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Resumen 

Cuatro de cada diez adultos mexicanos tienen colesterol alto, según el Instituto Nacional de 

Cardiología. El colesterol es esencial para la producción de sustancias en el organismo por 

ejemplo hormonas, metabolismo de la vitamina D, es imprescindible para la absorción de calcio 

y ácidos biliares, el exceso de colesterol genera su endurecimiento y estrechamiento en las 

paredes de las arterias y forman un coágulo que causa un ataque cardíaco o un accidente 

cerebrovascular. 

Teniendo en cuenta esta problemática, en este proyecto de tesis se desarrolló la aplicación 

“PREDIROL” (Programa para la predicción de niveles de saturación de colesterol) en la cual se 

presenta un enfoque con Big Data y técnicas de simulación mesoscópica con un método de 

Dinámica de Partículas DPD (Dinámica de partículas disipativas). Para la construcción del 

modelo se utilizó cómputo en paralelo empleando CUDA.  

Este proyecto busca la concientización sobre el cuidado de los niveles de concentración del 

colesterol, ya que el tener los niveles altos es perjudicial para la salud, pero al tener los niveles 

de concentración bajos, el organismo no produce células en el organismo. Esta es una 

herramienta para la medicina preventiva y mejorar el estilo de vida de los usuarios antes de 

desarrollen padecimientos más graves e incluso infartos o accidentes cerebrovasculares. 
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Abstract  

Four out of ten Mexican adults have high cholesterol, according to the National Institute of 

Cardiology. Cholesterol is essential for the production of substances in our body such as 

hormones, vitamin D metabolism, it is essential for the absorption of calcium and bile acids, 

excess cholesterol causes hardening and narrowing in the walls of the arteries and can form a 

clot that causes a heart attack or stroke. 

Taking into account this problem, this thesis project develops the application "PREDIROL" 

(Program for the prediction of cholesterol saturation levels) which presents an approach with 

Big Data and mesoscopic simulation techniques with a method of Particle Dynamics DPD 

(Dissipative Particle Dynamics). Parallel computing using CUDA was used to build the 

model.  

PREDIROL seeks to raise awareness about the care of cholesterol concentration levels, since 

having high levels is detrimental to health, but having low concentration levels, the body does 

not produce cells in the body. This is a tool for preventive medicine and to improve the 

lifestyle of users before they develop more serious ailments and even heart attacks or strokes. 
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Introducción 

El colesterol es una sustancia cerosa y parecida a la grasa que se encuentra en todas las células 

del cuerpo humano. El colesterol es importante para la buena salud y se necesita para fabricar 

las paredes de las células, los tejidos, las hormonas, la vitamina D y el ácido de la bilis. El 

colesterol también proviene del consumo de alimentos de origen animal, como las yemas de 

huevo, la carne y los productos lácteos elaborados con leche entera. Existen dos tipos de 

colesterol en el cuerpo humano, la HDL (Lipoproteína de alta densidad compuesta por lípidos 

y proteínas), conocido comúnmente como colesterol bueno y la LDL (Lipoproteína de baja 

densidad) conocido como el colesterol malo, el cual cuando hay demasiado colesterol en la 

sangre, se acumulan en las paredes de los vasos sanguíneos, bloquear el flujo de sangre a los 

tejidos y los órganos, y aumentar el riesgo de contraer enfermedades del corazón y sufrir 

accidentes cerebrovasculares y de acuerdo al Instituto Nacional de Cardiología, cuatro de cada 

diez adultos mexicanos tienen colesterol alto. 

Por este motivo, en proyecto de tesis presente se propone la creación de un sistema para la 

predicción de concentración de colesterol en la sangre, para concientizar a la población sobre el 

cuidado y prevención de enfermedades cardiovasculares con un enfoque con Big Data y técnicas 

de simulación mesoscópica con un método de Dinámica de Partículas DPD. 

Este documento se organiza en cinco capítulos principales: en el capítulo uno abarca el marco 

teórico, el planteamiento del problema, el objetivo general y los objetivos específicos, además 

de la justificación; el capítulo dos abarca el estado de arte y un análisis comparativo; el tercer 

capítulo presenta la metodología seleccionada para el desarrollo de la solución, abarca cada una 

de las fases y las actividades realizadas; en el cuarto capítulo se describen los resultados 

obtenidos y el caso de estudio en la cual se aplicó la solución; en el capítulo cinco se realizan 

una conclusión general del trabajo y se anexan las recomendaciones. 
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Capítulo 1 Antecedentes 

En este capítulo se presentan los conceptos más relevantes relacionados con el trabajo a realizar, 

también se presenta el problema, objetivos y justificación del proyecto a desarrollar. 

1.1 Marco teórico 

A continuación, se presentan los conceptos relacionados  

1.1.1 Colesterol 

El colesterol es un esteroide que constituye el componente esencial de la membrana celular y es 

precursor de las hormonas esteroideas, varias vitaminas y la bilis. Una fracción del colesterol se 

obtiene de los alimentos, pero la mayor proporción se sintetiza en el hígado y de allí pasa a la 

circulación general, siendo transportado por las lipoproteínas, las cuales son de diferente peso 

molecular [1]. 

1.1.2 Colesterol de tipo HDL 

La HDL (Lipoproteína de alta densidad compuesta por lípidos y proteínas) tiene un diámetro 

entre 25 y 10 nm y los fosfolípidos son su principal lípido. Son producidos por el hígado (30%) 

y el intestino (70%) y su función principal es extraer el colesterol sobrante de las células y 

transportarlo al hígado para su eliminación en forma de ácidos biliares y colesterol en las heces 

[2]. 

1.1.3 Colesterol de tipo LDL 

Lipoproteína de baja densidad son partículas ricas en colesterol con un diámetro de 20-25 nm 

que son captadas por las células del cuerpo y de ese modo se proveen del colesterol que 

requieran [2]. 

1.1.4 Enfermedades cardiovasculares 

Las enfermedades cardiovasculares abarcan una amplia gama de trastornos, incluidas las 

enfermedades del músculo cardíaco y del sistema vascular que irriga el corazón, el cerebro y 

otros órganos vitales. Es la principal causa de muerte en todo el mundo [3]. 
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1.1.5 Algoritmo  

El algoritmo es un modelo lógico-matemático que declara reglas definidas, no ambiguas, 

ordenadas para solucionar un problema o procesar datos, por mencionar algunas, se expresa en 

lenguaje natural, diagramas de flujo, lenguajes de programación y pseudocódigo, entre otros 

[4]. 

1.1.6 Simulación   

La simulación es el proceso para diseñar un modelo de un sistema real, para lo cual se utiliza la 

técnica numérica para conducir experimentos en una computadora, con la finalidad de entender 

el comportamiento del sistema, así como los riesgos dentro de límites impuestos, también se 

utiliza para calcular la probabilidad con la que ocurren ciertos eventos complejos en 

experimentos de simulación [5]. 

1.1.7 Simulación Mesoscópica 

La simulación mesoscópica es un método alternativo, limpio y económico para estudiar medios 

en los cuales no habrá exposición para los experimentos, permite superar las limitaciones para 

la simulación molecular, porque se dirige al comportamiento de los átomos [6]. 

1.1.8 Dinámica Molecular 

La dinámica molecular (MD) es un tipo de simulación computacional para analizar la evolución 

de un sistema (físico, químico o biológico) en determinado tiempo y su comportamiento, su 

cálculo está conformado por las ecuaciones de movimiento de Newton en donde se aplica a las 

fuerzas entre los átomos que conforma la molécula [7]. 

1.1.9 Dinámica de Fluidos. 

La dinámica de fluidos estudia los fluidos en movimiento con un conjunto de leyes de 

conservación para describir su comportamiento. Este se representa por modelos, ya que  son 

muy complejos [8]. 

1.1.10 Dinámica de partículas disipativas 

La dinámica de partículas disipativas es un método para la simulación mesoscópica que fue 

desarrollada para estudiar el comportamiento hidrodinámico de fluidos complejos, también es 

útil para el cálculo de propiedades dinámicas [9]. 
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1.1.11Ensamble gran canónico  

El ensamble gran canónico describe los estados de un sistema con un número de partículas 

arbitrario siendo especificado su promedio, volumen, temperatura y su potencial químico de 

cada constituyente. Este ensamble es natural para el estudio de sistemas físicos, ya que el sistema 

intercambia partículas o energía con el entorno. [10] 

1.1.12 Ensamble canónico (Número de partículas, volumen y temperatura constantes) 

El ensamble (también llamado colectivo canónico o colectividad canónica) describe los estados 

de un sistema con número de partículas constantes, volumen constante y temperatura constante, 

en contacto entre sí, este intercambia energías, pero no partículas. Con estas condiciones la 

energía no es constante en cada sistema y se da a conocer la energía media del conjunto [10]. 

1.1.13 Método Monte Carlo 

Es un método que originalmente se desarrolló para evaluar ecuaciones  integrales 

multidimensionales u obtener  la solución de ecuaciones integrales, pero también se utiliza para 

simular moléculas en líquidos [11]. 

1.1.14 Fluido confinado 

Se refiere a cualquier fluido dentro de un conducto lleno completamente, que en ocasiones tiene 

un flujo que es potencial o laminado entre fronteras sólidas en reposo, como ocurre en un tubo, 

las fronteras o paredes son lisas o porosas [12]. 

1.1.15 Computación acelerada por GPU 

Este tipo de computación acelerada por GPU (Unidad de Procesamiento Gráfico), permite 

trabajar en paralelo junto a una CPU (Unidad Central de Procesamiento) para acelerar el 

funcionamiento de las aplicaciones [13]. 

1.1.16 Arquitectura CUDA  

CUDA (Compute Unified Device Architecture, Arquitectura Unificada de Dispositivos de 

Cómputo) es una interfaz de programación de programación que permite acelerar los Kernels 

de cómputo en la GPU, trabaja con  código escrito en C o C++, funciona en las tarjetas de la 

marca nVidia a partir de la serie G8X [14].  
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1.1.17 Apache Cassandra  

Apache Cassandra es un sistema de almacenamiento de datos de código abierto, se diferencia 

con otros gestores de base de datos ya que es NoSQL (No Structured Query Language, No es 

un lenguaje de consulta estructurada), esta tiene un soporte robusto para múltiples centros de 

datos. Sus tablas son creadas, eliminadas y alterarlas en tiempo de ejecución, sin que las 

actualizaciones o consultas se bloqueen [15]. 

1.1.18 MongoDB 

La base de datos MongoDB está basada en documentos, ya que almacena datos  en forma de 

documentos tipo JSON (JavaScript Object Notation, notación de objeto de JavaScript) llamados 

BSON (similar a JSON) para ser más expresiva y potente, es de código abierto y es NoSQL 

[16]. 

1.1.19 Minería de datos 

La minería de datos es la extracción del conocimiento de grandes cantidades de datos, el cual 

busca un conjunto de datos valiosos o patrones interesantes a partir de un conjunto de datos 

grande. Para extraer o minar datos existen técnicas para generar distintos modelos, estos 

provienen de la inteligencia artificial y la estadística [17]. 

1.1.20 5 Vs del Big Data 

Las 5 Vs del Big Data (BD) son las características de  un conjunto de datos enorme y complejo, 

a continuación se describen brevemente sus características [18]. 

• Volumen: se refiere al tamaño de datos que se generan hoy en día. 

• Velocidad: los datos se almacenan y se generan a una gran velocidad. 

• Variedad: el origen de los datos es heterogéneo, ya que proviene de muchas herramientas 

o soportes, estos datos no se encuentran en una forma estructurada.  

• Veracidad: por la cantidad de datos almacenados en la BD no es posible que el 100% de 

los datos sean correctos.  

• Valor: este es generado por la cantidad de datos una vez convertidos en información. 
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1.1.21 Regresión Lineal  

La regresión lineal es una técnica de la minería de datos la cual se utiliza para modelar la 

predicción con variables de entradas y salidas continuas, en este modelo la media de una variable 

Y es dependiente de una o más variables X. La variable Y es llamada variable de salida o 

dependiente, mientras que la variable X es llamada variable de entrada o explicativa (en 

ocasiones las variables X no son dependientes entre sí) [19]. 

