacién de heridas

Las propiedades fisicoquimicas, mecanicas o biolégicas son primordiales
en este hidrogel, para que este sea efectivo a la hora de ser aplicado a la
herida. Algunas de las de las propiedades que deben de cumplir dichos
hidrogeles es no presentar componentes téxicos, tener una alta capaci-
dad de prevencion de las infecciones bacterianas, capacidad adhesiva a
la herida su nivel de humedad debe de ser éptima para promover la mi-
gracion y proliferacion de células, debe ser termodinédmico y permeable
para facilitar el paso del oxigeno.

3.11. Investigaciones sobre hidrogeles

en la curacién de heridas y sus propiedades

En la Tabla 3 se muestran investigaciones que se han realizado sobre
hidrogeles a base de quitosano, describiendo sus caracteristicas y pro-
piedades, y mostrando su utilidad en el proceso de cicatrizacién de

heridas.
Tabla 3. Estado del arte sobre hidrogeles de base
de quitosano para la curacién de heridas.
. Propie-
M . .
Autor , étodo Molécula |Propiedades dades Propiedades
- Polimero de cruza- . . . . YN
y afio . bioactiva mecanicas fisico- biolégicas
miento PR
quimicas
Alta | Hedo
(Yang et al., . Lisina adhesion, No nhe 9 ©
Quitosano. cco . . bacterias,
2023) y DOPA. viscoelas- menciona. N
- eliminacion de
ticidad. .
radicales.
Estructura Medio
(Lin etal., Ouitosano No Acido Alta orosa efecto i
2023) " | especificado. | hialurdnico. | estabilidad. P ) nhibidor de
reducida. ;
bacterias.
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Efecto

Quitosano Proantocia inhibidor
. carboxi- Enlaces L Alta esta- Estructura ;
(Liu et al., . nidinas i , en bacterias,
metilado cruzados de ) bilidad, alta homogénea
2024) d . y antocia- ., alta
y dextra- base Schiff. s adhesion. y porosa. .
hoxidado nidinas. biocompa-
' tibilidad.
Alta
Ef
Quitosano ) absorcién ) ?C.to
modificado lones de zinc, de agua Estructura inhibidor
(M. Zhang con pirogalol No clorhidrato ali ! orosa de bacterias,
et al., 2023) pireg especificado. | de etil-lauroil- -, P ) alta
y alcohol ) adhesion, reducida. .
livini arginato. | biocompa-
polivinilico. alta tibilidad
estabilidad. '
Alt
Enlaces Quitosano viscoea;as Alta biocompa-
(Tatarusanu Ouitosano cruzados oxidado, ticidad No tibilidad, efecto
et al., 2023) ’ de base acido alta ! menciona. inhibidor
de Schiff. hialurénico. estabilidad. en bacterias.
. Alta Alta biocompa-
Quit:
(Witkowska u;:;ago e isei,;tt(iec”: viscoelas- Estructura tibilidad, efecto
et al., 2023) .y . L ) ticidad, alta porosa . inhibidor
hialurénico. (asiatic oside). L, .
adhesion. en bacterias.
Quitosano/ Poca Estructura Alta biocompa-
(Salva et al., L . viscoelas- porosa tibilidad, alto
acido MMW Miel. L .
2023) hialurénico ticidad, poca irregular efecto
’ hinchazén. homogénea. inhibidor.
Quitosano/ Método de Alta Estructura
(Masood gelificacién | Jugo de ajo | hinchazén, Efecto inhibidor
sulfato de porosa )
et al., 2022) . por (Gar). buena en bacterias.
condroitina. ., o estable.
congelacion. estabilidad.
.| Quitosano/ Raiz de Poca Efecto |nh|k'J|dor
(Hashemi L ; . No en bacterias,
4cido Gel Berberis viscoelas- . )
et al., 2022) L. . . . menciona. alta biocompa-
acético. integerrima. ticidad.

tibilidad.
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Alta capacidad
Colulosa Alta Estructura biodegradable,
(Deng et al.,| Quitosano Base bactiriana viscoelas- ourosua efecto inhibidor
2022) cauterizado. | de Schiff. . . ticidad, alta p‘ en bacterias,
de dialdehido. . , uniforme. .
hinchazén. alta biocompa-
tibilidad.
Cruzamiento Aldehido Alta Efecto inhibidor
(L. Zhang | Quitosano /| por enlaces de Phellinus absorcioén, Estructura en bacterias,
etal, 2023)| L-arginina. a base ianiarius alta porosa. alta biocompa-
de Schiff. g " | estabilidad. tibilidad.
Cruzamiento Alta esta@lﬁiad Efecto inhibidor
i
(Narayana Quitosano. [POF 9oma guar Fibrina viscoelasti- estructural en bacterias,
et al., 2023) " | como agente de seda. cidad, alta orosa lisa alta biocompa-
gelificate. absorcion. P , tibilidad.
homogénea.

3.12. Aplicaciones de los hidrogeles de quitosano

en la curacién de heridas

De acuerdo con la Tabla 3, vemos cémo distintos investigadores han rea-
lizado estudios experimentales donde han logrado aplicar al proceso de
curacion de las heridas, obteniendo un hidrogel con propiedades bio-
l6gicas, fisicoquimicas y mecanicas que es efectivo para el proceso de
cicatrizacion.

Una investigacién es la de Zanchetta y colaboradores (2024), quienes
formularon un hidrogel cuyo objetivo es proporcionar propiedades en la
curacion de heridas compuesto por insulina, quitosano e hidroxipropil-
metilcelulosa, el cual se caracterizd por analizar ftir, estabilidad térmica y
de punto de gelacién. Ademas, se evaluaron propiedades in vitro usando
queratinocitos humanos (HaCat) por mtt y ensayo de rascado de heridas,
donde se sembraron células HaCat en una placa con 12 pocillos que, al
obtener una monocapa celular, se rascé en linea recta, por lo que se sus-
tituyd por un cultivo el cual contenia el hidrogel compuesto.

En el estudio de mtt, los resultados mostraron que luego de 72 horas
se obtuvo un aumento de viabilidad celular de los queratinocitos; res-
pecto al ensayo de rascado, luego de 60 horas se observd que la zona
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se encontraba totalmente cerrada en comparacion del grupo de control
e hidrogeles, obteniendo efectos de cicatrizacién rapidos. También se
llevd a cabo la prueba de manera in vivo en ratones diabéticos, evaluan-
do la promocién de la cicatrizacién de las heridas. Al paso del dia 3 se
mostrd que el hidrogel obtuvo una mayor retraccion en la herida, por lo
que al dia 20 se encontraba totalmente cerrada la herida, por lo que se
concluyd en una mayor reparacién del tejido, reconociendo al hidrogel
como un nuevo tratamiento para la cicatrizacién de heridas.

La formacion de hidrogeles cargados con productos naturales es un
area poco explorada por las dificultades de extraccion de estos produc-
tos. Salva y colaboradores (2023) presentaron un hidrogel coacervado de
quitosano/acido hialurénico/miel sin la agregacion de productos quimi-
cos: Los hidrogeles se caracterizaron por FTR, SEM y andlisis reoldgicos,
se llevd a cabo en un estudio in vivo en ratas que se dividieron en tres
grupos: el de control, el grupo quitosano/acido hialurénico y el grupo
quitosano/écido hialurénico/miel. El resultado como el hidrogel con miel
acelerd la cicatrizacion de la herida al dia 7 en conjunto con la reepiteli-
zacion y la formacion del tejido de granulacién aumento en comparacion
a los otros grupos. Asi se demostré que, al agregar la miel al quitosano y
acido hialurénico, se alarga el tiempo de efecto en la herida, obteniendo
una cicatrizacion total, aplicindose como un potencial tratamiento.

