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OBJETIVO

Desarrollar un sistema de computo integral que constituya la implementacion
original de un analizador sintactico (parser en inglés) para el célculo analitico y
exacto de la matriz Jacobiana en el modelo matematico de reacciones quimicas
del medio ambiente (con referncia a contaminacién de atmosférica); la resolucion
del sistema rigido de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (EDQO) de este modelo;
utilizando dicha matriz en el paquete computacional CVODE vy, la representacion
grafica de los resultados en tiempo de ejecuciéon. Para ello, utilizar programacion
orientada a objetos en C++, STL (por sus siglas en inglés Standard Template

Library) y herramientas de programacion visual y multihilos proporcionadas por el
Borland C++ Builder.



INTRODUCCION

En simulacién computacional de problemas del medio ambiente (con referencia a
contaminacién atmosférica), surge la necesidad de resolver numéricamente
sistemas rigidos de Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (EDO) de reacciones
quimicas de tamafio importante de manera eficiente y eficaz. Para ello, se usan
sofisticados paquetes computacionales de alto rendimiento tales como CVODE. La
aplicacién eficiente de CVODE implica el uso de la matriz Jacobiana de ecuaciones
de reacciones quimicas en su forma analitica. Por el gran tamafio de esta matriz
resulta dificil obtenerla manualmente, lo que hace indispensable el uso de un
analizador sintéctico (parser en inglés) para su célculo exacto. Por otro lado,
paquetes como CVODE no incluyen la graficacion de los resultados en tiempo de
ejecucidn. Sin embargo, herramientas computacionales de programacién visual y
multihilos (multithread en inglés) de Borland C++ Builder permiten el desarrollo de
sistemas de cdmputo integrales para calculos numéricos y graficacion que facilitan
notablemente la interaccidn entre el usuario y el programa.

El objetivo de esta tesis es desarrollar un sistema de computo integral que
constituya la implementacion original de un analizador sintdctico para el calculo
analitico y exacto de la matriz Jacobiana en el modelo matematico de reacciones
quimicas del medio ambiente; la resolucién del sistema rigido de EDO de este
modelo utilizando dicha matriz en el paquete computacional CVODE vy, la
representacion grafica de los resultados en tiempo de ejecucién. Para ello, fue
utilizada la programacién orientada a objetos en C++, la STL (por sus siglas en
inglés de Standard Template Library)y las herramientas de programacion visual y
multihilos proporcionadas por el Borland C++ Builder.

La obtencién de la matriz Jacobiana requiere del andlisis caracter por caracter del
sistema de ecuaciones de reacciones quimicas, para diferenciar una unidad
llamada simbolo (token en inglés), luego clasificar el simbolo por su tipo e
interpretarlo basandose en una gramatica valida. Con el procedimiento anterior,
tenemos la posibilidad de distinguir cada parte de los términos involucrados en el
sistema de ecuaciones y calcular sus derivadas parciales, dando origen a la matriz
Jacobiana. Considerando lo repetitivo del procedimiento y obedeciendo a una
gramdtica convenientemente definida, se ha desarrollado un programa donde se
permite manipular un archivo de entrada conteniendo el sistema de ecuaciones. El
sistema de cdmputo integral que se desarrolla en esta tesis estd dividido en tres
procesos: el primero, implementa un modelo de andlisis sintactico proporcionando
como salida un archivo con la matriz Jacobiana obtenida en el formato reconocido
por CVODE: el segundo, toma como entrada el archivo con la matriz Jacobianay lo
usa en CVODE y; el tercero, recibe los resultados numéricos proporcionados por
CVODE dando como salida los resultados graficamente.



Desde el punto de vista técnico, el contar con un sistema de computo integral
donde solo se requiera de un archivo de texto con un formato sencillo como
entrada; un analizador sintactico escrito en un lenguaje de programacion tan
versatil como es C++ y utilizando la S7L para obtener mayor eficiencia en la
manipulacion de los datos; el uso de software reconocido y de uso libre para
solucién numérica de sistemas rigidos de £DO como es CVODEy, el empleo de la
técnica de programacion multihilos del Borland C++ Builder en la graficacion de
los resultados, todo esto le brinda al usuario (un quimico por ejemplo) una
solucion confiable, rapida y grafica con el distintivo de emplear un software
desarrollado especificamente para satisfacer sus necesidades.

Una contribucién importante de esta tesis es su integracion a los trabajos de
investigacion de la FES Cuautitlan, especificamente con relacion al proyecto PAPIIT
No. 105401 “Modelacion matematica de sistemas multifasicos y multicomponentes
en problemas del medio ambiente” (investigador responsable Dr. Vladimir Tchijov).
Por lo tanto, los programas desarrollados se aplican de manera directa e inmediata
a la investigacion realizada en esta facultad.
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CAPITULO 1. ANALISIS
SINTACTICO EN LA
COMPILACION DE PROGRAMAS

El andlisis sintactico (parsing en inglés) también conocido como andlisis gramatical,
tiene principal aplicacion en la compilacion de programas de cdmputo, por lo cual
se aborda como introduccion en este capitulo las fases de compilacién, poniendo
mayor atencién a las tres primeras fases (andlisis lexicografico, analisis sintactico y
andlisis semantico) y a algunos métodos para la creacion del modelo de analisis
sintactico de esta tesis.