1.1.22 Árbol de decisión CART  

El árbol de decisión CART (Classification And Regression Trees, Árboles de Clasificación y de 

Regresión) genera decisiones binarias, lo cual hace que cada nodo se divida en dos ramas para 

que sea lo más homogéneo posible a la variable dependiente [20]. 

1.1.23 Regresión no lineal  

La regresión no lineal es un algoritmo que genera una ecuación para describir la relación que 

una variable de respuesta continua y una variable productora, su solución es encontrada a través 

de un proceso interactivo que converge en una solución de límites [21]. 

1.1.24 Regresión lineal multivariante  

La regresión lineal multivariante o múltiple es una extensión de la regresión lineal simple, 

permite generar un modelo lineal en el que el valor de la variable dependiente o respuesta se 

determina a partir de un conjunto de variables independientes llamadas predictores, este modelo 

se utiliza ampliamente para predecir el comportamiento de las variables de respuesta asociadas 

a cambios en las variables predictoras, una vez que se establece un grado de relación deseado 

[22]. 

1.1.25 Regresión Logística  

La Regresión Logística es de los algoritmos de Machine Learning más simples, esta es un 

método de regresión y es común resolver problemas de clasificación binaria con este tipo de 

algoritmo. Este tipo de Regresión se utiliza para calcular la probabilidad de que ocurra un 

evento, ya que su resultado o variable objetivo es de naturaleza dicotómica (solo hay dos clases 

posibles)[23]. 

Existen tres tipos de Regresión Logística, los cuales se describen a continuación.  
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• Regresión Logística Binaria: la variable objetivo tiene solo dos resultados posibles 0 o 

1(ausencia o presencia, respectivamente). 

• Regresión Logística Multinomial: este tipo tiene de 3 en adelante categorías llamadas 

covariables, estas son cualitativas o cuantitativas, en este algoritmo se selecciona una 

variable dependiente cualitativa. Las covariables cualitativas deben ser dicotómicas 

(valor de 0 o 1). Si la covariable tuviera más de dos categorías se debe realizar una 

transformación de la misma en varias covariables cualitativas dicotómicas ficticias 

(variables dummy). Al hacer esta transformación cada categoría de la variable entraría 

en el modelo de forma individual. 

• Regresión Logística Ordinal: este algoritmo da una forma a la dependencia de una 

respuesta ordinal politómica sobre un conjunto de predictores, que son factores o 

covariables. la variable objetivo tiene tres o más categorías ordinales, dar forma a la 

dependencia de una respuesta ordinal politómica sobre un conjunto de predictores, que 

son factores o covariables. Los covariables deben ser numéricos[24]. 

 

1.2 Situación tecnológica, económica y operativa de la empresa 

El Instituto Tecnológico de Orizaba es una institución pública que depende de la Secretaría de 

Educación Pública SEP y pertenece al Tecnológico Nacional de México. Se encuentra ubicado 

en Oriente 9, Colonia Emiliano Zapata, en la ciudad de Orizaba, Veracruz. Esta institución 

ofrece carreras de licenciatura, maestría y doctorado. En el área de maestrías ofrece las carreras 

de Maestría en Ingeniería Electrónica, Maestría en Ingeniería Industrial, Maestría en Ciencias 

en Ingeniería Química, Maestría en Ingeniería Administrativa y la Maestría en Sistemas 

Computacionales. Asimismo, ofrece un Doctorado en Ciencias de la Ingeniería. 

 

1.3 Planteamiento del problema 

De acuerdo al Instituto Nacional de Cardiología, cuatro de cada diez adultos mexicanos tienen 

colesterol alto. El colesterol es una sustancia cerosa que se transporta en la sangre, adherido a 

las proteínas. Esta combinación de proteínas y colesterol se llama lipoproteína. Existen 
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diferentes tipos de colesterol, que dependen de qué transporta la lipoproteína. Ellos son: 1) 

Lipoproteína de baja densidad (LDL). El colesterol LDL, o “malo”, transporta las partículas de 

colesterol por todo el cuerpo. El colesterol LDL se acumula en las paredes de las arterias, lo que 

genera su endurecimiento y estrechamiento y, 2) Lipoproteínas de alta densidad (HDL). El 

colesterol HDL, o “bueno”, recoge el exceso de colesterol y lo lleva de nuevo al hígado. El 

cuerpo humano necesita colesterol para formar células sanas, pero tener altos niveles de 

colesterol de tipo LDL aumenta el riesgo de sufrir una enfermedad cardíaca. Con niveles altos 

de este tipo de colesterol, es posible que se formen depósitos grasos en los vasos sanguíneos. 

Con el tiempo, estos depósitos crecen y hacen que sea más difícil que fluya suficiente sangre a 

través de las arterias. A veces, esos depósitos consiguen romperse de repente y formar un 

coágulo que causa un ataque cardíaco o un accidente cerebrovascular.  

Para este problema el trabajo presenta un enfoque con Big Data y técnicas de simulación 

mesoscópica con un método de Dinámica de Partículas DPD para un sistema para la predicción 

de concentración de colesterol en la sangre, para concientizar a la población sobre el cuidado y 

prevención de enfermedades cardiovasculares.  

 

1.4 Objetivo general y específico 

 

1.4.1 Objetivo General 

Desarrollar un sistema de software para obtener la predicción de concentración de colesterol 

en la sangre utilizando Big Data y técnicas de simulación Mesoscópica a través del modelo de 

Dinámica de Partículas Disipativas (DPD). 

1.4.2 Objetivos específicos 

1. Analizar trabajos relacionados para identificar diferencias entre iniciativas 

existentes y el tema de tesis propuesto, y establecer la(s) principal(es) aportaciones 

que tendrá el proyecto. 

2. Definir el perfil de usuario para identificar los niveles de saturación de colesterol 

en la sangre. 
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3. Diseñar el modelo Big Data para llevar cabo la persistencia y analítica de datos. 

4. Implementar el modelo Big Data para el almacenamiento y analítica de datos. 

5. Implementar el modelo de Dinámica de Partículas Disipativas para la simulación 

de los niveles de saturación de colesterol en la sangre. 

6. Desarrollar el módulo de predicción y visualización de niveles de saturación de 

colesterol en la sangre. 

7. Realizar las pruebas de concepto para validar el sistema desarrollado a través de al 

menos un caso de estudio que incluya la predicción y simulación de niveles de 

saturación en la sangre. 

1.5 Justificación 

El colesterol alto alcanza a heredarse, aunque suele ser el resultado de la elección de un estilo 

de vida poco o nada saludable, por lo que es posible prevenir y tratar. Llevar una dieta saludable, 

hacer ejercicio con regularidad y, a veces, tomar medicamentos ayudan a reducir el colesterol 

alto. 

El Big Data ofrece alternativas para llevar a cabo el análisis de grandes volúmenes de datos, por 

ejemplo: 1) Cómputo de alto rendimiento (HPC) para ejecutar aplicaciones avanzadas de 

manera rápida, eficiente y confiable; 2) Empleo de súper-cómputo que emplea coprocesadores 

y aceleradores; 3) Los recursos de HPC en la nube que son cada vez más accesibles siendo para 

los consumidores un servicio y, 4) El análisis de datos se realiza por un analista específico o un 

grupo de especialistas. En el dominio médico, Big Data ayuda a los especialistas a mantener una 

interrelación comunicativa, inteligente y bien orientada a cumplir objetivos concretos 

eliminando información irrelevante para el tratamiento de enfermedades.  

Por otra parte, la simulación mesoscópica, que se encuentra situada entre la escala atomística y 

macroscópica, es la Dinámica de Partículas Disipativas (DPD), la cual es capaz de capturar 

procesos que se realizan en los microsegundos, por lo que permite analizar las corrientes de 

moléculas y sus movimientos basados en capacidades y funciones de velocidad-densidad 

predefinidas. Las moléculas individuales consiguen ser rastreadas para identificar 

aglomeraciones o cúmulos de las mismas que ocasionen algún efecto dependiendo del dominio 

de aplicación. 
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Esta propuesta propone un sistema para la predicción de concentración de colesterol en la sangre 

utilizando Big Data y técnicas de simulación mesoscópica con la finalidad de identificar posibles 

afectaciones a la salud. 

Entre los beneficios esperados se encuentran: 

• Mostrar mediante simulación computacional los niveles de saturación de 

colesterol en la sangre 

• Apoyar a las personas con la prevención de ataques cardíacos o accidentes 

cerebrovasculares 
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Capítulo 2 Estado de la práctica 

En la actualidad existen modelos para simular fluidos y estudiar su comportamiento cuando se 

someten a ciertos criterios. En este capítulo la primera sección muestra un análisis de trabajos 

relacionados con la simulación de fluidos, con diferentes métodos, diferentes arquitecturas o 

con diferentes tecnologías, algunos trabajos se dirigieron al campo médico.  En la segunda 

sección del capítulo se encuentran análisis de trabajos que utilizan las técnicas de la minería de 

datos para la prevención de enfermedades. 

 

2.1 Trabajos relacionados 

En la presente sección se describe brevemente el análisis de un conjunto iniciativas literarias 

relacionadas con el anteproyecto de tesis. Las iniciativas analizadas están divididas o 

clasificadas en dos grupos: 1) Modelo para simulación de fluidos y, 2) Aplicación de Minería 

de Datos para la prevención de enfermedades cardiovasculares. 

 

2.1.1 Modelos para simulación de fluidos 

A continuación, se presenta el análisis de trabajos relacionados con la simulación de fluidos. 

En [25] para la búsqueda de nuevos métodos para eliminar el exceso de moléculas de colesterol,  

se utilizó el método de simulación de dinámica molecular DM con el cual se estudió el sistema 

compuesto por moléculas b –ciclodextrina y grupos de colesterol, tanto independientes como en 

un entorno acuático. Las simulaciones de DM fueron realizadas con el software NAMD (Not 

(just) Another Molecular Dynamics program, No es otro programa de dinámica molecular),  el 

integrador utilizado fue el estándar (algoritmo Brünger-Brooks-Karplus)  y visualizado con el 

programa de modelado molecular VMD para configurar la simulación. Para las simulaciones se 

utilizó el modelo TIP3P CHARMM (Chemistry at Harvard Macromolecular Mechanics, 

conjuntos de campos de fuerza ampliamente utilizado para la dinámica molecular en la 

universidad de Harvald), ajustado ya que el modelo de agua aplicado no reproduce 

correctamente la difusión traslacional del agua. Los autores realizaron una serie de simulaciones 
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DM b-ciclodextrina-colesterol en presencia y ausencia de agua. La influencia del agua es 

bastante significativa, ya que con agua las moléculas del colesterol se agrupan.  Los resultados 

de las simulaciones para la eliminación del exceso del colesterol en el cuerpo se dejaron a las 

consideraciones futuras sobre el uso potencial de b-ciclodextrina en el contexto de la lucha 

contra enfermedad de la aterosclerosis. 

 

Se estudiaron las lipoproteínas de alta densidad HDL (High density lipoprotein, lipoproteínas 

de alta densidad comúnmente llamado colesterol bueno) en [26], ya que es un poderoso factor 

de riesgo de enfermedad cardiovascular.  

Los autores analizaron 47 sujetos con diferentes niveles de HDL (bajos y altos) y estudiaron sus 

análisis con el lenguaje R para la computación estadística, para realizar las simulaciones 

utilizaron el paquete GROMACS (v. 4.0). Se utilizó el campo de fuerza de lípidos estándar 

MARTINI (modelo para simulaciones biomoleculares) para composición de los componentes 

de lípidos y apolipoproteínas. El resultado obtenido fue que el perfil molecular de las partículas 

de HDL se combinó con el modelado estructural dinámico, lo cual reveló marcadas diferencias 

en los perfiles lipidómicos de HDL, así como características clínicas y bioquímicas relacionadas 

entre sujetos de HDL-C bajo y alto. El enfoque permitió demostrar que los cambios en la 

composición de los lípidos también inducen distribuciones espaciales específicas de lípidos 

dentro de las partículas de HDL. 