4. Conclusiones
La cicatrizacion de las heridas es compleja, de ahilaimportancia de tomar
en cuenta aquellas herramientas que mejoran este proceso y nos ayudan
a comprender mejor sus funciones. La utilizacién de los hidrogeles es
una de las herramientas més viables por su bajo costo y accesibilidad,
por lo que, en conjunto de diversos componentes naturales o sintéticos,
los hacen adecuados para ser aplicados en el proceso de cicatrizacién.
Finalmente, se eligid al quitosano por su la facilidad de ser modifica-
do y mezclado con otros componentes, como a lo largo del articulo se
han mostrado apoyados en diversas investigaciones. Los hidrogeles y el
quitosano son excelentes para ser aplicados al proceso de cicatrizacion
de las heridas, asi pues se pueden disefiar diversos hidrogeles con nue-
vas tecnologias para obtener alin mejores resultados en el proceso de
cicatrizacion.
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Resumen

Este trabajo pretende dar una visién general de la evolucién de lo que
denominamos simulaciéon molecular (sm), sus bases y la importancia que
ha adquirido para modelar diferentes tipos de sistemas en la ciencia y
la ingenieria. Adicionalmente, se describird el primer trabajo publicado
que se tiene documentado a nivel internacional, asi como sus inicios y
desarrollo en México, llegando hasta los trabajos mas recientes en este
campo. Por otro lado, mencionaremos quiénes fueron los primeros inves-
tigadores en territorio nacional que utilizaron la sm para estudiar diversos
sistemas fisicos, asi como su contribucion en el desarrollo de este impor-
tante tépico. También, se describira un sistema fisico que se puede mo-
delar mediante un pozo cuadrado y donde la sm seré valiosa para calcular
algunas propiedades interesantes de este. Finalmente, se describird de
manera general el auge que esta teniendo el Machine Learning (ML) para
mejorar los algoritmos en la sm.

Palabras clave: simulacién molecular, dindmica molecular, pozo cuadra-
do, Machine Learning.

1 Centro Universitario de Ciencias Exactas e Ingenierias (CUCEI), Universidad de Guadalajara,
Blvd. Marcelino Garcia Barragan 1421, esq. Calzada Olimpica, C.P. 44430, Guadalajara, Jalisco,
México.

2 Centro Universitario de los Valles (CUValles), Universidad de Guadalajara, Carretera Guadala-
jara-Ameca km. 45.5, C.P. 46600, Ameca, Jalisco, México.
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1. Introduccién

En la actualidad, se han producido avances rapidos en la aplicacién de
simulaciones moleculares (sm) al estudio de sistemas complejos. Las sm se
utilizan ampliamente en diversas éreas de la fisica, la quimica, la biologia,
la ciencia de materiales, en la ingenieria e incluso en la medicina. Asi,
se podria decir que cada estudio realizado de forma puramente tedrica
puede ser tratado como una simulacién. De esta manera, el comporta-
miento de cualquier sistema considerado puede modelarse utilizando
diferentes enfoques computacionales. En primer lugar, para este propo-
sito se suelen utilizar las teorias “habituales”, entre las que se encuen-
tran teorias fenomenoldgicas simples, métodos cuanticos avanzados y
sofisticados célculos de termodinamica estadistica. En segundo lugar,
se aplica varios procedimientos especiales que permitan imitar sistemas
reales y su evolucién en el tiempo; concretamente la dindamica molecular,
el método de Monte Carlo, autématas celulares o algoritmos genéticos.
Las técnicas de simulacidon mas populares de este tipo son: la dindmica
moleculary el método de Monte Carlo, donde se han producido avances
impresionantes en el desarrollo de diferentes versiones de estos méto-
dos (Allen & Tildesley, 2017).

La sm podria describirse como mecénica estadistica computacional
(Ciccotti et al., 2022; Tuckerman, 2010); es decir, métodos numéricos
combinados con ordenadores para abordar problemas que surgen en di-
versos sistemas fisicos aplicados a diferentes areas de la ciencia y la inge-
nieria, enfocdndose principalmente en problemas fisico-quimicos. Dadas
las leyes que gobiernan las interacciones entre los 4tomos o moléculas
en estos sistemas fisicos, utilizamos la sm para cuantificar una variedad de
propiedades de los mismos; propiedades como la temperatura, los co-
eficientes de transporte, carga eléctrica, radio de giro, densidad, factor
de forma, factor de estructura, transiciones de fase, desnaturalizacién de
moléculas, etcétera.

En los sistemas estudiados se considera a los polimeros, los farma-
cos, compuestos de una especie o una combinacién de varias de ellas;
encontrandose en diferentes estados de la materia, en equilibrio o fuera
de este; es decir, el &rea que incluye la materia condensada blanda. Una
descripcion detallada de las interacciones moleculares siempre es crucial
en las simulaciones. Diversos campos de fuerzas se han desarrollado y
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mejorado constantemente para estimar los potenciales de interaccién
entre 4tomos o moléculas. El campo de fuerza tradicional proporciona
una funcién especifica para la energia potencial junto a un conjunto de
parametros mejor ajustados. Dicho ajuste presenta resultados para pro-
piedades obtenidas de la mecénica cuéntica y, habitualmente, a deter-
minados pardmetros experimentales. Aqui, la precisién de la descripcion
de las interacciones moleculares mejora mediante el uso de potenciales
obtenidos por medio de la herramienta de Machine Learning.

Como mencionamos, junto a las técnicas de simulacidon mas popula-
res, como son la dindmica molecular y el método de Monte Carlo, existen
otras técnicas utilizadas para completar o predecir diferentes propieda-
des en sistemas fisicos: la dindmica de particulas disipativas o los méto-
dos ab initio, estos Ultimos pueden combinar la dindmica molecular con
la quimica cuéntica. En la dindmica molecular, las moléculas (o d&tomos)
interactian unas con otras mediante potenciales. Estos potenciales se
manifiestan como fuerzas que actlan instantdneamente entre las molé-
culas, haciendo que estas cambien sus posiciones. En el momento en
que estas posiciones relativas varian, se produce también un cambio en
las fuerzas que actlUan sobre cada molécula, haciendo que las posicio-
nes varien nuevamente, lo cual se convierte en un proceso ciclico entre
interaccion y movimiento. Esta técnica trabaja desde una aproximacion
de la fisica clasica de un sistema de particulas que interactian entre si,
por lo cual en dindmica molecular las moléculas (o dtomos) se mueven
de acuerdo con las leyes de la mecénica clasica, més precisamente de
acuerdo con la segunda Ley del Movimiento de Newton.

En el método de Monte Carlo, o simulaciéon de Monte Carlo, las inte-
racciones entre moléculas se dan a través de probabilidades, lo que nos
proporciona la configuracién més cercana a las condiciones impuestas.
Es una técnica matematica que se utiliza para estimar los posibles resul-
tados de un evento incierto. A diferencia de un modelo de prondstico
normal, el método de Monte Carlo predice un conjunto de resultados
basados en un rango estimado de valores frente a un conjunto de valo-
res de entrada fijos. En otras palabras, una simulacién Monte Carlo crea
un modelo de posibles resultados al utilizar una distribuciéon de proba-
bilidades, como una distribucién uniforme o normal, para cualquier va-
riable que tenga una incertidumbre inherente. Posteriormente, vuelve a
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calcular los resultados una y otra vez, mediante un conjunto diferente de
numeros aleatorios entre los valores minimo y méaximo. En un experimen-
to tipico de Monte Carlo, este ejercicio se puede repetir miles de veces
para producir una gran cantidad de resultados probables.