En el presente capitulo, se explican algunos fundamentos de operacidén de las
primeras fases de compilaciéon y posteriormente en el Capitulo 4, es expuesto el
modelo de anadlisis sintactico adoptado en esta tesis para el calculo analitico y
exacto de la matriz Jacobiana en el modelo matematico de reacciones quimicas
del medio ambiente (con referencia a contaminacion atmosférica); logrando tener
una implementacién original de un analizador sintactico.

1.1 FASES DE UN COMPILADOR

El proceso de compilacién puede variar en cuanto al nimero de fases y su
interaccién con el manejador de tablas y de errores, para los autores [AHO1986,
p. 10] Figura 1.1.1 y [LEMON1996, p. 3] Figura 1.1.2, dicho proceso consta
de 6 fases principales.

Conceptualmente, un compilador trabaja en fases, donde éstas transforman el
programa fuente de una representacion a otra [AHO1986, p. 10]. En la Figura
1.1.1 el proceso inicia con la entrada del programa fuente, luego las seis fases
(analizador léxico, analizador sintactico, analizador semantico, generador de codigo
intermedio, optimizacion de codigo, y generador de codigo), ejecutan su funcién
trabajando conjuntamente con el manejador de tabla de simbolos y el manejador
de errores, hasta producir el codigo ensamblado y finalmente producir el programa
destino.
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Programa Fuente

Analizador
Léxico

Analizador
Sintactico

Analizador

] Semantico | e
Manejador de Tabla v Marnejador de
de Simbolos Generador de Errores

~— | Cédigo |

Intermedio
Optimizacién
de Coddigo

Generador
de Cddigo

v

Programa Destino

Figura 1.1.1 Fases de un Compilador [AHO1986, p. 10]

El proceso de compilacion puede describirse como una secuencia de fases seriadas
que comienzan con el andlisis lexicografico y finalizan con la generacion del cddigo,
con el manejo de tabla, modulos de error y de E/S que interactlan con mas de
una fase [LEMON1996, p. 3].

En la Figura 1.1.2 Fases del compilador [LEMON1996, p. 3] se puede
apreciar una simplificacion del proceso de compilacidn que consta de seis fases
(analisis lexicogradfico, andlisis sintictico, analisis semantico, optimizacion,
preparacion para la generacion del cddigo, y generacion del cddigo), ademas de
tres subprocesos operando paralelamente (manejo de tablas, manejo de errores y,
entrada/salida). El subproceso del manejo de tablas, opera la tabla de simbolos, la
tabla de literales o identificadores usados en el codigo fuente, la tabla de ciclos
iterativos y la tabla de' representacion intermedia. En la practica las fases
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frecuentemente interactdan con alguna de las otras o no siempre se realizan en el
orden mostrado en las figuras.

Andlisis Anélisis o Preparacion i
lexicografico sintactico Andlisis Optimiza- para la Generaqbn
7 (rastreo) > (gramatical) * semantico > cion »  generacion delcodigo | ——»
del codiao

Manejo de tabla
Tabla de simbolos

e  Tablade literales Manejo de E/S
e  Tabla de ciclos iterativos eITores
e  Tabla de representacidn

intermedia

Figura 1.1.2 Fases del compilador [LEMON1996, p. 3]

1.2 ANALISIS LEXICOGRAFICO

El andlisis lexicogréfico es el proceso mediante el cual se rastrea y filtra una
cadena de caracteres, para identificar las componentes Iéxicas conocidas como
simbolos (tokens en inglés). El rastreo vy filtrado de caracteres se realiza en el
programa fuente, moviendo un puntero una posicion a la vez de izquierda a
derecha, desde el inicio del programa hasta llegar al final. Para lo anterior, el
programa fuente es visto como una cadena de caracteres finitos. El resultado del
andlisis lexicografico es la determinacion de simbolos que son enviados a la fase
de andlisis sintactico para su evaluacion.