En [27] se propuso un algoritmo de simulación eficiente basado en la dinámica de partículas 

disipativas (DPD), este método se utilizó para estudiar fenómenos electrohidrodinámicos en 

fluidos electrolíticos. El flujo de fluido es imitado con partículas DPD mientras que la evolución 

de la concentración de la especie iónica es descrita utilizando pseudopartículas brownianas. El 

algoritmo se desarrolló a partir del conjunto de ecuaciones electrocinéticas para líquidos 

electrolíticos, lo que proponen los autores está diseñado para optimizar la eficiencia 

computacional de simulaciones de electrolitos a altas concentraciones fisiológicas de sal en 

fluidos.  
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Los autores observaron que  el enfoque de su algoritmo llamado  Condiff-DPD no es restringido 

a soluciones de electrolitos, ya que se aplica la misma idea a  otras simulaciones de flujo de 

fluidos a mesoescala donde la difusión de un componente minoritario es importante, por 

ejemplo, en microrreactores. 

Terrón-Mejía et al. [28] estudió las propiedades interfaciales y estructurales de los fluidos 

confinados por paredes diferentes a escala mesoscópica utilizando simulaciones de DPD en el 

gran conjunto canónico. Se implementó toda la metodología en código de simulación llamado 

SIMES que está diseñado para estudiar sistemas complejos a escala mesoscópica utilizando una 

unidad de procesamiento grafico (GPU), para  fluidos confinados se utilizó DPD ya que en el 

modelo DPD, las partículas no representan moléculas sino más bien grupos de moléculas con 

límites suaves la cual realizaron un híbrido con la metodología Grand Canonical Monte Carlo 

(MC) para simular fluidos confinados por paredes, en la escala mesoscópica y las propiedades 

interfaciales para fluidos confinados. Para la simulación se analizaron cuatro modelos diferentes 

de fluidos confinados, a saberlos confinados entre paredes lisas, paredes rugosas simétricas, 

paredes rugosas no simétricas, y una combinación entre una pared lisa y una pared rugosa 

simétrica, en la conclusión de los autores se describen los diferentes comportamientos de los 

fluidos confinados dependiendo de las paredes con las que se llevaron a cabo las simulaciones 

y se define que para determinar el valor de la tensión interfacial  no es fundamental la geometría 

de las paredes, sino la intensidad de la interacción pared sólida-fluido.  

En [29] se presentó un paquete de simulación de flujo de glóbulos rojos (RBC, red blood cells) 

con propiedad de transporte químico acelerado por GPU basado en una adaptación del método 

de dinámica de partículas disipativas de transporte (tDPD), utilizaron el tDPD porque permite 

capturar la cinética de reacción a nivel mesoscópico. Para la programación se utilizaron los 

lenguajes C / C ++, CUDA (Compute Unified Device Architecture, Arquitectura Unificada de 

Dispositivos de Cómputo)  C / C ++ y MPI (Message Passing Interface, interfaz de paso de 

mensajes). El paquete de simulación procesa todas las cargas de trabajo computacionales en 

paralelo por GPU e incorpora programación de múltiples flujos y comunicaciones MPI sin 

bloqueo para mejorar la escalabilidad entre nodos. Los autores mencionaron que utilizaron GPU 

por la velocidad en el procesamiento a comparación de su contraparte la Unidad Central de 
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Procesamiento (CPU). El modelo de glóbulos rojos presentado por los autores recupera 

correctamente la viscosidad de la membrana celular, la elasticidad, la rigidez a la flexión y el 

transporte químico a través de la membrana. 

La falta de modelos de simulaciones de flujo de fluidos de estructuras complejas RCB a través 

de vasos capilares complejos, llevó a Phan-Thien et al. [30] a la elaboración de un método para 

la simulación de los flujos de glóbulos rojos en diferentes tubos, los métodos utilizados fueron 

la  dinámica de partículas disipativas suavizadas (SDPD) y la dinámica de partículas disipativas 

(DPD), con parámetros que tienen un significado físico específico, combinados con 

fluctuaciones térmicas en una simulación de mesoescala y el método de límite sumergido (IBM), 

un método preferido para manejar problemas de interacción fluido-estructura, este último se ha 

utilizado ampliamente para manejar la interacción fluido-RBC en simulaciones. El objetivo de 

los autores fue acoplar SDPD e IBM para llevar a cabo las simulaciones de RBC en problemas 

de flujo complejos. Los autores primero desarrollaron el modelo SDPD-IBM y demostraron con 

simulaciones CFD (Computational Fluid Dynamics, fluidodinámica computacional)  la 

capacidad del método SDPD-IBM simulando los flujos de glóbulos rojos en tubos rectangulares, 

cilíndricos, curvos, bifurcados y constreñidos. 

Pourmousa and Pastor  [31] proporcionaron una descripción general de las simulaciones DM de 

nanodiscos lipídicos nHDL, para la simulación hubo una solvatación de todos los nanodiscos 

con moléculas de agua y NaCl 0,15 M en cajas cúbicas de 15-16 nm de longitud lateral 

utilizando la interfaz web CHARMM-GUI (Effective Simulation Input Generator and More). 

Los autores concluyen después de comparar simulaciones nHDL que comprender la maduración 

de nHDL es desafiante para estudios futuros, porque no solo requiere una gran cantidad de 

recursos computacionales, sino que también depende de estructuras de alta resolución de otras 

proteínas involucradas, la apolipoproteína APOA1 primero interactúa con el transportador ATP 

Binding Cassette A1 (ABCA1) para adquirir lípidos.  Poco se sabe sobre los detalles de esta 

primera etapa, ya que las imágenes de una sola molécula revelaron que una forma dimérica 

(proteína formada por dos cadenas de aminoácidos) la iteración de ABCA1 con APOA1. 
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En [32] presentaron un paquete acelerado por GPU para la simulación de flujo en redes de nano 

a microporos con un modelo de mesoescala de dinámica de partículas disipativas de muchos 

cuerpos (mDPD), ya que las simulaciones mesoscópicas del flujo de hidrocarburos en las lutitas  

son un desafío debido a los poros heterogéneos de las lutitas con tamaños que van desde unos 

pocos nanómetros a unos pocos micrómetros. Los autores utilizaron el método de dinámica de 

partículas disipativas de muchos cuerpos (mDPD), este es un modelo mesoscópico para fluidos 

y moléculas sólidas, la pared se modela con una condición de límite de no deslizamiento que 

evita que las partículas de fluido penetren en las paredes, también usaron el algoritmo de 

Velocity-Verlet, los lenguajes de programación utilizados fueron CUDA C / C ++ con MPI y 

OpenMP. Los autores mencionaron que una simulación en CPU toma 15 veces más tiempo que 

utilizando la programación en paralelismo con GPU, el uso de GPU reduce efectivamente la 

sobrecarga en la comunicación entre rank / nodos 

Gracias a la angioscopía no obstructiva con el dispositivo NOGA, Kojima et al. [33] tuvieron 

como objetivo estudiar la placa rota aórtica RP derivada de NOGA  y la distribución 

estereográfica el incremento regional en la tensión del corte (WSS, Wall shear stress, esfuerzo 

cortante en la pared ) mediante el modelado de dinámica de fluidos computacional (CFD), para 

el cual se utilizó la aplicación PHOENICS-CFD Works, este modelo se utilizó para calcular la 

distribución de la velocidad del flujo sanguíneo y revelar la distribución tridimensional de WSS 

dentro del lumen del arco aórtico. Los autores estudiaron a 45 pacientes a los que se les realizó 

tomografía computarizada tridimensional 3D-CT antes de la coronariografía. El WSS en el arco 

aórtico lo midieron mediante análisis CFD basado en el método de elementos finitos usando 

condiciones uniformes de flujo de entrada y salida. La RP aórtica fue detectada por NOGA. 

Estos llegaron a la conclusión que la RP aórtica detectada por NOGA (Inyección 

transendocárdica con un sistema de mapeo electromecánico) se asoció fuertemente con un WSS 

máximo más alto en el arco aórtico derivado por CFD usando 3D-CT. El valor máximo de WSS 

tiene un papel importante en el mecanismo no solo de la aterosclerosis aórtica, sino también de 

la RP aórtica. 
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2.1.2 Aplicación de Minería de Datos para la prevención de enfermedades 

cardiovasculares 

Se prosigue con los trabajos que utilizan las técnicas de la minería de datos para la prevención 

de enfermedades. 

Liu et al. [34] investigaron la asociación que existe entre la capacidad de salida de colesterol y 

el riesgo de mortalidad que presenta el paciente que tiene un problema cardiovascular 

(enfermedad arterial coronaria). Estudiaron a 1737 pacientes con enfermedad de las arterias 

coronarias, los autores encontraron que la capacidad de salida del colesterol no se explica 

simplemente por los niveles de colesterol HDL circulante o apolipoproteína AI, también se 

relaciona independientemente con la presencia y la extensión de la aterosclerosis, ellos 

concluyen sugiriendo que la capacidad de salida de colesterol es un predictor de mortalidad por 

todos problemas cardiovasculares tanto en el síndrome coronario agudo (SCA) como en 

cetoacidosis diabética (CAD). 

En [35] realizaron un metanálisis de datos de pacientes sin antecedentes en enfermedades 

cardiovasculares, utilizaron dos métodos de complejidad creciente para modelar mediciones 

repetidas: valores medios acumulativos e intersecciones y pendientes específicas de cada 

individuo a partir de modelos de regresión lineal de efectos mixtos. El objetivo fue cuantificar 

el cambio en la discriminación y estratificación del riesgo de las personas de acuerdo con su 

riesgo de ECV previsto a 5 años cuando la información de las mediciones repetidas de los 

predictores de riesgo se agregó a la evaluación de las mediciones únicas de los niveles de 

factores de riesgo utilizados en las puntuaciones de riesgo estándar. Utilizaron 38 estudios con 

factores de riesgo emergentes. Los eventos identificados del riesgo de enfermedades 

cardiovasculares fueron infarto de miocardio no fatal o cualquier accidente cerebrovascular, en 

los modelos se utilizaron diferentes medidas de HDL, presión arterial, entre otras. Los autores 

concluyen que si se incorpora una media de una medición repetida post-basal de la presión 

arterial sistólica, es posible que el colesterol total y el colesterol HDL en los modelos de 

predicción del riesgo de enfermedades cardiovasculares den como resultado ligeras mejoras en 

la discriminación y reclasificación del riesgo. 
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En la industria de la salud, se recopilan grandes cantidades de datos que contienen información 

no observadas a simples vistas que son útiles para una toma de decisiones para la detección 

temprana de enfermedades, es por eso que  Singh et al. [36] utilizaron técnicas avanzadas de 

minería de datos para desarrollar un sistema eficaz de predicción de enfermedades cardíacas 

utilizando una red neuronal. El sistema de los autores utilizó quince parámetros médicos para la 

predicción (edad, sexo, presión arterial, colesterol y obesidad). La herramienta que utilizaron 

fue Weka 3.6.11 con un conjunto de datos de 303 registros en donde el 40 % sirvió como 

conjunto de entrenamiento y el 60% como conjunto de prueba. Los autores demostraron que su 

modelo tiene los mejores resultados y ayuda a los expertos del campo médico a planificar un 

mejor diagnóstico a tiempo para el paciente, ya que el sistema funcionó de manera realista y en 

los resultados mostró que predice enfermedades cardiacas con una precisión del 100% mediante 

el uso de redes neuronales.  

La enfermedad cardíaca según es un tipo de dolencia que está directamente relacionada con el 

corazón humano y con la circulación sanguínea por ese motivo el objetivo de [37] fue recopilar 

información de los seis parámetros que son la edad, el dolor de pecho, el electrocardiograma, la 

presión arterial sistólica, el azúcar en sangre en ayunas y el colesterol sérico para detectar 

enfermedades cardiovasculares. El modelo que propusieron  para el diagnóstico de 

enfermedades  cardiovasculares (DCD) mediante el sistema de inferencia difusa Mamdani 

(DCD-MFIS) mostro una precisión del 87,05%, también propusieron el modelo para el 

diagnóstico de enfermedades cardiovasculares incluye lógica difusa utilizando el sistema de 

inferencia difusa Mamdani (DCD-MFIS), la red neuronal artificial (DCD-ANN) y el enfoque 

de aprendizaje automático extremo profundo (DCD-DEML), estos lograron una mayor 

precisión y exactitud. El aprendizaje automático extremo profundo de DCD que propusieron 

alcanza una mayor precisión con las soluciones propuestas anteriormente que son del 92,45%.  