Con esto, una pregunta que podria surgirnos es: ;cual de estas téc-
nicas de simulacion es la mas Gtil? Asi, a tiempos muy largos (para la
dindmica molecular) y para un nimero bastante grande de configuracio-
nes (para Monte Carlo) el Principio Ergddico nos permite relacionarlas,
llegando a la conclusién de que, en este caso, ambas metodologias son
equivalentes. Ademas, debemos tener claro que la ventaja de la dindmi-
ca molecular sobre Monte Carlo es que podemos obtener trayectorias y,
por lo tanto, propiedades dependientes del tiempo. A su vez, la ventaja
del método de Monte Carlo sobre la dinamica molecular es que pode-
mos utilizar potenciales no continuos y aplicarlos a sistemas mucho mas
complejos (Allen & Tildesley, 2017).

En otra de las técnicas de simulacion méas utilizadas, la dindmica de
particulas disipativas, debemos tener en cuenta que es una técnica de
dindmica molecular que trabaja a un nivel mesoscdpico, uniendo el es-
quema microscopico con el macroscopico, es decir es una técnica coar-
se-grained (cG, por sus siglas en inglés). Los modelos de cG suelen de-
dicarse al modelado computacional de moléculas especificas, como son
las proteinas, acidos nucleicos, membranas lipidicas, carbohidratos o
agua. En estos modelos, las moléculas no estén representadas por ato-
mos individuales, sino por “pseudoatomos” que se aproximan a grupos
de atomos, como pueden ser los residuos de aminoacidos completos.
Al disminuir los grados de libertad, se estudian tiempos de simulacién
mucho mas largos a expensas del detalle molecular (Liu et al., 2015). Fi-
nalmente, los métodos de simulacion ab initio utilizan la solucién de las
ecuaciones de Schrédinger para calcular la densidad y la energia electro-
nica, mientras que con la dindmica molecular se obtiene la posicién de
los nucleos, de tal manera que se tiene un modelo quimico para cierto
tipo de sistemas, como los sistemas bioldgicos (Friesner, 2005).

Por ultimo, en el resto del articulo se presenta un esbozo de los pri-
meros trabajos realizados en sMm a nivel internacional. Ademas, en una de
las secciones se discute el desarrollo de la sm en México, cuédles fueron
los primeros problemas que se abordaron y qué grupos de investigacién
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fueron los primeros en hacerlo. También, se mencionan las diferentes me-
todologias que se han logrado aplicar a sistemas complejos, el tipo de
software que implementan la dindmica molecular, el método de Monte
Carlo o los métodos ab initio. Finalmente, se menciona como la técnica
de Machine Learning (Unke et al., 2021) actualmente se ha posicionado
como la herramienta méas novedosa para obtener campos de fuerza de
compuestos ya existentes o nuevos materiales.

2. Primeras simulaciones a nivel internacional

Fue Metrépolis, en 1953, quien inicialmente propuso un método rapido
para investigar ecuaciones de estado de algunos sistemas formados por
moléculas individuales, los cuales interactuaban mediante interacciones
a pares. Esto es, el potencial de las moléculas se asumia con simetria es-
férica, teniendo asi un sistema de esferas duras (Metropolis et al., 1953).
Dicho método utilizaba una integracién modificada de Monte Carlo so-
bre el espacio de configuracién. Este trabajo fue el pionero en abordar
problemas asociados con sistemas de moléculas, abriendo una nueva
area de oportunidades en la fisica. Como podemos observar, desde el
inicio de la simulacién como herramienta para la investigaciéon en materia
condensada, se han utilizado modelos de sencillos para representar el
potencial de interaccién, para reproducir propiedades fisicas elementa-
les y estructurales. Los potenciales de interaccién maés utilizados son: el
de Esfera Dura, el Pozo Cuadrado y el de Lennard-Jones. Los sistemas
descritos por potenciales de esfera dura han sido de gran interés debido
a los resultados que arrojan sobre fendmenos como las transiciones de
fase o como sistemas de referencia, posibilitando calcular propiedades
estructurales de manera analitica para fluidos complejos. Ademas, se han
realizado diversos estudios extensos y cuidadosos; tanto por el método
de Monte Carlo, como por métodos de dinamica molecular, de las pro-
piedades de equilibrio de sistemas bidimensionales y tridimensionales
de esfera dura (Hoover & Ree 1967; Chen et al., 1969; Barker & Hender-
son, 1971; Young & Alder, 1974).

Como resultado de estos trabajos, se lograron conclusiones impor-
tantes, como qué sistemas de esferas duras, tanto bidimensionales
como tridimensionales, muestran transiciones de fase de primer orden,
de fluido a sdlido, dependientes de la densidad. Para sistemas en tres
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dimensiones, este resultado parece casi seguro desde los trabajos de
Alder y Wainwright (1957) y Wood y Jacobson (1957). Para sistemas en
dos dimensiones, los resultados de Alder también fueron reveladores al
encontrar la coexistencia entre las fases sélida y liquida. Sin embargo, tal
coexistencia no se habia observado en sistemas tridimensionales, pues
se requerian sistemas mucho maés grandes, e imposibles de abordar con
la herramienta computacional hasta ese momento. Sin embargo, una
prueba convincente de la existencia de las dos fases fue dada por Hoo-
ver y Ree, quienes calcularon la energia libre de ambas fases mediante
simulaciones de Monte Carlo y determinaron la presion y densidades
de las fases coexistentes por métodos termodinamicos ( Hoover & Ree,
1967; Hoover & Ree, 1968).

Otro de los potenciales mas utilizados es el de Pozo Cuadrado, el
cual, ademas de la contribucion repulsiva de esfera dura, tiene una con-
tribucion atractiva, caracterizada por su alcance e intensidad. Para este
potencial, se encuentran disponibles diversos resultados de Monte Car-
lo, donde se determinan propiedades termodindmicas y estructurales
(Rotenberg, 1965; Lado & Wood, 1968; Henderson et al., 1976). En estos
trabajos se comparan los resultados obtenidos a través del formalismo
de Monte Carlo, con los obtenidos mediante la solucién de la ecuacién
de Ornstein-Zernike, utilizando diversas aproximaciones y cerraduras. En
la mayor parte de estos trabajos se utiliza un alcance 1.5 veces el dia-
metro de las moléculas. Por otro lado, Alder y colaboradores (1972) y
Andersen y colaboradores (1976), realizaron un amplio estudio de fluidos
con Pozo Cuadro mediante dindmica molecular, obteniendo datos sobre
propiedades estructurales, los cuales son referencia en la actualidad.

De la misma forma, el potencial de Lennard-Jones, también conoci-
do como potencial 6-12, es un poco més elaborado que los anteriores,
pues cuenta con contribuciones repulsivas y atractivas; ademéas de ser
continuo. Debido a su forma funcional, es sencillo implementarlo en los
algoritmos de simulaciéon de Monte Carlo y de dindmica molecular. En
trabajos maés recientes donde estén implicados fluidos tipo Lennard-Jo-
nes, las presiones, energias y funciones de distribucién radial (RoF por
sus siglas en inglés) han sido calculadas por simulaciones Monte Carlo y
métodos de dindmica molecular. Uno de los primeros céalculos de Monte
Carlo fueron los realizados por Wood y Parker (1957) para una isoterma
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sUper critica; Verlet (1967) proporciona resultados de dindmica molecular
para propiedades termodinamicas y, Verlet (1968) para roF; incluida una
serie extensa de datos donde se comparan las presiones y energias cal-
culadas con las obtenidas mediante experimentos para argédn. Para altas
densidades, el acuerdo es realmente muy bueno. Sin embargo, las ener-
gias muestran discrepancias ligeras a volimenes mayores, como cabria
esperar de las discrepancias en los coeficientes del segundo coeficiente
del Virial.