Un simbolo es la unidad léxica basica de un lenguaje, puede constar de un solo
caracter o una secuencia de ellos; como un signo de puntuacién o una palabra
(véase Tabla 1.2.1 Ejemplos de simbolos). Los simbolos varian de lenguaje
en lenguaje, e incluso de compilador en compilador para el mismo lenguaje. La
eleccion de los simbolos es una de las tareas del disefiador de compiladores
[LEMON1996, p. 5].
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Simbolo Significado

If Inicio de una condicion
<, <=, 5,<>, >, >= Simbolos de relacién
3.1416 Numero

Var, Varl Nombre de Variable

; Final de sentencia

Tabla 1.2.1 Ejemplos de simbolos

Los simbolos se forman a partir de expresiones regulares. Para generar
expresiones regulares se usan frecuentemente diagramas de transicién, en los
cuales pueden determinarse las cadenas de caracteres que forman un simbolo. Los
diagramas de transicidon son conocidos formalmente como autdmatas de estados
finitos. Existen los autdmatas finitos deterministas y no deterministas. La diferencia
mas notable entre los dos tipos de autdmatas, consiste en que los autdmatas
finitos no deterministas pueden pasar de un solo estado de transicion a otros
estados con el mismo simbolo de entrada; mientras que en los automatas
deterministas con un simbolo de entrada se puede transitar desde un estado a otro
Unico estado. En esta tesis, se emplearon autdmatas finitos deterministas por la
facilidad de su codificacidén en un lenguaje de programacion.

Debido a lo extenso del tema sobre expresiones regulares y lenguajes formales no
sera explicado en detalle su contenido, para ello se recomienda consultar
[AHO1986, p. 83-145] y [HOPCROFT1993, p. 15-48].

En el apartado 4.1.1. Analisis Lexicografico del Capitulo 4, se muestran los
simbolos validos para el sistema de computo integral desarrollado en esta tesis.

1.3 ANALISIS SINTACTICO

El andlisis sintactico (parsing en inglés) es el proceso mediante el cual se evalla un
simbolo en un lenguaje y una gramatica para ese lenguaje, como se hace con las
palabras al formar una oracién de un lenguaje, el resultado es un arbol derivado
en estructuras sintacticas y simbolos.

A continuacién se proporcionan algunas de las concepciones acerca del andglisis
sintactico:

[AHO1986, p. 10] “El parser obtiene una cadena de tokens desde el analizador
léxico, [...] y verifica que la cadena pueda ser generada por la gramatica del
lenguaje fuente”.
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[AHO1986, p. 40] “Parsing es el proceso de determinar si una cadena de tokens
puede ser generada por una gramatica”. :

[LEMON1996, p. 7] “El andlisis sintdctico o fase gramatical de un compilador,
agrupa los fokens en estructuras sintacticas en forma muy similar a como
teniamos que estructurar las oraciones en la primaria”.

El analizador sintactico es una fase del proceso de compilacion de un programa
escrito en un lenguaje de computacién, es también conocido como analizador
gramatical, debido a que la sintaxis forma parte de la gramatica de un lenguaje.
En inglés, la fase de andlisis sintdctico es conocida como parsing.

Es muy usual emplear gramadticas libres de contexto o BNF (abreviatura en inglés
de Backus-Naur Form) para definir lenguajes que puedan crear un arbol de andlisis
sintactico. Una gramadtica libre de contexto consta de terminales, no terminales, un
simbolo inicial y producciones [AHO1986, p. 26-27,170]. Por otro lado, un drbo/
de andlisis sintactico indica graficamente como del simbolo inicial de una gramatica
deriva una cadena del lenguaje y tiene las siguientes propiedades:

1. La raiz o nodo inicial esta etiquetada con el simbolo inicial

2. Cada hoja esta etiquetada con un componente 1éxico o con e (significa
cadena vacia) ,

3. Cada nodo interior esta etiquetado con un no terminal

4. Si A es el no terminal que etiqueta a algun nodo interior y Xz, Xz, ..., X»
son las etiquetas de los hijos de ese nodo, de izquierda a derecha, entonces
A->X;, Xo, ..., X, es una produccion. Aqui, X;, X ..., X representa un
simbolo que es un terminal o un no terminal. Para el caso especial, si A->¢,
entonces un nodo etiquetado con A tiene un solo hijo etiquetado con e.

Ejemplo 1.3.1 Sea la siguiente gramdtica libre de contexto para nombrar
variables que empiecen con la letra @ 0 by después tengan un nimero entre 1y
3. Construir el drbol de andlisis sintdctico de la cadena c2.

V-> LD
L->a/b/c
D->1/2]3

El simbolo inicial es V

Las producciones son V->LD, L->a, L->b, L->¢, D->1, D->2 y D->3
Los terminalesson: a, b, ¢, 1, 2y 3

Los no terminales son: L y D

10



CAPITULO 1. ANALISIS SINTACTICO EN LA COMPILACION DE PROGRAMAS

El arbol de andlisis sintdctico quedaria constituido como se muestra a continuacion

/ ) \
( I

Existen diferentes meétodos de andlisis sintactico, la eleccion de uno de ellos para
su implementacién en compiladores o en sistemas de computo varia segin la
facilidad y eficiencia del algoritmo en relacién al tipo de problema. El tipo de
problema podria caracterizarse por una gramatica que lo represente.