Para verificar el desempeño calcularon muchos indicadores que determinan el desempeño 

preciso. El entrenamiento de las redes neuronales se realiza utilizando las capas de 10 a 20 

neuronas que denotan la capa oculta. DEML revela e indica una capa oculta que contiene 10 

neuronas, que muestra el mejor resultado. 
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En [38] se presentó un sistema de eficiente de predicción de enfermedades cardíacas, utilizaron 

bases de datos con la información clínica de pacientes cardiacos y utilizaron la minería de datos 

para procesar el conjunto de datos obtenido con valores de entrada como la edad, sexo, dolor de 

pecho, presión arterial en reposo, colesterol sérico, azúcar en sangre en ayuno entre otros. Los 

autores usaron la herramienta Weka y KEEL (Extracción de conocimientos basada en el 

aprendizaje evolutivo), ya que es un conjunto de herramientas con lenguaje Java de código 

abierto (GPLv3) para implementar procesos de desarrollo para problemas de minería de datos, 

y el algoritmo C4.5. Al probar el sistema obtuvo 86.3% para la predicción en la fase de prueba, 

y en la fase de formación obtuvo una predicción del 87.3%, esta herramienta predice la 

tempranamente las enfermedades cardiacas.   

 

La causa principal de enfermedad cardíaca es la presión arterial alta y colesterol alto. En [39] 

los autores utilizan el ojo humano para detectar niveles altos de colesterol en la sangre, ya que 

cuando se forman placas gruesas en las arterias, se observa una oclusión en el flujo sanguíneo 

de la vena retiniana. Los autores desarrollaron una aplicación móvil la cual utiliza un algoritmo, 

emplea Machine Learning y datos como altura, peso, edad, sexo, hábitos alimenticios, captura 

de foto del iris, entre otros. El resultado que presenta la aplicación para el usuario si es que tiene 

colesterol en la sangre, es un “No” o un “SI”.  Como servidor los autores utilizan Heroku y para 

el procesamiento de imágenes utiliza módulos de Python. Los desafíos que encontraron los 

autores, es que las imágenes varían de personas a personas, las condiciones de la cámara de los 

Smartphone son diferentes y la situación de iluminación ya que la influencia del reflejo de luz 

afecta al diagnóstico.
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2.2 Análisis comparativo 

Las tablas 2.1 y 2.2 muestran un análisis comparativo, para observar diferencias y similitudes entre ellos, además de las metodologías 

utilizadas por los autores para resolver las diferentes problemáticas.   

Tabla 2.1 Comparación de trabajos relacionados con simulación 

Autor 

 

Enfoque / Problema Aportación / Solución Modelos Metodologí

a 

Arquitectura / 

Software para 

simulación 

Estatus 

Makieła  et 

al. [25] 

En la búsqueda de nuevos 

métodos para eliminar el 

exceso de moléculas de 

colesterol. 

Se estudió el sistema 

compuesto por moléculas b 

–ciclodextrina y grupos de 

colesterol. 

Simulación 

de moléculas 

b –

ciclodextrina 

y grupos de 

colesterol.  

TIP3P 

CHARMM. 

Software 

NAMD. 

Finalizado. 

Yetukuri 

et al. [26] 

Desconocimiento de la 

composición molecular de 

lípidos de las partículas de 

HDL en sujetos con niveles 

altos y bajos. 

 

Simulación de HDL con 

estudios de 47 sujetos con 

colesterol alto y bajo. 

Simulación 

de Dinámica 

Molecular a 

gran escala. 

El campo de 

fuerza de 

lípidos 

estándar 

MARTINI. 

Paquete de 

simulación 

GROMACS 

(v. 4.0). 

Finalizado. 
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Autor 

 

Enfoque / Problema Aportación / Solución Modelos Metodologí

a 

Arquitectura / 

Software para 

simulación 

Estatus 

 Medina et 

al. [27] 

Propuso un algoritmo para el 

estudio de fenómenos 

electrohidrodinámicos en 

electrólitofluidos. 

Método de simulación 

diseñado especialmente 

para sistemas con altas 

concentraciones de sal. 

Algoritmo de 

DPD para 

electrolitos. 

DPD. No utiliza. Finalizado, 

con 

configuraci

ones 

adicionales

. 

Terrón-

Mejía et 

al. [28]   

Propone una metodología 

DPD. 

Método para la simulación 

de fluidos confinados con 

paredes rugosas. 

Simulación 

de fluidos 

confinados. 

DPD y MC. GPU. Finalizado. 

Blumers et 

al [29].    

Simulación basada en 

partículas de una suspensión 

de glóbulos rojos con 

propiedad de transporte 

químico. 

 

 

 

 

 

Paquete de simulación de 

RBC (recuento de glóbulos 

rojos) acelerado por GPU.  

Simulación 

de transporte 

con glóbulos 

rojos. 

Método de 

dinámica de 

partículas 

disipativas 

de 

transporte 

(tDPD). 

GPU. Finalizado. 
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Autor 

 

Enfoque / Problema Aportación / Solución Modelos Metodologí

a 

Arquitectura / 

Software para 

simulación 

Estatus 

Phan-

Thien et 

al. [30] 

Propone un método 

numérico híbrido con el 

método de límite sumergido 

y método de partícula 

dinámica disipativa 

suavizada, para simular el 

RBC en geometrías de flujo 

complejas. 

Método numérico híbrido 

con el método de límite 

sumergido y método de 

partícula dinámica 

disipativa suavizada. 

Modelo 

numérico. 

Dinámica 

de 

partículas 

disipativas 

suavizadas 

(SDPD). 

CFD 

(Computation

al Fluid 

Dynamics, 

fluidodinámi

ca). 

Finalizado. 

Pourmous

a and 

Pastor  

[31] 

El artículo revisa estudios 

previos de simulación de 

dinámica molecular (DM) de 

nanodiscos e ilustra 

problemas de convergencia y 

precisión utilizando 

resultados de nuevas 

simulaciones MD 

atomísticas de varios 

microsegundos. 

Comparación de modelos 

para la simulación de 

nanodiscos HDL.  

Simulación 

de dinámica 

molecular. 

Dinámica 

Molecular 

con el 

intercambio 

de réplicas y 

Monte 

Carlo. 

CHARMM-

GUI. 

Finalizado. 

Xia et al. 

[32] 

Simulación basada en 

partículas de flujo 

multifásico e interacción 

fluido-sólido en redes de 

poros de nano a microescala 

de geometrías de poro 

arbitrarias. 

Paquete de simulación de 

flujo de poros mesoscópico 

acelerado por GPU basado 

en un modelo de dinámica 

de partículas disipativas de 

muchos cuerpos (mDPD). 

Modelo 

mesoscópico 

para 

moléculas 

sólidas y 

fluidos. 

Modelo de 

dinámica de 

partículas 

disipativas 

de muchos 

cuerpos 

(mDPD). 

GPU. Finalizado.  
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Autor 

 

Enfoque / Problema Aportación / 

Solución 

Modelos Metodologí

a 

Arquitectura / 

Software para 

simulación 

Estatus 

Kojima et 

al. [33] 

Estudiaron RP aórtica 

derivada de NOGA  y WSS 

mediante el modelo CFD. 

Estudio en donde el valor 

máximo de WSS tiene un 

papel importante en el 

mecanismo no solo de la 

aterosclerosis aórtica, sino 

también de la RP aórtica. 

Modelado de 

dinámica de 

fluidos 

computacion

al. 

Dinámica 

de fluidos. 

Aplicación 

PHOENICS-

CFD Works. 

Finalizado. 
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Tabla 2.2 Análisis comparativo de artículos relacionados con Minería de Datos   

Autor Enfoque / Problema Aportación / 

Solución 

Métodos / 

herramientas 

utilizadas 

Estado 

Liu et al.  

[34] 

Investiga la asociación 

entre la capacidad de 

salida de colesterol y 

la mortalidad por 

cualquier causa y 

cardiovascular en 

pacientes con 

enfermedad arterial 

coronaria. 

La capacidad de 

salida de colesterol 

sirve como una 

medida 

independiente para 

predecir la 

mortalidad 

cardiovascular. 

Estadística. Finalizado. 

Paige et al. 

[35] 

Falta de evaluación de 

mediciones repetidas 

de la presión arterial y 

el colesterol para 

predecir el riesgo de 

enfermedades 

cardiovasculares. 

Estudio estadístico.  Regresión 

Lineal. 

Finalizado. 

Singh et al. 

[36] 

Existe recopilación de 

datos que contienen 

información útil para 

para predecir el nivel 

de riesgo de 

enfermedad cardíaca. 

Desarrollo de 

algoritmo para un 

sistema eficaz de 

predicción de 

enfermedades 

cardíacas (EHDPS) 

utilizando una red 

neuronal. 

Técnicas de 

minería de 

datos (Redes 

neuronales). 

Finalizado. 

Siddiqui et 

al. [37] 

Recopila información 

de seis parámetros que 

son la edad, el dolor de 

pecho, el 

electrocardiograma, la 

presión arterial 

sistólica, el azúcar en 

sangre en ayunas y el 

colesterol sérico que 

utiliza Mamdani 

Fuzzy Expert para 

detectar enfermedades 

cardiovasculares. 

Redes neuronales 

artificiales y 

enfoques de 

aprendizaje 

automático extremo 

profundo para el 

diagnóstico 

automatizado de 

enfermedades 

cardiovasculares. 

Técnicas de 

minería de 

datos (Redes 

neuronales). 

Finalizado.  



Capítulo 2: Estado de la práctica Antecedentes 
 

23 
 

Autor Enfoque / Problema Aportación / 

Solución 

Métodos / 

herramientas 

utilizadas 

Estado 

Purushottam 

et al. [38] 

Propone un sistema 

eficiente para la 

predicción de 

enfermedades 

cardiacas con u 

conjunto de datos 

proporcionados por la 

información clínica de 

pacientes cardiacos. 

Sistema de eficiente 

de predicción de 

enfermedades 

cardíacas. 

Técnicas de 

minería de 

datos (Ábol de 

decisión C4.5) 

con la 

herramienta 

Weka y Keel. 

Finalizado. 

Alhasawi et 

al. [39] 

Propone una 

aplicación móvil que 

detecte el colesterol en 

la sangre con 

fotografía de iris y con 

otros datos sobre el 

usuario. 

Aplicación móvil 

para la detección del 

colesterol en la 

sangre.  

Machine 

Learning y para 

procesar 

imágenes con 

servidor 

Heroku con 

móulos de 

Python. 

En 

desarrollo.  

 

Por consiguiente, después de efectuar un análisis de los artículos abordados en este capítulo, se 

encontró que los trabajos [28] [29] y [32] utilizan la arquitectura GPU, la cual al utilizarla tiene 

ventajas como por ejemplo el tiempo, ya que es 15 veces más rápido que utilizar una arquitectura 

CPU,  es por ese motivo para este trabajo se eligió la simulación aceleradas por GPU, en donde 

permite el procesamiento paralelo entre una o más GPU y CPU. En [27] y [28] utilizan el método 

DPD, también son utilizados métodos variantes de DPD en [29], [30] y [32] para la simulación 

de fluidos simples y complejos, estos trabajos permiten la justificación del uso de la DPD en 

este trabajo en el cual se simulará diferentes niveles de colesterol en la sangre, porque es el 

método que mejor describe a los fluidos complejos, ya que se tiene un mejor control de las 

propiedades de transporte. En [25] y [26] se simuló el colesterol con diferentes métodos y 

softwares de simulación, se encontraron trabajos sobre la simulación de glóbulos rojos como en 

[29] y [30], a diferencia de los trabajos anteriores se simulara diferentes niveles de colesterol en 

la sangre.  
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Para el campo médico también se encontró que en [33] se simula el flujo de la aorta, para una 

angioscopía, que utiliza datos de estudios médicos. 