Las propiedades dinamicas de fluidos descritos por el potencial 6-12,
han sido ampliamente estudiadas por Rahman (Rahman, 1964, 1968) y
Levesque y Verlet (1970), usando el método de correlaciéon de tiempo
de equilibrio, y por Ashurst y Hoover (1975) con métodos de no equili-
brio. Asimismo, Hoover y Ashurst (1975) ofrecen una discusidon mas de-
tallada de sus métodos. Rahman, Levesque y Verlet encontraron coefi-
cientes de difusién dentro del 15% de los valores experimentales para
el argdn, pero la viscosidad de corte calculada por Levesque y colabora-
dores (1973) para un estado termodindmico cercano al punto triple fue
30% mas alto que el valor experimental para el argdn. Los resultados de
Ashurst y Hoover, indican que cuando se extrapolan apropiadamente a
sistemas de ancho infinito, los resultados del equilibrio y del no equi-
librio concuerdan entre si con los datos experimentales para el argén.
Este gran efecto de sistema finito parece ocurrir solo cerca del punto
triple. Los resultados de “falta de equilibrio” tuvieron que ser corregidos
por comportamiento no newtoniano por extrapolaciéon a velocidad de
corte cero. Ashurst y Hoover encontraron una buena concordancia entre
sus viscosidades calculadas y los datos experimentales para el argdn en
una amplia gama de condiciones. Los métodos de no equilibrio pare-
cen tener ventajas sustanciales en términos de requisitos de tiempo de
computadora. Berne y colaboradores (1971) realizaron extensos estudios
de dinamica molecular de liquidos no polares con moléculas diatémi-
cas, con énfasis en propiedades dindmicas. El agua liquida fue estudiada
extensivamente mediante simulaciones de dindmica molecular (Rahman
& Stillinger, 1971; Stillinger & Rahman, 1972; 1974) y métodos de Mon-
te Carlo (Barker & Watts, 1969; 1973; Watts, 1974; Kistenmacher et al,,
1973; Kistenmacher et al., 1974; Lie & Clementi, 1975). Adicionalmente,
Stillinger y Rahman realizaron estudios exhaustivos de las propiedades
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estéticas y dindmicas utilizando potenciales empiricos mejorados sucesi-
vamente. Por Gltimo, Clementi y colaboradores enfatizan el potencial del
par, comenzando con los célculos mecénicos cuanticos de Hartree-Fock
e incluyendo los efectos de correlacion.

2.1 Primeras simulaciones en México

Como hemos visto, con el desarrollo de las computadoras en la década
de los afios sesenta, se dio un auge en la implementacién de las simu-
laciones computacionales para calcular propiedades electrénicas y es-
tructurales de diversos sistemas fisicos. Ademas, también contribuyd en
el desarrollo de la biofisica molecular, lo cual tiene diversas aplicaciones
en los campos de la medicina, genética y biotecnologia, por citar solo
algunos ejemplos. En general, dependiendo del tipo de propiedades
que nos interese analizar para cualquier sistema fisico, podemos utilizar
simulaciones basadas en la mecénica clasica o en la mecénica cuanti-
ca. Para el primer caso, se implementa la simulaciéon a través la solucion
de ecuaciones integro-diferenciales, la simulacion de Monte Carlo clési-
co, la mecénica molecular o la dindmica molecular. Por otro lado, en el
segundo caso usualmente se implementa la teoria de funcionales de la
densidad (oFT por sus siglas en inglés) bajo ciertas aproximaciones o cal-
culos de primeros principios (ab initio). De esta manera, la sM permite in-
vestigar propiedades que usualmente no se podrian analizar de manera
experimental, pues la precision de los experimentos no alcanza la escala
atémica. Asi, la sM también es de suma utilidad para resolver problemas
como la creacién de fuentes de energia, en la industria de los alimentos
y del petréleo, donde se ha usado para crear solventes que eliminen los
componentes cancerigenos de las gasolinas. En esta seccidon mostrare-
mos un breve recorrido de la historia de la sm en México, quiénes fueron
los primeros investigadores en sumarse a su desarrollo, pasando por las
primeras reuniones y concluyendo con el trabajo actual.

2.1.1 Auge de la simulacién molecular en México

El desarrollo de la sm comenzd en México hace poco més de cuaren-
ta anos, siendo el doctor Gustavo Chapela Castafares de los primeros
investigadores en incursionar en este campo con sus trabajos sobre si-
mulaciones computacionales de superficies gas-liquido o soluciones
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numéricas sobre mancuernas duras vibrantes. A partir de aqui, investiga-
dores como Fernando del Rio Haza, Luis Mier y Terédn, José Luis Aguirre,
José Alejandre, Esteban Martina, Sergio Martinez Casas, Enrique Fernan-
dez Fassnacht, Marcelo Lozada Cassou, Magdaleno Medina Noyola, por
citar algunos, fueron los encargados de formar grupos de investigacion
enfocados en la implementacion de la sm para resolver problemas, sobre
todo en la parte de la mecanica estadistica, termodinédmica y fluidos.

Posteriormente, de los grupos formados por estos notables investi-
gadores, comenzaron a surgir nuevos nombres, como José Méndez Al-
caraz, Héctor Dominguez, Marcela Beltrdn Sanchez, Alejandro Gil-Ville-
gas Montiel, Enrique Diaz Herrera, Ana Laura Benavides, Honorina Ruiz,
Laura Yeomans Reyna, Heriberto Acufia Campa, Enrique Tovar, Martin
Chévez Pédez, Pedro Gonzélez Mozuelos, Olegario Alarcon Waess, quie-
nes se encargaron de llevar a la siguiente generacién avances y nuevas
técnicas de sMm, las cuales avanzaban conforme lo hacia el desarrollo de
procesadores para computadoras.

Fue precisamente el doctor Fernando del Rio, después del trabajo
realizado por el doctor Leopoldo Garcia Colin Scherer, quien al término
de una estancia posdoctoral en Estados Unidos, se incorporo al Instituto
Mexicano del Petréleo (imp), llegando a la subdireccién de investigacién
aplicada, la cual, para ese entonces ya contaba con un numeroso grupo
de profesionales dedicados a la investigacion y solucion de problemas
enfocados con la demanda tecnoldgica de Petréleos Mexicanos (PEMEX).
En su paso por el M, realizd visitas a diversas plantas de PemEX, logran-
do identificar posibles nuevas lineas de investigacion y de aplicacién
innovadora del conocimiento. Por otro lado, fue en los inicios de las
actividades de esta subdireccién cuando emigraron de Puebla al imp el
doctor Joaquin Ferreira, pionero de la catélisis en México, y un grupo
de més de diez estudiantes de la carrera de quimica de la Beneméri-
ta Universidad Auténoma de Puebla (Garritz Ruiz, 2013). Este grupo,
fue pionero en México en sefialar con toda claridad la necesidad de la
investigacién cientifica en el desarrollo tecnolégico de una empresa,
pero mas importante aun, de él salieron aportaciones relevantes en las
aplicaciones de la sm para resolver problemas reales en esta industria
(Garcia Colin, 2010).
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2.1.2 Trabajo actual

Hoy en México se realizan diversas reuniones, escuelas, talleres y simpo-
sios donde los participantes discuten sobre tépicos que implementan las
diferentes técnicas de sm, promoviendo su uso entre la comunidad cien-
tifica de codigos y de la metodologia necesaria para usar confiable y efi-
cientemente programas como: NAMD, DL_POLY, LAMMPS, GROMACS, HooMD,
Open_mwm, que son “motores para dindmica molecular” (Molecular Dyna-
mics Engines). Por ejemplo, NWChem es un cédigo para hacer célculos
cuanticos de estructura electrdnica, para determinar geometrias mole-
culares y pardmetros del potencial de interaccién y para realizar simu-
laciones de dindmica molecular sobre una pes cuédntica que se actualiza
en cada cierto. Dentro de estas reuniones se encuentra el Simposio de
Simulacién Molecular desde fluidos simples hasta proteinas; el taller de
dindmica molecular; el Winter Meeting on Statistical Physics (que en 2023
llega a su U edicién), por citar solo algunos.