1.4 METODOS DE ANALSIS SINTACTICO

Existen varios métodos de analisis sintdctico, pudiendo ser de dos tipos:
descendentes o ascendentes. La clasificacion del método corresponde al orden en
que se forman los nodos del arbol de andlisis sintactico. En los métodos
descendentes, la construccién del arbol empieza por un nodo raiz y se expande
hasta las hojas; mientras que en los ascendentes, la construccién del arbol
empieza con las hojas y se expande hasta el nodo raiz. La Figura 1.4.1 muestra
una clasificacién de los métodos de analisis sintactico.

Método de analisis sintactico descendente

El método de andlisis sintdctico descendente crea el arbol de andlisis sintactico
partiendo de un nodo raiz, etiquetado como el nodo inicial no terminal y
generando los nodos hijos, empezando por el hijo situado mas a la izquierda. Este
método se efectua repitiendo los siguientes dos pasos:

1. En el nodo n, etiquetado con el no terminal A, seleccionar una de las
producciones para Ay expandir con los hijos de n para los simbolos del lado
derecho de la produccion.

2. Encontrar el siguiente nodo donde ha de construirse un subarbol.

11
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ANALIZADOR SINTACTICO

Descendente Ascendente

Recursivo Controlado por
Tabla o LL (Left Left)

Reduccién por
Desplazamiento o
LR (Left Right)

1 AN

Precedencia de
Operador

Recursivo

e LR Simples o SLR (Simple Left Right) * Precedencia Simple

e LR o LR candnicos ®* Precedencia controlado
LR de busqueda adelantada o LALR por tabla
(Look Ahead Left Right)

Figura 1.4.1 Clasificacion de métodos de andlisis sintactico

NN /D
a/ \b

(a) (b (c)

Figura 1.4.2 Pasos para el Método de Andlisis Sintdctico Descendente

Ejemplo 1.4.1 Construccién del arbol sintactico descendente considerando la
gramatica siguiente:

P->clLd
L->ab/a

12
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y el simbolo de entrada w= cad. Para crear el arbol/ de andlisis sintactico
descendente del simbolo, primero se crea el nodo raiz, en este caso el nodo raiz es
P, un puntero debe apuntar a la entrada ¢ el primer caracter del simbolo w.
Después se utiliza la primer produccion de P para expandir el arbol y obtener el
arbol de la Figura 1.4.2 (a). Se emparejan la hoja mds a la izquierda, con la
etiqueta ¢, con el primer caracter de v, luego se cambia puntero de la entrada al
caracter b, el segundo caracter de v, y se evalla la siguiente hoja etiquetada con
L. Como L es un nodo no terminal se puede expandir utilizando la primer
alternativa de L para obtener el arbol de la Figura 1.4.2 (b). Al realizarse la
comparacion se obtiene la concordancia de los dos caracteres y se avanza el
puntero de entrada a d, el tercer caracter de v, con la hoja siguiente, etiquetada
con b. Como b no concuerda con 4, se indica un fallo y se regresa a L para ver Si
existe otra alternativa de expansion que no se haya intentado, pero que pueda dar
lugar a un emparejamiento.

Al regresar a L, se debe restablecer el puntero a la posicién 2, aquella que tenia al
evaluarse L por primera vez. Se intenta a continuacién la segunda alternativa de L
para obtener el arbol de la Figura 1.4.2 (c). Se compara y empareja a con el
segundo caracter de v, y la hoja d, con el tercer caracter de v. Como ya se ha
producido el drbol de andlisis sintdctico para v, se para y se anuncia del éxito del
proceso.

Existen otros métodos que se derivan del método descendente, uno de eilos
implementa el concepto de recursividad para la generacién del drbo/ de andlisis
sintactico. E! método de andlisis sintactico recursivo descendente es un
método en el que se ejecuta un conjunto de procedimientos recursivos para
procesar la entrada y modelar el drbo/ de andlisis sintactico por construirse. Para
cada no terminal de una gramatica es asociado un procedimiento que lo analiza
gramaticalmente. Cada uno de estos procedimientos puede leer la entrada de
caracteres, hacer concordar o emparejar simbolos terminales o llamar otros
procedimientos para leer entradas (simbolos) y hacer coincidir terminales en el
lado derecho de la produccion.

Para el método de andlisis sintictico recursivo descendente LL(k), el
procedimiento es muy similar al método recursivo descendente. La primer L (por
left-to-right) significa que la cadena de caracteres se evalla de izquierda a
derecha, moviendo un puntero en ese sentido. La segunda L (por leftmost
derivation), se interpreta como la construccion del drbol de analisis sintdctico con
derivacidn por la izquierda y, el simbolo & indica el nimero de caracteres de
entrada evaluandolos en cada paso anticipadamente antes de emparejarlo con un
simbolo terminal o un no terminal. Si k es omitida, entonces k es igual a 1. La
caracteristica particular del método recursivo LL, radica en el empleo de una tabla
para el andlisis sintactico, esta tabla consta de renglones y columnas; en los
renglones se definen los nodos no terminales y en las columnas los simbolos de
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entrada, las decisiones de emparejamiento se toman en base a las coincidencias
existentes en la tabla, tomando como coordenadas el no terminal y el simbolo de
entrada. Esta coordenada debe contener una Unica produccidn vélida para esos
valores definidos en la gramatica del lenguaje.