Los trabajos [35] [36] [37] y [38] utilizaron las técnicas de minería de datos para detectar y 

predecir enfermedades cardiovasculares, además en [34] [35] [36] [37] y [38] utilizaron el 

colesterol como predictor de riesgo para padecimientos cardiacos, mientras que en [39] propone 

una aplicación para detectar el colesterol en la sangre utilizando Aprendizaje automático e 

imágenes de la retina, entre otros datos, a diferencia de este trabajo solo se predecirá el colesterol 

con datos proporcionados por el usuario. En este trabajo también se aplicaran técnicas de 

minería de datos para la predicción de los niveles de colesterol y el riesgo de padecer 

enfermedades cardiacas.  
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Capítulo 3 Aplicación de la Metodología  

Este capítulo tiene como objetivo presentar la metodología XP la cual fue utilizada para el 

desarrollo de este proyecto de tesis, de acuerdo con la problemática estudiada y al objetivo 

trazado para el desarrollo un Sistema para la predicción de concentración de colesterol en la 

sangre utilizando Big Data y técnicas de simulación Mesoscópica con Dinámica de Partículas 

Disipativas (DPD).  

La metodología utilizada en este proyecto comienza con la fase de planificación en la cual se 

organizan las ideas, mediante pláticas entre las partes involucradas para detallar las 

funcionalidades específicas del software a desarrollar, en la fase de diseño se hace énfasis en los 

bocetos simples y claros que servirán de guía para la siguiente fase,  el desarrollo o codificación 

se comienza a desarrollar el proyecto, mientras que en la última fase lo desarrollado se somete 

a una serie de pruebas unitarias continuas, con el objetivo de corregir fallas periódicamente.  

A continuación, se presentan en la siguiente imagen las fases de la metodología utilizada en 

forma de esquema.  

 

Figura 3.1 Fases de la metodología XP. 
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3.1 Planificación 

En esta fase de la metodología se encuentran las historias de usuario, que permitieron el diseño 

de la aplicación. Las historias de usuario se recopilaron con reuniones con el director y 

codirector de este proyecto de Tesis. A continuación, se presenta en forma de tablas las historias 

de usuario.  

Tabla 3.1 Historia de usuario 1 

Historia de usuario 

Numero: 1  

Nombre Historia: Registro de usuarios   

Prioridad: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Riesgo en Desarrollo: Media 

(Alta, Media, Baja) 

Puntos Estimados: 1 Iteración Asignada: 1 

Descripción: Los usuarios podrán registrarse, llenando el formulario con sus datos 

personales y podrá crear su contraseña para su ingreso al sistema.  

Observaciones:  

 

Tabla 3.2 Historia de usuario 2 

Historia de usuario 

Numero: 2  

Nombre Historia: Inicio de sesión  

Prioridad: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Riesgo en Desarrollo: Media 

(Alta, Media, Baja) 

Puntos Estimados: 1 Iteración Asignada: 1 

Descripción: Los usuarios registrados podrán acceder a la aplicación web, con su nombre de 

usuario y contraseña  

Observaciones: Solo podrán iniciar sesión los usuarios registrados 
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Tabla 3.3 Historia de usuario 3 

Historia de usuario 

Numero: 3  

Nombre Historia: Perfil de usuario  

Prioridad: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Riesgo en Desarrollo: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Puntos Estimados: 1 Iteración Asignada: 1 

Descripción: Una vez que inicie sesión el usuario podrá agregar sus análisis clínicos sobre 

sus niveles de colesterol 

Observaciones:  

 

Tabla 3.4 Historia de usuario 4 

Historia de usuario 

Numero: 4  

Nombre Historia: Consulta de niveles de colesterol  

Prioridad: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Riesgo en Desarrollo: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Puntos Estimados: 1 Iteración Asignada: 1 

Descripción: El usuario podrá consultar su nivel de colesterol actual y los niveles que podrá 

tener en el futuro en mg/dl con modelos en tercera dimensión. 

Observaciones: El usuario tiene que iniciar sesión primero. 

 

Tabla 3.5 Historia de usuario 5 

Historia de usuario 

Numero: 5  

Nombre Historia: Obtención de Datos   
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Prioridad: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Riesgo en Desarrollo: Alta 

(Alta, Media, Baja) 

Puntos Estimados: 2 Iteración Asignada: 1 

Descripción: La obtención de datos será por medio de datos de análisis clínicos 

proporcionados por el perfil de usuario. 

Los datos serán almacenados en un repositorio. 

Observaciones:  

 

 

 

La obtención de datos será por medio de análisis clínicos que se encuentran en repositorios 

básicos, posteriormente los datos se utilizarán para la predicción del colesterol en diferentes 

lapsos de tiempo utilizando una regresión logística.  

Para la regresión Logística se entrenará el modelo con los datos obtenidos de un Dataset, se 

elegirán las variables de colesterol contra edad, para obtener el modelo de predicción en 

diferentes lapsos de tiempo del colesterol de un usuario.  

Para la representación del colesterol en la sangre, se tomó en cuenta la medida de colesterol que 

se utiliza en la mayoría de laboratorios, la cual es miligramos sobre un decilitro (mg/dl). Para 

simular la cantidad de sangre y colesterol de un usuario se presentará en un decilitro, en la cual 

en 55% de sangre pertenece al plasma y el 45% pertenece a la hemoglobina y otros 

componentes, en el plasma el 90% contienen agua y el 5% las demás proteínas, en donde se 

encuentra el colesterol. Debido a la capacidad de cómputo, no se podrá simular todas las 

moléculas que contiene un decilitro de sangre, ya que no es posible simular un millón de 

moléculas y en este caso la cantidad de moléculas superan los seis millones o bien se contempla 

simular las moléculas totales que contiene una muestra tomada a los pacientes para análisis de 
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colesterol, la cual es de 5 ml de sangre,  muestra que posteriormente es sometida a una 

centrifugadora para separar el plasma de la hemoglobina para la realización de análisis clínico 

del colesterol; por lo tanto se utilizará una escala que representará los gramos en un decilitro, en 

donde una molécula representara las moléculas totales que contiene un gramo. 

Para la simulación se generará un módulo el cual calculará posiciones de las moléculas y el 

tamaño de la caja que almacena dichas moléculas utilizando la Big Data para el almacenamiento 

utilizando archivos JSON.  

El usuario podrá acceder a su perfil y predicción de colesterol a través de una aplicación web 

progresiva. 

3.2 Diseño del sistema  

En esta sección se presenta la arquitectura del sistema que cumple con las necesidades que se 

requiere. En la Figura 3.2 se muestra la arquitectura a utilizar para el desarrollo de la aplicación. 

 

 

 



Capítulo 3: Aplicación de la Metodología Antecedentes 
 

30 
 

 

Figura 3.2 Arquitectura para el sistema. 

3.2.1 Arquitectura del sistema 

A continuación, se describen las capas, módulos y flujos que conforman la arquitectura del 

sistema. 
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3.2.1.1 Capas de la arquitectura 

• Presentación: En esta capa se presenta la interfaz entre el usuario y el sistema, en donde 

se despliega la información del usuario y las predicciones de los niveles de colesterol. 

• Modelos 3D: Esta capa contiene el componente generador de modelos en 3D de niveles 

de colesterol. 

• Predicciones: Esta capa presenta un componente que calcula la predicción de colesterol. 

• Modelo de datos: Esta contiene el componente del perfil de usuarios. 

• Repositorio: El repositorio está basado en Mongo DB que contendrá todos los datos del 

perfil de usuarios. 

 

3.2.1.2 Componentes de la arquitectura 

Fuentes de datos: Este módulo se encarga de almacenar los análisis de los pacientes, en donde 

contiene los niveles de colesterol en la sangre.  

Repositorio: El repositorio se encarga de guardar los datos del paciente, en un gestor de base 

de datos. 

Predicciones: Este módulo recibe los datos del repositorio del perfil de cada usuario para 

predecir las posiciones de colesterol que tiene en la actualidad y que tendrá en lapsos de tiempo 

el usuario, también el módulo predecirá el grosor de las paredes en los diferentes lapsos de 

tiempo.  

Modelos 3D: En este módulo se generan los modelos en tercera dimensión de los niveles de 

colesterol en los diferentes lapsos de tiempo con los datos del módulo predictor de saturación 

de colesterol. 

Presentación: En este módulo se muestran al usuario los modelos en 3D de la saturación de 

colesterol en los diferentes lapsos de tiempo simulados en el módulo generador de modelos 3D 

de niveles de colesterol, así como el perfil de usuario. 
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3.2.1.3 Flujo de Trabajo  

1. A partir de las fuentes de datos (análisis clínicos), se extraerá la información y se filtrará 

para almacenar los datos en el repositorio. 

2. A partir de la información almacenada en el repositorio se realizarán las predicciones de 

saturación de colesterol en la sangre en diferentes lapsos de tiempo y serán almacenados 

en el repositorio. 

3. Las predicciones de los niveles de colesterol (3A) pasarán al componente que genera los 

las posiciones de las moléculas para los modelos en 3D de los diferentes lapsos de 

tiempo, estos modelos serán almacenados en el repositorio (3B). 

4. A partir de las posiciones de las moléculas el componente encargado generará los 

modelos en tercera dimensión de la saturación del colesterol en los lapsos de tiempo 

calculados por el predictor. 

5. El usuario podrá visualizar a través de la aplicación los diferentes niveles de saturación 

de colesterol en diferentes lapsos de tiempo en 3D. 

3.2.2 Análisis de requerimientos  

Los requerimientos identificados solo corresponden al actor usuario, el cual las tareas que 

realizará están representadas en el siguiente diagrama de caso.  

 

  

Figura 3.3 Diagrama de Caso de usos 

En la tabla 3.1 se encuentra la descripción del diagrama de la figura 3.1. 
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Tabla 3.6 Descripción del diagrama de caso de uso de la figura 3.2. 

Clave Caso de Uso Descripción  

CU01 Registrar El usuario se registrará en el sistema. 

CU02 Registrar perfil de 

usuario  

El usuario puede registrar su perfil en el cual 

registrará su nivel de colesterol actual. 

CU03 Consultar perfil de 

usuario 

El usuario consultará su perfil en donde se 

encontrarán sus datos personales.  

CU04 Consultar niveles de 

colesterol con 

modelos 3D 

El usuario consultará los niveles de colesterol 

actual y que posiblemente tendrá en un futuro, si 

es alto el nivel de colesterol malo se mostrará las 

consecuencias que tendrá si no cambia el estilo de 

vida que lleva el usuario. 

 

 

3.2.3 Modelo de Datos 

En la figura 3.4 se muestra el modelo de datos, implementado en MongoDB para el 

almacenamiento de los datos del usuario y para el de la predicción. 
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documento: ModelosDPD

{

_id_:200,

c_total:220

s_total:880

}

documento: Datos_generales

{

_id:<dat_pa1>,

_id_paciente:<paciente1>,

_nombre:  Bruno  

_ap_paterno:  Días  

_ap_materno:  Peréz  

_telefono:              

_fecha_nac: 1996-05-17,

_ciudad:  Orizaba  

_sexo: M  

}

documento: Paciente

{

_id:<paciente1>,

local: {

    user   usuario1@gmail.com  

    password:          

}

}

documento: Analisis

{

_id_a:<analisis1>,

_id_paciente:<paciente1>,

_tipAnalisis: 1,

_edad: 35,

_fecha: 2021-07-05,

_colesterolTotal: 150,

_ruta:  archivo.pdf 

}

documento:molecula

{

_id_p:<dat_pa1>,

_posicion_x:  22.534,

_posicion_y:  8.534,

_posicion_z:  6.534,

_tipo_m: C

}

documento: Paciente

{

_id:<paciente1>,

facebook{

   correo: usuario1@gmail.com  

   nombre: Bruno  

   apellidos: Díaz Pérez   

   foto:  foto_perfil   

}

}

 

Figura 3.4 Modelo de datos. 

En el modelo de datos se observan ocho documentos, en la siguiente tabla se muestran los documentos del modelo con su 

descripción.  
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Tabla 3.7 Descripción del modelo de datos de la figura 3.4. 