Por otro lado, en México actualmente existen grupos reconocidos a
nivel internacional que investigan en diversos tépicos utilizando técnicas
de sm. Algunos de estos grupos se encuentran dentro de los departa-
mentos de fisica y quimica de la Universidad Auténoma Metropolitana
(Iztapalapa); los grupos de la Universidad Nacional Auténoma de México
(uNnaM) en centros de investigacion tales como: Centro de Fisica Aplica-
da y Tecnologia Avanzada, Centro de Nanociencias y Nanotecnologia,
Instituto de Investigaciones en Materiales, Instituto de Ciencias Fisicas,
Instituto de Fisica, Instituto de Quimica, e Instituto de Ciencias Aplicadas
y Tecnologia; en el Instituto Politécnico Nacional (iPn); en el Centro de In-
vestigacion Avanzada del Instituto Politécnico Nacional, en los departa-
mentos de fisica, quimica, fisica aplicada (unidad Mérida) o en la unidad
Querétaro. Adicionalmente, también se encuentran los grupos de Fisica
Estadistica de la Universidad de Guanajuato; el grupo de Mecanica Esta-
distica de la Facultad de Fisica e Inteligencia Artificial en la Universidad
Veracruzana; el grupo de investigacion y materiales en el posgrado en
Ciencias Fisicas y del Departamento de Investigacion en Polimeros y Ma-
teriales de la Universidad de Sonora; los que se encuentran en las univer-
sidades auténomas de San Luis Potosi, Estado de México y de Guanajua-
to, asi como el IPN, la unam y, desde luego, la Universidad de Guadalajara.
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Finalmente, y de manera natural, los grupos que mencionamos al ini-
cio de esta seccidn, se fueron fortaleciendo hasta llegar a consolidar la in-
vestigacion de doctores como Orlando Guzmén, Esteban Castillo, Edgar
Nufiez Rojas, Eduardo Cerén, Bryan Gutiérrez, Patricia Mendoza Méndez,
Luis Daniel Vargas, Edilio Lazaro, Cecilia Vargas Contreras, Pedro Ramirez
Gonzélez, Julio Armas Pérez, Martha Serrano Ocana, Antonio Zarate,
César Millan Pacheco, Valeria Garcia Malgarejo, Jorge Lozano Aponte,
Thomas Scior, Alma Villalobos Osnaya, Salvador Tello Solis, entre otros,
quienes actualmente se encuentran trabajando en nuevas técnicas y apli-
caciones de la sM que permitan explotar los nuevos procesadores que se
han desarrollado, una de estas nuevas aplicaciones la abordaremos en la
siguiente seccién y se le conoce como Machine Learning (ML).

3. Técnicas actuales en la simulacién molecular
Las sm en sus Gltimos afios han sido de gran ayuda, principalmente por el
auge que tenemos en el poder de computo; sin embargo, existen célcu-
los complejos que consumen mucho tiempo de célculo numérico, lo cual
es particularmente adecuado para recientes aplicaciones como Machine
Learning (ML, por sus siglas en inglés) o Deep Learning. El ML es una rama
de la inteligencia artificial que se refiere a la capacidad de un sistema
para imitar la forma en la que las personas aprenden, adquiriendo e inte-
grando conocimiento a través de observaciones y datos que analizan au-
toméaticamente sin la intervencion del ser humano (Woolf, 2009; iBm. s. f.).
Las nuevas herramientas del ML comienzan a tener un impacto signifi-
cativo en el desarrollo de métodos aproximados para sistemas atémicos
complejos, pasando por alto la solucidn directa de ecuaciones. El ML con-
siste en que se le muestra a la maquina un gran volumen de informacién
en conjuntos de datos o imégenes que se encuentran asociadas por al-
guna caracteristica. La idea es en que existe una relacién compleja entre
los datos de entrada y datos de salida que pueden inferirse mediante
un algoritmo adecuado. De acuerdo con este principio, se realiza una
extrapolacion a la descripcidn de sistemas atomicos y moleculares; es
decir, se sabe que las configuraciones atémicas dentro de una sm dictan
las propiedades quimicas, dindmicas y termodindmicas; entonces, la ma-
quina aprende a asociar estas Ultimas con las primeras, si se le presentan
suficientes ejemplos (Noé et al., 2020).
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El ML tiene diversas herramientas que pueden aplicarse a las sm, una de
ellas son las redes neuronales o también conocida como Deep Learning,
que permiten la definicién basada en ejemplos de funciones arbitraria-
mente complejas y sus derivados. Como tal, el Deep Learning ofrece
una alternativa para incorporar funciones de energia potencial en simu-
laciones de dindmica molecular, después del entrenamiento en bases de
datos a gran escala obtenidas de enfoques més costoso computacional-
mente. Una caracteristica interesante de los potenciales de redes neuro-
nales es que aprenden interacciones de muchos cuerpos y predicen las
fuerzas y la energia total del sistema (Doerr et al., 2021). Estos métodos
a veces incluyen algoritmos clésicos de busqueda y optimizacién para el
aprendizaje automatico, como Monte Carlo Tree Search en AlphaGO. En
ML, el problema de minimizacion convexa o problema de optimizacion
continua, pide que la “convexidad” sea una propiedad muy deseada en
optimizacidn, pues obtiene valores 6ptimos globales y no solo locales en
diversos casos. Muchos autores han analizado este problema debido a
sus aplicaciones en varios campos, como la ciencia de datos, la ciencia
computacional, la estadistica, la fisica, la ingenieria o la ciencia médica.
Estas aplicaciones incluyen procesamiento de sefiales, reconstruccién de
imagenes médicas, procesamiento digital de imagenes o la prediccién y
clasificacién de datos.

4. Conclusiones

Como se observd, una descripcién detallada de las interacciones mo-
leculares siempre es crucial en las simulaciones moleculares. Diversos
campos de fuerza se han desarrollado y mejorado permanentemente
para estimar los potenciales de interaccién entre dtomos o moléculas. El
campo de fuerza tradicional proporciona una funcién especifica para la
energia potencial y un conjunto de parametros mejor ajustados. El po-
tencial se ajusta, casi siempre, a los resultados obtenidos de la mecénica
cuantica y, habitualmente, a determinadas mediciones experimentales.
La precision de la descripcion de las interacciones moleculares se puede
mejorar mediante el uso de potenciales obtenidos a través de aplicacio-
nes tales como el mL. Adicionalmente, durante una simulacién molecular
tipica, la trayectoria del sistema en el espacio de configuraciéon se genera
de forma estocéstica, basdndose en las leyes de la mecénica y las reglas
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para aceptar estos estados tienen en cuenta los cambios en la energia
del sistema.

Debemos entender que la excepcional popularidad de la dindmica
molecular se debe, entre otros aspectos, a la disponibilidad de muchos
paquetes de software listos para usar, que proporcionan los cédigos de
dindmica molecular principales en un conjunto de programas que rea-
lizan la mayoria de los pasos de la preparacién para una simulacion. El
entorno es sencillo de utilizar y permite escribir los scripts de simulacion
sin la necesidad de un conocimiento profundo de procedimientos subya-
centes. Sin embargo, extraer informacién confiable y Gtil de las simulacio-
nes siempre requiere de mucho cuidado. Los resultados deben interpre-
tarse a la luz de todos los conocimientos tedricos y practicos disponibles,
asi como de los datos experimentales, para el sistema de estudio.