Un método recursivo descendente simple, estd constituido por procedimientos (o
modulos de programacion) recursivos para evaluar la gramatica del lenguaje;

mientras que los métodos LL recurren a una tabla predefinida para ese mismo
propdsito.

Método de andlisis sintactico ascendente

El método de andlisis sintdctico ascendente crea el drbol de andlisis sintactico
partiendo de las hojas o nodos terminales (desde el fondo del arbol) y avanzando
hacia al nodo inicial o raiz (cima). Los pasos son:

1. Comenzar con la cadena de caracteres de entrada (las hojas o terminales
del arbol que sera creado)
2. Intentar reducir al simbolo de inicio o raiz encontrando el controlador
actual: el controlador es
a) la coleccidn mas extensa de terminales y no terminales en la parte
extrema izquierda de la entrada que coincida en el lado derecho de
una produccion y ,
b) tal que todos los simbolos a la derecha del controlador sean
terminales y
c) tal que el reemplazo del controlador con el lado izquierdo de la
produccion eventualmente (en caso de encontrar mas controladores)
conduce de regreso al simbolo de inicio o raiz.

Ejemplo 1.4.2 Construccidn del arbol sintactico ascendente considerando la
gramatica siguiente:

S -> aABe
A->Abc| b
B->d
La cadena abbcde se puede reducir a S como sigue:
abbcde => aAbcde => aAde => aABe => S
Se examina la cadena abbcde buscando una subcadena que concuerde con el lado

derecho de alguna produccién. Las subcadenas by d pueden servir, sin embargo;
debe elegirse la que se encuentra mas a la izquierda en la cadena. Al elegirse b, se
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sustituye b por A el lado izquierdo de la produccion A->5; asi se obtiene la cadena
aAbcde (véase Figura 1.4.3 (b)). Luego, las subcadenas Abc, b y d concuerdan
con el lado derecho de dos producciones (A->Abc, A->b y B->d), siendo b la
subcadena situada mas a la izquierda de la entrada que concuerda con el lado
derecho de una produccidn, pero en este caso; debe elegirse la coleccion mas
extensa de terminales y no terminales; por tanto, sustituir la subcadena Abc por A4,
que es el lado derecho de la produccion A->Abc. Ahora se obtiene aAde (véase
Figura 1.4.3 (c)). Después, sustituyendo @ por B, que es el lado derecho de la
produccion B->b, se obtiene aABe (véase Figura 1.4.3 (d)), para finalmente
sustituir toda esta cadena por S (el simbolo de inicio o raiz) (véase Figura 1.4.3

(e)).
El proceso anterior podria verse como una derivacion derecha en orden inverso:

S->aABe=>aAde=>aAbcde=>abbcde

a b b c d e a A b c d e
/
| b
(a) | (b)
a d e a A B €
AN 1IN N VAN
A c A c d

(c) (d) (e)

Figura 1.4.3 Pasos para el Método de Andlisis Sintactico Ascendente
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El método de analisis sintactico ascendente LR(k), es un método eficiente
pero dificil de implementar manualmente, por lo que existen algunas herramientas
que crean el drbol de andlisis sintdctico partiendo de una gramatica especifica para
un lenguaje. EI nombre del método contiene las letras LR, /a letra L(por left-to-
right) significa que la cadena de caracteres se evalla de izquierda a derecha,
moviendo un puntero en ese sentido. La letra R(por rightmost derivation), se
interpreta como la construccion del drbol de andlisis sintactico con derivacion por
la derecha en orden inverso (es decir desde los no terminales hacia el nodo raiz) y,
el simbolo k indica el nimero de caracteres de entrada evaludndolos en cada paso
anticipadamente antes de emparejarlo con un simbolo terminal o0 un no terminal.
Si kes omitida, entonces kes igual a 1.

El método de andlisis sintdctico LR estad constituido por tres tipos: LR Simple
(Simple Left-to-Right Rightmost Derivation o SLR abreviado), LR (o LR Cancnico)y
LR de Busqueda Adelantada (LookAhead Left-to-Rigth Rightmost Derivation o
LALR abreviado). El método SLR es mas facil de implementar pero no es tan
eficiente, podria no producir una tabla de andlisis sintdctico que otros métodos si;
el método LR Candnico es el mas eficiente pero su implementacion es costosa v, el
metodo LALR ocupa un lugar intermedio entre los dos métodos anteriores en
cuanto a facilidad de uso y términos de eficiencia, funciona con las gramaticas de
la mayoria de los lenguajes [AHO1986, p. 222].