Documento Descripción 

Paciente Este documento almacenará los datos del paciente para iniciar sesión. 

Datos_generales Este almacena los datos del paciente para complementar el registro como 
nombre completo, edad, entre otros. 

Analisis  El documento almacena la cantidad de colesterol, así como la fecha del 
análisis, tipo del análisis que se realizó el paciente. 

ModeloDPD En este documento tiene almacenados los datos para la construcción de los 
modelos  de DPD de la concentración de colesterol en la sangre. 

molecula En este documento se almacena las posiciones de las moléculas y su tipo al 
que pertenece. 

 

A continuación, en las siguientes tablas se describen los datos y sus tipos que se almacenan en 

los documentos. 

Tabla 3.8 Descripción de los datos que contiene el documento Paciente de tipo Local del 

modelo de datos de la figura 3.4. 

Documento: Paciente 

Datos Tipo Descripción Relación 

_id ObjectID Este es el identificador del paciente. No tiene. 

_nom_usuario String Este dato almacena el nombre de usuario. No tiene. 

_password String En este dato se almacena la contraseña de 
usuario para iniciar sesión.  

No tiene. 

 

Tabla 3.9 Descripción de los datos que contiene el documento Paciente tipo Facebook del 

modelo de datos de la figura 3.4. 

Documento: Paciente 

Datos Tipo Descripción Relación 

_id ObjectID Este es el identificador del paciente. No tiene. 

_correo String Este dato almacena el nombre de correo. No tiene. 

_nom_usuario String Este dato almacena el nombre de usuario. No tiene. 

_apellidos String En este dato almacena los apellidos del usuario. No tiene. 

_foto String En este dato almacena el enlace de la foto de perfil del 
usuario de la plataforma Facebook. 

No tiene. 
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Tabla 3.10 Descripción de los datos que contiene el documento Datos_generales del 

modelo de datos de la figura 3.4. 

Documento: Datos_generales 

Datos Tipo Descripción Relación 

_id ObjectID Este dato es el identificador 
de Datos generales. 

No tiene. 

_id_paciente Object Este dato hace referencia al 
Paciente al que pertenecen 
esos datos. 

Con identificador del documento 
Paciente. 

_nombre String El dato guarda el nombre o 
los nombres (en caso de 
tener más de uno) del 
paciente. 

No tiene. 

_ap_paterno String Este dato guarda el apellido 
paterno del paciente. 

No tiene. 

_ap_materno String Este dato guarda el apellido 
materno del paciente. 

No tiene. 

_telefono String Este dato guarda el teléfono 
del paciente. 

No tiene. 

_fecha_nac Date El dato guarda la fecha de 
nacimiento del paciente. 

No tiene. 

_ciudad String Este guarda la ciudad de 
origen del paciente. 

No tiene. 

_sexo String Este dato contiene el sexo 
del paciente. 

No tiene. 

_edad Integer El contiene la edad del 
paciente.  

No tiene. 

 

 

Tabla 3.11 Descripción de los datos que contiene el Análisis Paciente del modelo de datos 

de la figura 3.4. 
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Documento: Análisis 

Datos Tipo Descripción Relación 

_id_a ObjectID Este dato es el identificador del documento 
Análisis. 

No tiene. 

_id_paciente Object Este dato contiene el id del paciente al que 
le corresponde el análisis.  

Con identificador del 
documento Paciente. 

_edad Integer Este dato indica la edad actual del 
paciente. 

No tiene. 

_tipAnalisis Boolean Este dato indica que tipo de análisis se 
realizó el paciente, ya que para medir los 
niveles de colesterol existen dos (perfil 
lipídico y bioquímica sanguínea). 

No tiene. 

_fecha Date Este indica la fecha en que se realizó el 
análisis el paciente. 

No tiene. 

_colesterolTotal Integer Este dato indica la cantidad de colesterol 
total del paciente. 

No tiene. 

 

Tabla 3.12 Descripción de los datos que contiene el documento Modelo DPD de datos de 

la figura 3.4. 

Documento: Predicción 

Datos Tipo Descripción Relación 

_id ObjectID Este dato es el identificador del documento Predicción. No tiene. 

_c_total Integer Este dato contiene los niveles de colesterol a simular. No tiene. 

_s_total Integer Este dato contiene la cantidad total de moléculas a simular. No tiene. 

 

Tabla 3.13 Descripción de los datos que contiene el documento moléula del modelo de 

datos de la figura 3.4. 

Documento: globulosSanguineos 

Datos Tipo Descripción Relación 
_id_p ObjectID Este dato es el identificador de la 

partícula. 
No tiene. 

_posicion_x Double El dato almacena la posición del eje X. No tiene. 

_posicion_y Double El dato almacena la posición del eje Y. No tiene. 

_posicion_z Double El dato almacena la posición del eje Z. No tiene. 

_tipo_m String Este dato almacena el tipo de moléula 
al que pertenece.  

No tiene. 
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3.2.4 Modelado de funcionamiento  

Para representar la secuencia de comunicación entre el usuario y la aplicación Web, se diseñaron 

los siguientes diagramas de actividades presentados a continuación.  

En la figura 3.5 se presenta el diagrama de actividades de la predicción de concentración de 

colesterol en la sangre, para esta interacción el usuario debe estar registrado e iniciado sesión 

en el sistema. 

 

 

Figura 3.5 Diagrama de actividades de la predicción de concentración de colesterol en la 

sangre. 
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En la figura 3.6 se muestra el diagrama de actividad para acceder a predicciones ya registradas, 

de igual manera, para esta interacción el usuario debe estar registrado e iniciado sesión en el 

sistema. 

 

Figura 3.6 Diagrama de actividades actividad para acceder a predicciones ya 

registradas. 

 

3.2.5 Diseño de la aplicación  

En esta sección se presentan los Mockups para las interfaces gráficas adquisición y visualización 

de resultados. 

En la siguiente figura se muestra el Mockup para que inicie sesión el usuario, el cual podrá 

iniciar sesión por Facebook, en caso de no estar registrado y no tener cuenta en Facebook 

también se encuentra una opción para registrarse. 
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Figura 3.7 Mockup para autentificación del usuario. 

 

El siguiente Mockup es para el registro de los usuarios que no tengan cuenta en Facebook, en el 

cual deberán proporcionar su usuario y contraseña. 
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Figura 3.8 Mockup Registro de usuarios. 

 

Después de que el registro del usuario sea satisfactorio, se mostrará una un formulario para el 

llenado de datos generales del usuario, como se muestra en la figura 3.9.  
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Figura 3.9 Mockup de datos generales de usuario 

Al iniciar sesión por primera vez el paciente subirá los datos de sus análisis como se muestra en 

el siguiente Mockup (Figura 3.10), en el cual se selecciona el tipo de análisis que se realizó, y 

después se eligen los niveles de colesterol que marca el análisis en mg/dl. 
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Figura 3.10 Mockup Análisis. 

 

Para mostrar el resultado de la predicción al paciente se mostrará el colesterol total en el lapso 

de tiempo de 20 a 80 años como se muestra en la figura 3.11, la cual será visualizada con una 

gráfica y una tabla, el usuario podrá descargar un reporte de los niveles de colesterol en formato 

.pdf seleccionando el botón de descargar reporte, posteriormente podrá visualizar los diferentes 

niveles de colesterol correspondientes a la predicción, en un modelo 3D que representará la 

concentración de colesterol en la sangre en un decilitro, como se muestra en la figura 3.12. 
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Figura 3.11 Mockup Predicción de niveles de Colesterol. 
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Figura 3.12 Mockup de simulación de colesterol total en la sangre. 

 

 

En la siguiente figura muestra el menú, en el cual se observan las opciones de ver perfil del 

paciente, Registro de análisis, el cual se muestra en la figura 3.13 y la opción de predicciones 

que contendrá los análisis registrados del paciente. Este se visualizará cuando el usuario tenga 

iniciada la sesión, ya que el diseño es despegable.  
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Figura 3.13 Mockup Menú. 

 

A continuación, se presenta el Mockup de la vista de las predicciones registradas por un usuario, 

el cual podrá visualizar de nuevo la predicción de colesterol seleccionada. 
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Figura 3.14 Mockup Predicciones. 

 

En el Mockup Perfil (Figura 3.15) muestra los datos del paciente y tiene una opción de editar la 

cual conduce a un formulario con el objetivo de actualizar los datos generales del usuario. 
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Figura 3.15 Mockup Perfil de Paciente. 

 

 

3.2.6 Mapa de navegación  

En esta sección se presenta el mapa navegacional de la aplicación en la figura 3.16, el usuario 

iniciará sesión para tener acceso a las simulaciones del colesterol, también los usuarios tienen 

la opción de registrarse por Facebook, por Gmail o al ingresar sus datos. 

Una vez iniciada la sesión el usuario navegar en las opciones descritas anteriormente en los 

diseños de los mockups. 
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Registro

Predicciones

Análisis

Predicción

Datos 
Generales

Simulación 3D

Autenticación

Perfil

Menú

Editar datos 

 

Figura 3.16 Mapa navegacional. 
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3.2.7 Modelo de contenido 

Para este proyecto se presenta una composición de la aplicación web, representada por el 

siguiente diagrama de paquetes, como se muestra en la Figura 3.17, en la cual “routes” 

funciona como un controlador y “passaport” controla los registros y las sesiones de los 

usuarios. El “colesterol” representa los métodos utilizados para la predicción que genera 

el sistema, mientras que en el paquete “views”, se encuentran todas las interfaces de usuario. 

La clase “dpd” representa los métodos para la visualización de los modelos DPD que se 

encuentran en “3Dmol”.  

 

Figura 3.17 Diagrama de paquetes. 

 

En la sección pasada se presentó el diseño del modelo de datos, que incluye la descripción de 

las tablas, el tipo de datos y sus relaciones, esto permite establecer la estructura de la información 

con la que trabajará el sistema, así como se definió el diseño de las interfaces de usuario del 

mismo, posteriormente en el mapa navegacional se explica la forma en que se navegará en la 

aplicación web.   
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Una vez presentado el diseño se continuó con el desarrollo del sistema que se describe en la 

sección 3.3. 

 

3.3 Desarrollo 

En esta sección se presenta el desarrollo del proyecto. 

3.3.1 Módulo de Simulación  

El módulo de simulación calcula posiciones al azar dentro de un cubo representando dos tipos 

de moléculas, la cantidad de sangre que se representa es un decilitro y cada molécula simulada 

representa un miligramo. A continuación, se presenta lista con el fragmento de código del 

módulo de simulación, escrito en lenguaje Python. 

 

1 print("\n  Creando configuracion inicial \n\n") 

2    Natoms1 = Natoms.natoms 

3    Natomsf = Natoms1 

4    num = Natoms1/Rho 

5    Lx= num**(1/3) 

6    Ly = Lx 

7    Lz = Lx 

8   print("  Longitud de la caja de simulacion\n\n", Lx) 

9    Rx[1]= (frand())*Lx 

10    Ry[1]= (frand())*Ly 

11    Rz[1]= (frand())*Lz 

12    i=2 

13    while i <= Natoms1: 

14      rxp = (frand())*Lx 

15      ryp = (frand())*Ly 

16      rzp = (frand())*Lz 

17      #print(rxp,ryp,rzp) 

18      addparticle = 0 

19      j=1 

20      i2=i-1 

21      while j <= i2 : 

22        rxj = Rx[j] 

23        ryj = Ry[j] 

24        rzj=Rz[j] 

25        #print(rxj,ryj,rzj) 

26        rxij = rxj - rxp 

27        ryij = ryj - ryp 

28        rzij = rzj – rzp 

29        n3=((rxij*rxij) + (ryij*ryij) + (rzij*rzij)) 

30        rij  = math.sqrt(n3) 

31        if  rij <= 0.25: 

32          addparticle = 1 

33          j=i 

34        else: 

35          j+=1 

36      if addparticle == 0 : 

37        Rx[i] = rxp 

38        Ry[i] = ryp 

39        Rz[i] = rzp 

40        i+= 1 

41        if i%100000 == 0 : 

 

Lista 1 fragmento de código del módulo de simulación. 
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En esta lista de código se calcula el tamaño de la caja que contiene los dos tipos de moléculas a 

simular, ya que el tamaño depende de la cantidad de moléculas totales a representar, 

posteriormente el módulo calcula las posiciones de los dos tipos de moléculas al azar en forma 

de coordenadas (eje X, eje Y  , eje Z) dentro de la caja, en la figura 3.18 se muestra un ejemplo 

de colesterol a 210 mg/dl, en donde de color rojo se representa la sangre y con color amarillo se 

representa el colesterol.  