En este trabajo tratamos de presentar de manera sencilla un estudio
sobre la importancia que ha tenido la simulacién molecular en la com-
prensién de muchos sistemas fisicos; prediciendo propiedades intere-
santes incluso antes de realizar los experimentos. En algiin momento, es
posible que se logren descubrir procesos microscdpicos imprevistos que
ningin modelo o teoria habrian anticipado sin la vision detallada que
ofrece la sm. El poder de céalculo numérico cada vez mayor de las compu-
tadoras y el desarrollo de la programacién moderna hacen de las sm una
herramienta muy eficaz para estudiar sistemas cada vez més complejos.
Finalmente, esperamos que este articulo refleje el poder de la sm como
una herramienta efectiva en diversos campos de la ciencia y la ingenieria,
de tal manera que logre proporcionar un impulso para estudios futuros.
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6. Termodinamica de los agujeros
negros: una revision
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Resumen

Este trabajo tiene como finalidad la revisién de la termodinédmica de los
agujeros negros. Comienza con una pequefa discusién sobre agujeros
negros y de la solucién de Kerr a las ecuaciones de Einstein, se estable-
cen los resultados que llevaron a derivar una analogia entre las llamadas
leyes de los agujeros negros con las leyes de la termodinédmica. El pro-
posito de este trabajo es discutir el por qué esta relacion es més que la
analogia ya mencionada.

Palabras clave: agujeros negros, termodinamica, Kerr.

Introduccién

Un interés de la comunidad cientifica se ha intensificado con la primera
imagen del horizonte de eventos de un agujero negro por la colabora-
cién de Event Horizon Telescope (eHT, 2022). Esto se debe a que no solo
ha sido la confirmacién de que estos objetos circundan el universo, de
que la teoria de la relatividad general (rRc) sigue describiendo el universo
que conocemos, sino también en el sentido astrofisico, abre las puertas
al estudio més preciso de las galaxias tanto por su composicién como su
dinamica.

1 Centro Universitario de los Valles (CUValles), Universidad de Guadalajara, Carretera Guadalaja-
ra-Ameca km. 45.5, C.P. 46600, Ameca, Jalisco, México.
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Las ecuaciones de Einstein, las cuales describen el comportamiento
del campo gravitacional y su interaccién con la materia, son un conjunto
de seis ecuaciones para los diez componentes de la métrica de un espa-
cio-tiempo 4-dimensional Suv totalmente acopladas de segundo orden
en derivadas parciales. Explicitamente se escriben como

R= 8nG T (1)

1
va_ggpv 0

donde Ryyes el tensor de curvatura de Ricci, R es el escalar de curvatura,
y Tuv es el tensor de energia-momento. Los tensores de curvatura se
construyen a partir de contracciones del tensor de curvatura de Riemann
Ryvap- Poco después de haberse propuesto estas ecuaciones, Schwarzs-
child encontré una solucién para una distribucién de masa esféricamente
simétrica y esqtacionaria en el vacio, Ty = 0. Conocida como la métrica
de Schwarzschild (Schutz, 2009), tal solucién es

2GM

)eder +(1-==) ' dre+r (d62+sin?6 dg), )

2GM
ds*=— (1— =

cr
con M la masa de esta distribucién. Esta solucion presenta dos singula-
ridades para los valores del radio r=0, y r = rs= ﬂ este Ultimo valor es
conocido como el radio de Schwarzschild. Para cada uno de estos valo-
res, gy — oo para el primero, y g,, — oo para el segundo.

Por mucho tiempo se creyd que estas singularidades eran un proble-
ma del sistema de coordenadas utilizado y por lo tanto ficticias. Después
de estudiar mas a fondo este sistema, se encontré que la segunda sin-
gularidad es en verdad sobre coordenadas, dado que existe un sistema
coordenado, como el de Kruskal, donde la métrica es suave en el valor
correspondiente r =rg. Pero, la teoria einsteniana es invariante bajo trans-
formaciones de coordenadas y calcular una cantidad escalar bajo estas
transformaciones mostraria qué tan esencial son estas singularidades. Un
invariante de curvatura como el de Krestchmann, Ryyqp RWB, hace el
trabajo, y para la métrica de Schwarzschild este invariante depende del
radio como r . Asi que, la singularidad r = 0 estaria presente en todo sis-
tema coordenado. Calculando las componentes de la curvatura, en este
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valor del radio se encuentra en que ellas divergen en general, entonces
estariamos ante una regién del espacio-tiempo con una curvatura extre-
madamente grande.

Supongamos que esta solucion describe una distribucion esférica-
mente simétrica de masa, como la del sol, por ejemplo. Considerando
la masa del mismo sol, encontramos que rg = 2.95 x 10°m, mientras que
su radio original es de 7 x 10® m. Es decir, para el sol, el valor del radio
de Schwarzschild es pequefo comparado con su radio. Asi que los efec-
tos de esta gran curvatura no serian notorios. Sin embargo, si la masa
del sol se compacta de tal forma que la regidon que ocupa este sea tal
que se encuentre después del radio de Schwarzschild, entonces, si que
estariamos ante los efectos de esta curvatura como podemos apreciar a
continuacion.

De la métrica de Schwarzschild (2), uno puede calcular las trayectorias
(o geodésicas) que siguen los rayos de luz tomando la expresién %: ,
donde t es el parametro afin que recorre la trayectoria. Si consideramos
el plano t - r, estas trayectorias satisfacen la ecuacién?

dr\? 2M |2
Ca)=0-77). ©
Estas geodésicas son, por tanto,
t+r*=u (t—r*=w) (4)
llamadas entrantes (salientes), donde
,
r*(r)=r+2Mlog(W—l), ©)

es la coordenada tortuga. Notemos que para el radio de Schwarzschild
estas trayectorias no estan definidas. Sin embargo, como esta singulari-
dad es propia del sistema coordenado, es posible encontrar otro sistema
coordenado donde estas trayectorias se pueden continuar més alléd de
este valor.

2 De ahora en adelante, se considera un sistema de unidades donde ¢ = G = kg = 1. De esta
forma rg=2M.
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Otro punto a notar es referente a la métrica. Cuando r < rg, hay un
cambio de signo entre la parte temporal y radial (propio del problema
de definir el tiempo en ra). Esto tiene como consecuencia que cualquier
rayo de luz generado a una distancia menor que el radio de Schwarzs-
child, este tiene en su futuro la singularidad r = 0, inevitablemente. A la
superficie a la distancia rg se conoce por este motivo como el horizonte
de eventos. Se acuiié el nombre de agujeros negros, a aquellas regiones
del espacio-tiempo para las cuales ni siquiera la luz puede escapar de su
influencia.

2. Agujero negro de Kerr

Como se menciond en la introduccidn, la colaboracién EHT mostrd la foto
del horizonte de eventos de un agujero negro. Fotos recientes han mos-
trado una caracteristica esencial de estos objetos, que es la rotacién que
ellos tienen. Un agujero negro de Schwarzschild es estacionario y solo
esta descrito por su masa, asi que no describiria aquel que encontrd EHT.
En la teoria de la formacién de los agujeros negros, se espera que ellos
tengan rotacion, asi que es necesario tener una solucién que considere
esto. De hecho, la foto fue capturada utilizando como modelo la métrica
de Kerr que describe una distribucién de masa esféricamente simétrica,
pero con rotacion, la cual estudiamos aqui.