La diferencia basica entre los tres métodos anteriores consiste en la manera que se
construye la tabla de andlisis sintactico, asi como la dimensién de ésta en cada tipo
de método. La tabla de andlisis sintdctico creada en el método LALR es mas
pequefia que la generada por el método LR Candnico. Las tablas SLR y LALR para
una gramatica siempre tienen el mismo nimero de estados, normalmente cientos
de estados, en cambio la tabla del andlisis LR Candnico podria tener miles de
estados para un lenguaje del mismo tamafio. Por lo anterior, es mas facil y
econdmico construir tablas SLR y LALR que tablas del andlisis LR Canonico
[AHO1986, p. 243].

Los meétodos ascendentes LR implican cierta dificultad para crear &rboles de
analisis sintactico manualmente, sin embargo; son ampliamente implementados
por su eficiencia, por esto Ultimo; existen varios generadores de analizadores
sintacticos, uno de los mas conocidos es YACC (Yet Another Compiler-Compiler,
que significa "Otro Compilador de Compiladores Mas”), el cual utiliza el método
LALR(1).

Existen otros métodos de andlisis ascendente: precedencia de operador simple y

precedencia de operador controlado por tabla. Los dos métodos anteriores son
empleados para gramaticas de operador, las cuales generan un subconjunto
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especifico de simbolos de un lenguaje mas general, dichos métodos tienen como
proposito analizar cadenas del lenguaje que puedan clasificarse como operador u
operando. -

El método ascendente de precedencia de operador simple hace uso de dos
pilas como estructura de datos, para diferenciar en una los operandos y en otra los
operadores. Es recomendado este método para gramaticas que generen
expresiones algebraicas con un nimero reducido de simbolos como operadores.

Para una cantidad grande de simbolos como operadores, es mas adecuado
implementar el método ascendente de precedencia de operadores
controlado por tabla, debido a que a través de la tabla se puede hacer la consulta

directa entre los operandos y la relacidn de precedencia entre éstos y los
operadores.

1.5 ANALISIS SEMANTICO

La fase de andlisis semdntico forma parte de la verificacion estatica de errores. En
esta fase se parte de la estructura generada por el andlisis sintactico creando otra
estructura que interpreta a la primera y le da significado, es decir;.es aqui donde
es analizado el arbol/ de andlisis sintdctico y es creada otra estructura que bien
puede ser un arbol de sintaxis abstracto, una notacion Polaca posfija o c6digo en
tres direcciones; la cual representa el cédigo intermedio entre el cédigo fuente y el
codigo objeto. Las tareas principales de la tercer fase, consisten en crear la tabla
de simbolos y traducir el drbol de andlisis sintdctico a una representacion
intermedia mas apropiada para apoyar las siguientes fases de compilacion.

Las tres primeras fases de compilacidon se encargan de realizar la verificacion
estatica de errores durante el tiempo de compilacion de un programa; mientras
que, el resto de las fases se encargan de detectar otros errores generados en la
ejecucion del mismo programa.

Existen ciertos errores que las gramadticas libres de contexto a través de la BNFno
pueden detectar durante la verificacion estatica, por ejemplo; en algunos lenguajes
de programacién es necesario declarar una variable para poder usarla despugs, si
no se hace de este modo se produce un error, éste tipo de error no es
sintacticamente incorrecto, porque se puede producir una estructura valida en la
BNF, sin embargo; es semanticamente incorrecto porque no se podria asignar a la
variable su valor segun el tipo de dato correspondiente puesto que se desconoce.

Las gramadticas de atributo [LEMON1996, p. 126-130] buscan concluir la

verificacion estatica de errores de un programa como uno de los propdsitos de la
fase de andlisis semantico, son también libres de contexto, agregan atributos y
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funciones semanticas para lograr dicho propdsito. Los atributos son variables que
toman valores y estdn relacionados con uno o mas no terminales o terminales de
la gramatica. Por otro lado, las funciones semanticas son ecuaciones mediante las
cuales se asignan los valores a los atributos locales, siendo éstos Ultimos los que
caen dentro del ambito de una produccion en el drbol sintactico. Las gramaticas de
atributo también son conocidas como definiciones dirigidas por la sintaxis
[AHO1986, p. 288-295].

Ejemplo:
Produccion (Sintaxis) Reglas o Funciones Semanticas
Exp -> Exp + Ter Exp.Valor = Exp.Valor + Ter.Valor

La creacidon de la tabla de simbolos podria realizarse desde la fase de andlisis
lexicografico, sin embargo; algunos compiladores estdn disefiados para crearla
después de tener el drbol de andlisis sintdctico, es decir, una vez que se conoce
toda la informacién relevante de la estructura general del programa. La tabla de
simbolos por lo regular incluye informacion de tipo de datos, ambito de nombres
(variables, procedimientos y funciones) e informacidon acerca de la ubicacion
posible en la memoria.