 

Figura 3.18 210 mg/dl de colesterol en la sangre. 

La escala elegida para la representación en mg/dl final es de 1 a 1000, esto quiere decir que una 

molécula representará a las moléculas que contiene 1000 mg. 

En la figura 3.19 se muestra un ejemplo con la escala final, en donde se representa 290 mg/dl 

de colesterol en la sangre, en donde nuevamente de color rojo se representa la sangre y con color 

amarillo se representa el colesterol. 
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Figura 3.19 290 mg/dl de colesterol en la sangre.  
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A continuación, se presenta un fragmento de las posiciones de las moléculas generadas, en 

donde se observa el tipo, la posición en el eje X, la posición en Y y  la posición en Z. Para los 

modelos que genera este módulo se eligió el tipo de molécula “A” para las moléculas de la 

sangre y el tipo de molécula “B” para representar a las del colesterol. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Lista 2 fragmento de posiciones de moléculas. 

 

Para la visualización del modelo se utilizó la biblioteca de JavaScript basada en WebGL llamada 

“3Dmol.js”. 

En la siguiente lista se muestra el fragmento se muestra las bibliotecas que se utilizaron para 

construir el modelo DPD. 

B 18.639 22.066 16.456 
B 10.544 28.008 16.304 
B 24.199 19.746 29.014 
B 16.353 28.385 21.291 
B 27.467 27.837 25.648 
B 18.808 17.134 20.774 
B 26.950 14.334 25.333 
B 0.148 0.588 27.977 
B 11.048 23.807 24.476 

B 14.479 13.260 13.681 

B 3.387 14.672 28.142 

B 23.440 10.976 15.303 

B 17.549 21.922 17.102 

A 8.466 7.032 5.814 

A 19.395 25.303 15.561 

A 1.656 10.181 27.154 

A 29.152 16.913 21.316 

A 2.073 0.893 5.756 

A 2.165 23.534 25.209 

A 3.490 23.227 19.778 

A 9.097 14.386 5.744 

A 17.680 5.007 10.102 

A 12.525 28.392 27.282 

A 17.396 11.576 19.349 

A 8.404 6.052 27.753 

A 28.008 21.149 19.499 

A 24.920 1.767 27.414 

A 26.888 17.713 29.747 

A 2.685 4.077 27.578 

A 19.288 24.885 21.042 

A 2.012 1.051 3.912 

 A 22.905 10.289 2.883 

 A 13.090 21.755 22.901 

 A 15.452 30.128 19.505 

 A 26.232 12.928 8.328 

 A 17.719 8.389 29.657 

 A 29.223 7.365 8.596 

 A 30.616 4.919 19.191 

 A 22.305 6.566 9.952 

 A 13.112 3.444 18.040 

 A 11.795 20.272 25.501 

 A 30.498 30.210 21.969 

 A 3.811 7.824 8.914 

 A 13.549 11.984 23.027 
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Lista 3 fragmento de bibliotecas utilizadas para la construcción de DPD. 

 Para construir un modelo se muestra un ejemplo en el siguiente fragmento (este es modelo es 

el logo de la aplicación), en el cual se observa la construcción de cada molécula involucrada y 

sus propiedades, como el radio que medirá cada molécula, el color, entre otras. La propiedad 

responsable de construir el modelo, es “render()”, mientras que “zoom (3,1000)” 

permite ejecutar la escala de tamaño a observar. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Lista 4 Fragmento para la construcción de un modelo DPD. 

Para la construcción del modelo DPD de concentración de colesterol, se elaboró un método para 

leer los datos de un documento, en donde se encuentra las posiciones de las moléculas y su 

concentración de colesterol elegida. El archivo a leer se encuentra en la variable “moldata”, 

con el método “glviewer.addModel”  se especifica el tipo de archivo, para estas 

simulaciones se utiliza el tipo ”.xyz”. En la lista 6, se muestra el fragmento de código para 

construir modelos de un archivo con formato .xyz.  

 

 

1 <script src="http://3Dmol.csb.pitt.edu/build/3Dmol-min.js"></script> 

2 <link type="text/css" rel="stylesheet" href="./3Dmol.js/sunlight.default.css"> 

3 <link type="text/css" rel="stylesheet" href="./3Dmol.js/site.cerulean.css"> 

1 function() { 

2  let element = $('#container-05'); 

3 let config = { backgroundColor: '#b55eb5' }; 

4 let viewer = $3Dmol.createViewer( element, config ); 

5 viewer.addSphere({ center: {x:0, y:0, z:0}, radius: .8, color: 'yellow' }); 

6 viewer.addSphere({ center: {x:1, y:0, z:1}, radius: .8, color: 'red' }); 

7 viewer.addSphere({ center: {x:0, y:1, z:0}, radius: .8, color: 'red' }); 

8 viewer.addSphere({ center: {x:0, y:0, z:1}, radius: .8, color: 'yellow' }); 

9 viewer.addSphere({ center: {x:1, y:0, z:0}, radius: .8, color: 'red' }); 

10 viewer.addSphere({ center: {x:1, y:1, z:1}, radius: .8, color: 'yellow' }); 

11 viewer.zoomTo(); 

12 viewer.render(); 

13 viewer.zoom(3, 1000); 

14 } 
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Lista 5 fragmento para la construcción de un modelo DPD con datos de un archivo con 

formato .xyz. 

De igual manera, se le agregan propiedades al modelo, la propiedad “sphere” indica el tipo de 

representación de la molécula, seguido con el tamaño del radio que tendrá este modelo, con el 

método “colorS1()” se le indica que las moléculas tipo “A” se representarán de color rojo, 

mientras que las moléculas del tipo “B” se representarán de color amarillo, si existe otro tipo de 

molécula en el archivo, esta se representará de color blanco. En la lista 6 se muestra un 

fragmento de este método. 

 

 

 

1 function modelo(){ 

2  moldata = data = $("#180").val(); 

3  glviewer = $3Dmol.createViewer("gldiv", { 

4   defaultcolors : $3Dmol.rasmolElementColors 

5  }); 

6  glviewer.setBackgroundColor(0xffffff); 

7 

8  receptorModel = m = glviewer.addModel(data, "xyz"); 

9 

10  atoms = m.selectedAtoms({}); 

11 

12  for ( var i in atoms) { 

13   var atom = atoms[i]; 

14   atom.clickable = true; 

15   atom.callback = atomcallback; 

16  } 

17 

18  glviewer.mapAtomProperties($3Dmol.applyPartialCharges); 

19  glviewer.setStyle({},{sphere:{radius:.15}}); 

20  colorS1(glviewer,'red','yellow'); 

21  glviewer.zoomTo(); 

22  glviewer.render(); 

23 

24 } 
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Lista 6 Fragmento para la colorear el modelo 

 

3.3.2 Módulo de Predicción  

El módulo de predicción se utilizó la regresión logística utilizando las variables edad frente al 

colesterol total en mg/dl, en la figura 3.20 se muestra una gráfica con los datos para el 

entrenamiento del modelo. 

 

Figura 3.20 Gráfica colesterol por edad.  

 

1 var colorS1 = function(viewer,c1,c2) { 

2  var m = viewer.getModel(); 

3  m.setColorByFunction({}, function(atom) { 

4   console.log(atom.elem); 

5   if(atom.elem == 'A') return c1; 

6   else if(atom.elem == 'B') return c2; 

7   else return "white"; 

8  }); 

9  viewer.render(); 

10 } 
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El modelo se creó en lenguaje R, en el siguiente listado se muestra un fragmento de código para 

la creación del modelo, el cual posteriormente se entrenó. 

 

Lista 7 Fragmento de código del modelo para la regresión logística. 

 

El módulo de predicción se consulta el rango de edad de 20 a 80 años, ya que el trabajo se enfoca 

en la población adulta y la prevención de enfermedades que posiblemente provoque el tener 

altos niveles de colesterol.   

En la siguiente figura 3.21 se muestra la predicción de los niveles de colesterol obtenida en el 

rango de edad de 20 a 80 años. 

1 #Creating model 

2 set.seed(1234) 

3 modeloLR <- lm(Colesterol ~ Edad, data = nltrain) 

4 summary(modeloLR) 

5 #Prediction for dataset training 

6 y_predict <- predict(modeloLR, nltrain) 

7 ggplot() + geom_point(data = nltrain, aes(x = Edad, y = Colesterol), size = 0.9) + 

8 geom_line(aes( x = nltrain$Edad, y = y_predict),  

9  color = "red") + 

10 xlab("Edad") + 

11 ylab("Colesterol") + 

12 ggtitle("Curva de Ajuste sobre Conjunto de 

13 Entrenamiento (nltrain)”) 

14 ##Predicting cholesterol between two ages 

15 rango.edades <- data.frame(Edad = seq(20, 60)) 

16 predict_value <- predict(modeloLR, rango.edades) 

17 glimpse(predict_value) 

18 df_predic=as.data.frame(predict_value) 

19 write.csv(df_predic,'prediccion20_60.csv') 
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Figura 3.21 Gráfica obtenida de la predicción del rango de edad de 20 a 80 años.  

  

3.3.3 Capa de Presentación  

Para el desarrollo de la aplicación se utilizó el entorno NodeJs, a continuación, se presenta las 

interfaces de usuario para el sistema comenzando por la de “Inicio de sesión” presentada en la 

figura 3.22. Para esta aplicación el usuario tiene dos opciones para iniciar sesión; la primera 

consiste en que después de registrarse en el sistema, el usuario proporcionará su correo 

electrónico y una contraseña para acceder como se muestra en la figura 3.23, y la segunda opción 

es con una cuenta de la plataforma Facebook, la cual le solicitará permiso al usuario para acceder 

con sus datos de la misma plataforma. 
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Figura 3.22 Interfaz para el inicio de sesión.  

 

 

Figura 3.23 Interfaz para el registro de usuario.  

Una vez iniciada la sesión el usuario tiene acceso al menú de opciones, se observa en la figura 

3.24, en donde aparece la opción de predicción, la cual lo dirigirá a una interfaz en donde tendrá 

dos opciones para ver las predicciones, una con los resultados de sus análisis y la segunda con 

la opción de obtener su IMC (Índice de Masa Corporal) como se muestra en la figura 3.25. 
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Figura 3.24 Interfaz menú de usuario.  

 

 

Figura 3.25 Interfaz para registro de Análisis.  

 

Posteriormente la predicción aparecerá en una interfaz (figura 3.26), la cual cuenta con la tabla 

de predicción de los niveles de colesterol de acuerdo con la edad y una gráfica con los datos 
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obtenidos de la predicción, así también se tiene la opción de ver en 3D la cantidad de colesterol 

en un decilitro de sangre a escala seleccionando el botón “Modelo 3D”. 

Para la elaboración de la gráfica se utilizó la biblioteca “Morris.js”, en la siguiente lista se 

muestra un fragmento del código que construye la gráfica de predicción (lista 8), en donde se 

obtiene de la regresión logística de la predicción la concentración de colesterol y con 

“grafica.push” se específica el eje X como la edad y el eje Y la concentración de colesterol. 

 

 

Figura 3.26 Interfaz de predicción de los niveles de colesterol. 
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Lista 8 Fragmento de código para la gráfíca de predicción. 

En la figura 3.27 se muestra la interfaz en donde se ve el modelo mesoscópico de la 

concentración de colesterol en la sangre, el usuario tiene la opción de elegir los colores de las 

moléculas representadas en el modelo, para distinguir unas de otras, así como manipular el 

tamaño del modelo, elegir desde qué eje observar, escoger la concentración de colesterol a 

visualizar, entre otras opciones.  