La métrica de Kerr (1963) es una solucidn a las ecuaciones de Einstein
en el vacio para una distribucion de masa con momento angular. Esta
métrica se expresa de muchas formas, cada una de ellas muestra una
caracteristica diferente de este agujero negro. Por ejemplo, la métrica de
Kerr en la forma de Boyer-Lindquist (Boyer & Lindquist, 1967) es

__A o cing? 2, sin’@ 2 _ i, R 2 102
ds == (dt - asin’ 6 dO)+ 5. ((P+a)d® — adt) + £ dr+ R de?,  (6)

donde A= *+ a*— 2Mr, y R*= * + a’0; se conoce como el parametro de
Kerr. Si el parametro de Kerr es cero, de la forma de esta métrica recupe-
ramos la métrica de Schwarzschild, por lo que es una genuina generaliza-
cién a la métrica mencionada.

Un vector de Killing es considerado una simetria de la métrica, esto
es, es un movimiento que se puede realizar en el espacio-tiempo que
deja a la métrica invariante. Observamos que, como explicitamente la
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métrica no depende de ty @, entonces los vectores de Killing son 0/0t y
0/0®. Por tanto, la métrica de Kerr es estacionaria y axialmente simétrica,
por lo que describe un objeto en rotacion.

Con respecto a las singularidades, en esta métrica se observa que hay
dos, para R®= 0y A = 0. Calculando el invariante de Kretschmann para
esta métrica se encuentra que vaaﬁ RwaB~(R2)¢ por lo que la primera es
una singularidad esencial, y la segunda es de coordenadas. De la defini-
cién de estas cantidades,

R=0 = rzOyG:%. (7)
En otra forma de la métrica, la forma euclidiana, se entiende que la sin-
gularidad de este agujero negro es una llamada singularidad de anillo,
que se encuentra en el plano ecuatorial. Para la segunda singularidad, se
tiene que

A=r+a—2Mr=0 = ry=M=| M*-a’. (8)

Esta singularidad ubica dénde se encuentra el horizonte de eventos de
este agujero negro. Ademas, observamos que de hecho son dos hori-
zontes, dado que r_<r4, a r4 (r_) se le conoce como el horizonte ex-
terno (interno). También es posible mostrar que dichos horizontes son
superficies nulas, esto es, su vector gradiente siempre es tipo luz sobre
dicha superficie, lo que corrobora que este sea el horizonte de eventos
del agujero negro. De las raices antes mostradas, tenemos la condicién
|a|<M para que ellas sean reales; el caso de la igualdad M=a se conoce
como un agujero negro extremal de Kerr. Nuevamente observemos que
el caso de Schwarzschild se recupera cuando a = 0.

Un andlisis més detallado de la métrica muestra que en la regién
r_<r <ry la métrica tiene un cambio de signatura, asi que cualquier rayo
de luz generado en esta regidn tiene en su futuro el horizonte inter-
no, pero no la singularidad. Es curioso que en la regién 0 <r <r_, esta
vuelve a tener la signatura original. Es un tema abierto actualmente el
comprender qué sucede en esta regidn, porque no se puede tener una
interpretacién directa de la fisica que se desarrolla ahi (ver sobre este
punto Kerr, 2023).
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2.1 El proceso de Penrose

Debido a la rotacion del agujero negro, se plantea el problema de en-
contrar la distancia a la cual un observador podréd ain permanecer en
reposo. Es decir, a qué distancia los observadores son arrastrados por
la rotacién del agujero negro. Esta condicién se traduce en tener curvas
para las cuales (tr, 6, ¢,), con r,, 0, ¢, son constantes. El elemento de
linea se reduce de tal forma que el Unico coeficiente de la métrica que
M vor lo que, igualando a cero, esta distancia es

RZ
Terg™ M + [M? — a?cos® 6, 9)

la cual se conoce como la ergoesfera. Observamos que r,.< 7, asi que

sobrevive es gy =

esta region esté fuera del horizonte de eventos, y a diferencia de este,
particulas que atraviesen la ergoesfera aun pueden salir de ella.

Esta regién es interesante debido a un efecto que descubrié Penrose
(Penrose & Floyd, 1971), el cual demuestra que puede extraerse energia del
agujero negro a costa de su rotacién, conocido como el proceso de Pen-
rose. Hemos mencionado quiénes son los vectores de Killing, K! = : Y
R* = —. Asi que, para la métrica de Kerr en la forma de Boyer-Lindquist
(1%7), una particula tendra una energia y momento angular dados por

2 Mr ) dt +sin2 0 2moMar _ dD

E=- ppH m, (1_ drt R dv (10)

2moMar dt m (72 + a? )z — mo Ad® sin* . do
p},l ’12 e 0 0 0 o ——.
L R st d’l’ RrR? st dt

Donde 1 es el tiempo propio de la particula, y my su masa en reposo; el
signo menos en la energia es para que esta sea positiva. Notemos que
Ky Kt=
la ergoesfera‘ Sm embargo, dentro de la misma ergoesfera se convierte

) por lo que K" es un cuadrivector temporaloide fuera de

en un vector espacialoide, por lo que estd permitido que la energia de la
particula sea negativa.

Consideremos la siguiente situacién: una particula proveniente del in-
finito con energia E(g) y cuadrimomento p¥ o) entra en la ergoesfera desde
el infinito, y ya dentro de ella se divide en dos subparticulas con cuadri-
momentos pt 1y, pt(2). Por conservacién de momento lineal, tenemos que
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PHo) = Py + PH2), (11)

por lo que tenemos para la energia que

E) =Eq) + Eq). (12)

Ahora, supongamos que, de las subparticulas creadas, digamos la 1 cae
al agujero negro con energia negativa , y la otra logra salir de la regién
de la ergoesfera, con energia

E@) = Eq) — Eq)=Eq0) — (=|[E)]) = E() + |Eq)|- (13)

Esto es, la segunda particula abandona la ergoesfera con una energia
mayor que con la que entré. De hecho, como hemos asumido que la
particula con energia negativa es la que entra al agujero negro, la energia
de este es M — |E|. Es decir, el agujero negro ha disminuido su energia
en la misma cantidad. Lo anterior demuestra nuestra aseveracién previa:
es posible extraer energia del agujero negro.
iQué tanta energia se puede extraer del agujero negro? El cuadri-
vector
xt =K+ QuRH, (14)

por ser una combinacién lineal de vectores de Killing, es también un vec-
tor de Killing. Calculando su norma al cuadrado,

2Mr 2Mar . , 5 X’sin’0
prp:_(l— Fe )—2(2H—R2 sin’d + Q2 = (15)

asi que esté orientado al futuro, pero se vuelve nulo precisamente en el
horizonte de eventos, y es tangente a esta superficie. Con la particula 1
cruzando el horizonte de eventos, con momento pty),

0> oy XM= Pay (K Q R = —E + L, Q,

E,
:L(1)<JQLL’ (16)

H
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Asi que, si la energia de la particula es negativa, considerando la veloci-
dad del agujero negro como positiva, entonces la particula se encuentra
con momento angular opuesto al del agujero negro, por lo que disminu-
ye el momento angular de este Ultimo. Esto es, la extraccidon de energia
es a costa de la rotacién del agujero negro.

3. Las leyes de los agujeros negros y su termodinédmica

Los resultados discutidos en la seccién anterior llevaron a Bardeen, Car-
ter y Hawking (1973) a establecer las llamadas leyes de la mecanica de los
agujeros negros (Bardeen et al., 1973), las cuales tienen la interpretacién
de ser las leyes de la termodinamica aplicada a los agujeros negros. Esto
discutiremos en esta seccion.

Un elemento importante en la teoria es calcular el rea del horizonte
de eventos del agujero negro. De la métrica de Boyer-Lindquist (1967),
cuando tomamos un tiempo fijo, y el radio constante e igual a r+, el ele-
mento de linea se reduce a

sin?