Se realizan otras verificaciones estdticas durante esta fase, como la verificacion de
tipos para asegurar la compatibilidad entre operador y operandos; la verificacion
de arreglos para no rebasar sus dimensiones al utilizar sus indices; la verificacion
por duplicidad de nombres de variables, procedimientos o funciones, entre otros.
Las restricciones del andlisis semantico varian en cada lenguaje de programacion.

Para el propdsito de esta tesis, se toman en consideracion las tres primeras fases
de compilacidn (andlisis lexicografico, andlisis sintactico y analisis semantico),
sobre las cuales se rige el modelo de andlisis sintactico empleado; siendo
parte fundamental en el disefio del sistema de computo integral expuesto en el
Capitulo 4.

En esta tesis se eligid la implementacion del método de andlisis recursivo
descendente por su sencillez y por su gran acoplamiento al problema. La sencillez
del método elegido se basa en la estrecha similitud entre el desarrolio manual y el
desarrollo en un lenguaje de programacion; la recursividad del método permite
generar la gramatica requerida evitando el uso de tablas de simbolos complejas o
de gran tamanio v, favorece el uso de gramaticas libres de contexto representadas
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en EBNF (Extended Backus Naur Form) de gran ayuda para la codificacion del
programa de analisis sintactico. Por otra parte, el método mencionado presenta un
gran acoplamiento al problema; con su caracteristica recursiva atiende a la
necesidad de procesar cada término de una ecuacién, de igual manera que cada
término del resto de las ecuaciones del sistema de EDO; con lo cual, el problema
se concibe como un problema de andlisis recursivo en cada término de cada una
de las ecuaciones.

Asimismo, el andlisis semantico en el sistema de cdmputo integral de esta tesis, se
representa a través de un autdmata, donde la secuencia de nimeros 1, 2 y 3
determinan el tipo de simbolo de cada término en el sistema EDO (delimitador,
numero y variable, respectivamente). La evaluacidn de la secuencia generada,
permite saber si el término es correcto, de ser asi; el término es aceptado como
valido y guardado en memoria.
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CAPITULO 2. MuLTIHILOS
Y GRAFICACION

En la ejecucion secuencial, concurrente y paralela de programas puede hacerse
uso de herramientas de programacién visual para ofrecer mayor acoplamiento del
usuario con la interfaz gréfica y también para mostrar resultados con dibujo de
imagenes, texto o lineas. En el caso de programas de ejecucidn concurrente y/o
ejecucion paralela, es necesario dividir el programa en tareas; de tal modo que se
produzca mayor eficiencia en el procesamiento de datos y la obtencion de
resultados; para lo cual, es necesario diferenclar las tareas mas complejas de las
que no los son; asi como también, se deben distinguir las dependencias de datos
entre tareas.

En Borland C++ Builder, que se usé como herramienta principal para el desarrollo
de esta tesis, es posible crear aplicaciones de ejecucion concurrente o aplicaciones
multihilos, asignando a cada hilo existente una tarea especifica para obtener el
propdsito final de |z aplicacion.

La VCL (Visual Component Library) proporciona mecanismos de coordinacién de
hilos para evitar colisiones entre ellos que produzcan resultados errdneos o el
colapso del sistema operativo Windows.

Las herramientas de programacion visual de Borland C++ Builder permiten
integrar a las aplicaciones el dibujo de texto, imagenes y lineas. Al combinar las
caracteristicas de desarrollo de aplicaciones multihilos y las herramientas visuales
para graficacién pueden obtenerse aplicaciones muy eficientes con una interfaz
grafica atractiva para el usuario.

2.1 MULTIHILOS

Al conjunto de instrucciones que son ejecutadas en un orden determinado para
lograr un fin especifico se le conoce como programa. Dicho conjunto de
instrucciones puede ser ejecutado de forma secuencial, concurrente o paralela. Asi
como un sistema operativo multitarea tiene ta capacidad de mantener en ejecucién
mas de un proceso en forma concurrente y/o paralela, un proceso lo hace
similarmente manteniendo en ejecucién mas de un hilo. Cada hilo representa una
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linea de ejecucion diferente con un flujo de control, pudiendo ejecutar sus
instrucciones independientemente de los otros hilos presentes en el proceso.

Multihilos es un paradigma de programacion en el cudl un solo proceso puede
tener mas de una linea de ejecucion [LEWIS1996, pag. 297].

Un programa multihilos puede lograr un rendimiento significativo a través del uso
de la ejecucién concurrente y/o paralela de hilos. La ejecucidn concurrente de hilos
(o concurrencia) significa que dos 0 mas hilos estan en progreso al mismo tiempo
[NORTON1997, pag. 17].

Cada linea de ejecucion es un hilo de una aplicacion multihilos. Cuando una tarea
involucra dos o mas subtareas independientes, es posible resolverla a través de
multiples hilos de control representados en un programa multihilos. De este modo,
un hilo podria encargarse de mostrar la GUI (Graphical User Interface), un
segundo hilo podria realizar calculos mateméticos y un tercer hilo podria enviar
resultados a una impresora.