1 var url = 'http://162.214.187.236:8010/cholesterol_by_range?Edad_In=20&Edad_Fin=80'; 

2  fetch(url) 

3   .then(res => res.json()) 

4    .then(data => { 

5      let l = 20-1; 

6      data.forEach((data) => { 

7        l +=1; 

8        grafica.push({x:l, y: ch2});       

9      new Morris.Line({ 

10        element: 'grafica', 

11        data: grafica, 

12        xkey: 'Edad', 

13        ykeys: ['Colesterol_P','Colesterol'], 

14        labels: ['Colesterol Actual','Colesterol'], 

15        lineColors: [color,'#0070c8'], 

16        ymin:150, 

17        ymax:350, 

18        parseTime: false, 

19        xLabelMargin: 10, 

20        integerYLabels: true, 

21        resize: true, 

22        pointRadius: 5 

23      }); 

24    }) 

} 
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Figura 3.27 Interfaz del modelo de mesoscópico.  
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Capítulo 4 Resultados 

Este capítulo tiene como objetivo presentar los resultados de este proyecto de tesis y el caso de 

estudio, de acuerdo con la problemática estudiada y al objetivo trazado para el Sistema para la 

predicción de concentración de colesterol en la sangre utilizando Big Data y técnicas de 

simulación Mesoscópica con Dinámica de Partículas Disipativas (DPD), llamado 

“PREDIROL”.  

Esta aplicación brindará una predicción de niveles aproximados de colesterol y su relación con 

la edad, en la cual se podrá observar el aumento de colesterol si la persona no lleva una vida 

saludable, el colesterol alto es un indicativo de enfermedades asociadas al sistema 

cardiovascular.  

A continuación, se describe el caso de estudio de este proyecto de Tesis. 

 

4.1 Caso de estudio 

 

Para este proyecto se obtuvieron los datos y realizaron pruebas  en el “Sanatorio Escudero”, 

ubicado en Poniente 7 No. 905, Centro, Orizaba, Veracruz. El sanatorio ofrece los siguientes 

servicios: 

• Clínica estética 

• Clínica oncológica 

• Clínica de hemodiálisis 

• Clínica de la mujer (ginecológica)  

• Obesidad y bariatría 

• Tratamientos de varices Heridas Urgencias 

• Compañías aseguradoras 

• Análisis clínicos 

• Exámenes médicos 
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Los datos de análisis clínicos de pacientes fueron recolectados desde el mes de febrero del año 

2022, la información recolectada fue de 150 pacientes durante un periodo de 3 meses. La 

información proporcionada por el Sanatorio fue edad, colesterol en la sangre, triglicéridos y 

diagnóstico de los pacientes. El rango de edad fue de 18 años a 88 años.  

En la siguiente tabla se muestra algunos datos proporcionados por el sanatorio, omitiendo 

aquellos datos considerados como sensibles o privados, estos datos se sustituyeron de manera 

sintética (nombres aleatorios). 

Tabla 4.1 Ejemplo de datos de análisis proporcionados por el sanatorio Escudero. 

NOMBRE EDAD DIAGNOSTICO COLESTEROL TRIGLICERIDOS 

Paciente 1 73 DM 201.5 221.1 

Paciente 2 84 PB. DM 244 174.6 

Paciente 3 40 DM/IRC 402 660.1 

Paciente 4 43 PB. DM 105.1 152.5 

Paciente 5 73 DM 201.5 221.1 

Paciente 6 24 S/DX 201.5 207.6 

Paciente 7 54 PB/ DM 344.6 238.1 

Paciente 8 63 S/DX 286.2 222 

Paciente 9 31 S/DX 208.2 184.1 

Paciente 10 31 S/DX 199.5 128.8 

Paciente 11 36 DMII 211.2 222.9 

Paciente 12 43 S/DX 269.3 273 

Paciente 13 22 ANEMIA/HIV 209.2 216.1 

Paciente 14 62 PROSTATA 235.9 94.1 

Paciente 15 43 DMII/GEPI 350.7 503.6 

Paciente 16 28 S/DX 209.2 216.1 

Diagnosticos  
DM= Diabetes Mellitus 2 

IRC = Insuficiencia Renal Cronica 
S/DX   = Sin Diagnostico 

PROSTATA = Hiperplasia Prostatica Beninga 
GEPI = Gastroenteritis Probablemente Infecciosa  

HIV   = Infección por el virus de inmunodeficiencia humana 
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De esta muestra, seis pacientes realizaron la interacción con el sistema, en la siguiente tabla se 

muestra los datos de los se muestra el registro de análisis de dichos pacientes de este caso de 

estudio. 

Tabla 4.2 Llenado de formulario para la predicción de colesterol de los pacientes. 

P
ac

ie
n

te
 6

 

Edad 24 

Colesterol 201.5 mg/dl 
Registro de resultado de análisis  
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P
ac

ie
n

te
 7

 
Edad 54 

Colesterol 344.6 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 8

 
Edad 63 

Colesterol 286.2 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 9

 
Edad 31 

Colesterol 208.2 mg/dl 
Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 1

2
 

Edad 43 
Colesterol 269.3 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 1

4
 

Edad 62 
Colesterol 235.9 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 

 
 

 
 

Luego de llenar los datos del formulario para el registro de resultados de los análisis, los 

pacientes eligieron la opción de “Obtener Predicción”, en la siguiente tabla muestra se muestra 

los resultados obtenidos de la aplicación. 
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Tabla 4.3 Resultado de la predicción de cada paciente de este caso de estudio. 
P

ac
ie

n
te

 6
 

Edad 24 

Colesterol 201.5 mg/dl 
Resultado de predicción  
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P
ac

ie
n

te
 7

 
Edad 54 

Colesterol 344.6 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 8

 
Edad 63 

Colesterol 286.2 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 9

 
Edad 31 

Colesterol 208.2 mg/dl 
Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 1

2
 

Edad 43 

Colesterol 269.3 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 1

4
 

Edad 62 

Colesterol 235.9 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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En la tabla 4.4 se muestran los modelos DPD obtenido de cada paciente, con su colesterol total actual, en la misma pantalla el 

usuario observa otros niveles de colesterol, ya sea en aumento o viceversa.  

Tabla 4.4 Resultado de la predicción de cada paciente de este caso de estudio. 

P
ac

ie
n

te
 6

 

Edad 24 

Colesterol 201.5 mg/dl 
Resultado de predicción  
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P
ac
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n

te
 7

 
Edad 54 

Colesterol 344.6 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac
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n

te
 8

 
Edad 63 

Colesterol 286.2 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 9

 
Edad 31 

Colesterol 208.2 mg/dl 
Registro de resultado de análisis 

 



Capítulo 4: Resultados Antecedentes 
 

83 
 

P
ac

ie
n

te
 1

2
 

Edad 43 

Colesterol 269.3 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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P
ac

ie
n

te
 1

4
 

Edad 62 

Colesterol 235.9 mg/dl 

Registro de resultado de análisis 
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En la tabla 4.5 se muestran los reportes generados en formato “pdf” de cada paciente, con su colesterol total actual y su edad, 

además de la predicción.  

Tabla 4.5 Reporte de la predicción de cada paciente. 

P
ac

ie
n

te
 6

 

Reporte PDF 
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P
ac

ie
n

te
 7

 
Reporte PDF 

 
 



Capítulo 4: Resultados Antecedentes 
 

87 
 

P
ac

ie
n

te
 8

 
Reporte PDF 
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P
ac

ie
n

te
 9

 
Reporte PDF 
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P
ac

ie
n

te
 1

2
 

Reporte PDF 
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P
ac

ie
n

te
 1

4
 

Reporte PDF 
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En la tabla 4.6 se muestra la predicción de acuerdo con la edad obtenida, esta tabla se descarga 

en el reporte del usuario, si se encuentran dentro de los valores óptimos será de color verde, 

amarillo indica que se necesita una valoración médica y el color rojo que los niveles de colesterol 

se encuentran muy elevados. 

Tabla 4.6 Reporte de la predicción de cada paciente. 
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Los pacientes que participaron en este caso de estudio fueron de un rango de edad de 20 a 35 

años, en este grupo se observa que sus niveles de colesterol se encuentran dentro de los 

parámetros normales, mientras que los pacientes de 40 a 65 años tienen un colesterol elevado, 

y los pacientes con valores de colesterol más altos cursan con diagnósticos de enfermedades 

crónico degenerativa, en estos casos el colesterol alto es asociado al desarrollo de enfermedades 

cardiovasculares, mientras que en casos como el del Paciente 7 y el Paciente 12 reflejan niveles 

elevados de colesterol que predisponen a desarrollar ataques cardíacos o accidentes 

cerebrovasculares en un futuro. En los casos del Paciente 8 y el Paciente 12 su edad y sus niveles 

de colesterol, coinciden con la predicción, a los cuales tampoco se les indicó un diagnóstico, 

pero de igual manera la advertencia de los niveles de colesterol, son superiores al rango normal. 

 

 

 

 

 

 

 



Capítulo 5: Conclusiones y recomendaciones Antecedentes 
 

94 
 

Capítulo 5 Conclusiones y recomendaciones 

En este capítulo se presentan las conclusiones y las recomendaciones de la solución de este 

proyecto llamado “Sistema para la predicción de concentración de colesterol en la sangre 

utilizando Big Data y técnicas de simulación Mesoscópica con Dinámica de Partículas 

Disipativas (DPD)”. 

 

5.1 Conclusiones  

Para este proyecto de tesis se cumplieron todos los objetivos planteados al inicio, con el 

desarrollo de la aplicación “PREDIROL: Programa para la predicción de niveles de saturación 

de colesterol”. Al inicio de este proyecto, se realizarón análisis de trabajos relacionados con los 

temás de simulación Mesóscopica con DPD, Colesterol y la prevención de enfermedades.  

Para la predicción se utilizó una regresión logística, para predecir los niveles de colesterol de 

acuerdo con la edad, el modelo DPD de la concentración de colesterol en la sangre de los 

pacientes se construyó a una escala de 1 a 1000 mg/dl, esto quiere decir que una molécula 

representará todas las moléculas que contiene 1000 mg en un decilitro de sangre. 

La aplicación busca la concientización sobre el cuidado de los niveles de colesterol, ya que el 

tener los niveles altos de este provoca acumulación de colesterol y otros depósitos en las paredes 

de las arterias (ateroesclerosis). Estos depósitos (placas) reducen el flujo sanguíneo a través de 

las arterias y en un lapso de tiempo, provoca ataques cardiacos o accidente cerebrovasculares. 

El organismo también necesita colesterol para producción de sustancias por ejemplo hormonas, 

metabolismo de la vitamina D, es imprescindible para la absorción de calcio y ácidos biliares; 

en los datos recabados del laboratorio del “Sanatorio Escudero” se observó que los pacientes 

que tenían una concentración de colesterol total igual o menor a los 80 mg/dl, cursaban con 

diagnóstico de anemia, siendo susceptibles a otras enfermedades. Esta aplicación concientiza a 

los pacientes sobre el cuidado de sus niveles de colesterol total, ya que este es un indicativo de 

que el paciente tenga una buena salud o que este tenga algún padecimiento. 
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5.2 Recomendaciones  

En la actualidad la medicina busca prevenir enfermedades detectándolas en el primer nivel de 

atención para ofrecer una buena calidad de vida a las personas, y así evitar que desarrollen 

padecimientos más graves que alteren la salud, lo cual afectaría su estilo de vida, economía, 

entre otros rubros. Las estrategias para lograr esto es concientizando a la población sobre sus 

hábitos actuales, el objetivo de este proyecto es que las personas perciban que si cursan con 

niveles de colesterol elevados tienden desarrollar padecimientos que requieran estudios, 

estancias hospitalarias y medidas terapéuticas con costos elevados. 

A continuación, se enumeran recomendaciones para futuros trabajos. 

1. Considerar el IMC para predicción de colesterol. 

2. Agregar la simulación DPD de triglicéridos, ya que este es útil para el diagnóstico de 

enfermedades.  

Las recomendaciones anteriores surgieron a las observaciones durante los casos de estudio. 
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