0
dsg; = R}d6> +—p5 (r} +a* ) dg? = g, d6* + g, d¢?, (17)

con RZ =r2 + a? cos*0. De forma inmediata se calcula el area del horizonte,
siendo esta igual a

A, =[dbdg/detg  y =db dp [gep gp¢ = 4n(r +a’) = 8nMr,.  (18)

Esto es,

Ap=8n (M2 +[M-P), (19)

donde J = Ma es el momento angular del agujero negro. Haciendo una
variacion infinitesimal de esta expresidén con respecto a los parametros
de masa y momento angular del agujero negro, se tiene la expresion
muy sugerente

8A, =8n /;4*;_12 (aM_ az 5,), (20)

ri+a
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Identificando las cantidades x == y Q,=__ @ entonces esta variacién
r2+a’ r2+a’

se reescribe como

8A, =1 (8M -, §)). (21)

H

Esta formula indica que el érea del horizonte de eventos puede aumentar
si enviamos una particula sin momento angular, y decrecer si de alguna
manera cambiamos el momento angular del agujero negro. De hecho, si
consideramos el proceso de Penrose donde la particula con energia E ;)
y momento angular L}, es engullida por el agujero negro, reconocemos
a 8M = Eyy 6] = L(;) como los cambios de la masa y momento angular
del agujero negro. Ahora, de la desigualdad Qn L(;)<E(;) obtenemos que

SM — Q8] > 0. (22)

Esto es, el drea del horizonte nunca decrece. Este resultado se conoce
como el teorema del drea. La masa del agujero negro depende del area
del horizonte y del momento angular de este de la siguiente forma,

Ag | Anp

M= T + 4y

(23)

indicando que hay una cantidad minima de masa que puede tener el
agujero negro, que es el caso de disminuir su momento angular hasta
que se anule. Lo que resta es la masa irreducible, dada por

AH
M =T¢- (24)

Del teorema del area tenemos siempre que 8M;,, > 0.
La ecuacién (21) se reescribe de una manera fisicamente sugerente,
como

SM= §5AH+ Qy0], (25)
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que se conoce en la literatura como la primera ley de los agujeros ne-
gros®. Lo interesante de esta férmula proviene de que es reminiscente
de la primera ley de la termodinamica. El lado izquierdo de hecho se
puede pensar como la energia interna de dicho agujero por la férmula
de Einstein, energia = masa. El segundo término del lado derecho tiene
unidades de trabajo, de hecho, es el trabajo que realiza el agujero negro
sobre una particula que entra en su influencia. Asi que, para establecer
una analogia sensible, quedaria por interpretar el primer término. Una
sugerencia proviene del teorema del &rea recientemente discutido.

Recordemos que la entropia S de un sistema abierto siempre aumen-
ta, 8S > 0. Mostramos anteriormente con el teorema del area que el area
del horizonte de eventos también siempre aumenta. De hecho, siguien-
do una linea de razonamiento parecida a la que seguimos en este docu-
mento Bekenstein (1973) mostrd que los agujeros negros tienen entropia,
y que ella estd dada como

A
Se= 3 (26)

en las unidades que estamos manejando. Este resultado es interesante
porque muestra que los agujeros negros tienen una fisica mas rica de la
que se pensaba, ademés de que la termodindmica, como una rama de
la Fisica, es méas universal, aplicable a una amplia gama de fendémenos
naturales.

Bajo este escepticismo, Hawking (1975) ided un célculo que mostraria
que las suposiciones hechas por Bekenstein (1973) eran erréneas. El cal-
culo consiste en resolver las ecuaciones de campo de un campo cuéntico
sobre el fondo del agujero negro (primero fue en un fondo tipo Schwar-
zschild). Lo que encontré Hawking (1975) fue que, debido a la enorme
curvatura, alrededor del horizonte de eventos, el agujero negro cede
energia al vacio del campo cuéntico creando particulas. Asi que el aguje-
ro negro radia (que es la ahora llamada radiacién de Hawking), y lo hace

3 Estaforma de la primera ley es aplicable a este tipo de agujeros negros. Pero, es méas general
si el agujero negro estéa cargado. De hecho, tenemos el teorema de no-pelo que asegura que
el agujero negro esta descrito por su masa, su momento angular y su carga.
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COMO un cuerpo negro, cuya temperatura, la temperatura de Hawking,
esta dada por

Th=5 (27)

el mismo parédmetro k de la ecuacién (21), el cual definié como la grave-
dad superficial, o la aceleracion que sentiria un observador sobre el ho-
rizonte de eventos. Asi que el agujero negro si tiene entropia, dada por
la férmula (26). Es decir, no solo Bekenstein (1973) estaba revindicado,
sino que ademas Hawking (1975) encontré otra pieza importante de esta
analogia, la temperatura del agujero negro. Por tanto, el primer término
de la primera ley de los agujeros negros se escribe como

Para finalizar esta seccidon, mencionaremos tres de las cuatro leyes de
los agujeros negros, como las establecieron Bardeen, Carter y Hawking
(1973).

® Ley cero: sobre todo el horizonte de eventos, la gravedad super-
ficial es constante.

® Primera ley: |a variacion de la masa M de un agujero negro esté
relacionada con la variacién de su érea J, su momento angular Q
y su carga por medio de la relacién

SM=—5—8Ap + Qud] + POQ. (29)

e Segunda ley: el drea del horizonte de eventos de un agujero ne-
gro nunca decrece, Ay 2 0.

El potencial escalar ®¢ se interpreta como un potencial quimico. Conclui-
remos esta revisiéon con una discusion en la seccién siguiente.
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4. Discusién y conclusiones

Aparte de lo que se ha discutido en este trabajo, un agujero negro es
un sistema fisico bastante interesante desde muchos puntos de vista.
Tedricamente, es un candidato natural para estudiar las implicaciones de
gravedad cuantica, y asomarse a como se veria una teoria que armonice
la Mecénica Cuéntica con la Relatividad General. Desde el punto de vista
astrofisico, son causantes de los fendmenos mas violentos que suceden
en el universo, por ejemplo, en la emisién de ondas gravitacionales resul-
tado de la colision de dos 0 méas agujeros negros. Ademas, de la emisidon
de jets, de donde se han detectado radiacién de muy alta frecuencia.

Debido a los puntos anteriores, describir estos objetos desde la pers-
pectiva de la termodinamica abre un camino para entender més a fondo
la fisica detrés de ellos. Por ello, concluir con la interpretaciéon de las
leyes de los agujeros negros en estos términos es importante. El que
tengamos un resultado como el teorema del &rea nos habla de una irre-
versibilidad inherente a estos objetos: cualquier particula que atraviese
el horizonte de eventos no tiene posibilidad de salir. Un proceso como el
de arrojar una particula al agujero negro, es irreversible. Por esto, asociar
la entropia del agujero negro como el drea de su horizonte de eventos
tiene todo el sentido fisico. De hecho, célculos realizados en teoria de
cuerdas, o gravedad a lazos, arroja una idea de los posibles grados de
libertad responsables de dicha entropia. Aunque se ha mostrado que el
resultado de Bekenstein (1973) es universal, es decir que, cualquier teoria
de gravedad cuéntica debe de reproducir la relacién entropia = area.

Por otro lado, esté la ley cero, que la gravedad superficial sea
constante sobre todo el horizonte de eventos nos habla de que para un
agujero negro estacionario este ha llegado a un equilibrio con sus alre-
dedores, asi como un objeto llega al equilibrio termodindmico con sus
alrededores.

La primera ley de los agujeros negros es la més clara en cuanto a
mostrar que no estamos frente a una analogia, sino una aplicacion de las
leyes de la termodinédmica a estos sistemas gravitacionales. Estudios mas
detallados desde este punto de vista se estan llevando a cabo, y son un
drea de investigacién altamente activa (Grumiller et al., 2015).
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