En un programa de ejecucion secuencial las instrucciones son ejecutadas una a la
vez y el control del flujo de éstas instrucciones lo tiene a su cargo un solo proceso
de un solo hilo (thread en inglés), e} cudl controla también las llamadas a las
rutinas o funciones. El sistema operativo representa al programa secuencial como
un solo proceso, el cual contiene cddigo, datos y demanda recursos de sistema
para lograr su propdsito.

Podemos decir que los programas de ejecucién concurrente o paralela involucran
tanto procesos como hilos, por lo cudl a partir de esta secclon seran explicados
conjuntamente los términos de proceso, hilos, concurrencia y paralelismo.

Un proceso es una instancia de la ejecucién de un programa y también la unidad
basica de ejecucidn del sistema operativo [WALL2000, pag. 62]. Los procesos
constan de los siguientes elementos;

« Codigo, datos y pila. Son el texto del programa, los datos que maneja, el
espacio del monticulo (heap), las bibliotecas compartidas y el espacio de
pila que ocupa.

o Contexto de Programa. Estd integrado por los registros de datos, los
codigos de condicién, puntero a la pila y el contador de programa.

« Contexto de Kernel o Nucleo. Esta integrado por el identificador del
proceso (PID), la estructura que caracteriza la organizaclén de la memoria
virtual, informacidn sobre los archivos abiertos, manejadores de sefial y el
apuntador de final.
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Un hilo es considerado como una “unidad de ejecucion, asociada a un proceso
pero con su propio identificador de hilo, pila, puntero de pila, contador de
programa, codigos de condicién vy registros de propdsito general” [BRYANT2001,
pag. 1].

Codigo y Datos

Pia Bibliotecas compartidas

" | RS
brk

Monticulo

contexto de hllo:

Identificador de Hilo (TID) Datos(lectura escritura)

Reglstros

PC — Cbdlgo(iectura)

Codigos de condicion

Purtero de plla (SP)

Contador de programa(PC)

Contexto de kernel:

ldentificador de proceso (PID)

Estructuras de M. Virtual

Archivos ablertos

Manejadores de sefial

Puntero de final (ork polnter)

Figura 2.1.1 Relacion de un hilo con el proceso donde fue creado

Cuando en un proceso se crean varios hilos, los hilos comparten cddigo, datos,
monticulo (heap), bibliotecas, manejadores de sefales, identificador de proceso
(PID), estructuras de memoria virtual, puntero de final y archivos abiertos
declarados en el proceso donde son lanzados los hilos [BRYANT2001, pag. 1-3]
(véase Figura 2.1.1).

Al existir varios hilos en un mismo proceso, cada uno de ellos tendra su propia pita

y contexto de hilo (thread context en inglés) integrado por registros de propdsito
general, cddigos de condicion, puntero de pila (5P)y contador de programa (PC),
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asi como un identificador de hilo (770) [BRYANT2001, pag. 1-3] (véase
Figura 2.1.2),

Hils 1 Caddigo y datos compartidas Hilo 2
Pia | Blollotecas compartidas Pila 2
Monticuip
Contexto de hllo 1; Contexto de hllo 2:
Oatos(lectura escritura)
ldentificador de hiio 1(TID1) Igentificador de nilo 2(TID2)
Coalgo(lectura)
Registros Reglstros
Cdalgos ge condicién Cédigos de condictdn
Puntero de plla 1(SP1) Punterp de plia 2(SP2)
Contexto de kernel:
Contador de programa 1(PC1) Idertificador de procesa (PID) Contador de programa 2(PC2)

Estructuras de M. Virtual

Archivas ablertos

Manejadores de sefial

Puntero de final (brk pointer)

Figura 2.1.2 Relacién de dos hilos con el proceso donde fueron creados.

El cambio entre procesos es similar al cambio entre hilos. A continuacién se
muestra en la Figura 2.1.3 el cambio entre un proceso y otro, conocido como
“process context switch”, el cual consiste en modificar el estado activo de un
proceso y activar algln otro. En la Figura 2.1.3 el Proceso 1 inicia su ejecucion,
después en algin tiempo es activado el Proceso 2 y el contexto cambia, en este
punto los dos procesos son ejecutados concurrentemente. De forma similar, la
Figura 2.1.4 muestra el cambio de contexto desde un hilo a otro conocido como
“thread context switch'.

Como se observa en la Figura 2.1.4, al crear varios hilos dentro de un proceso se
tienen varias lineas de ejecucion concurrente relativamente independientes con
algunos recursos propios y otros definidos en el proceso, produciéndose asi, una
estructura de memoria compartida a través de los recursos del proceso,
determinando asi un mecanismo sencillo para compartir datos.
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El utllizar un proceso con varlos hilos consume menos recursos que el crear varios
procesos concurrentes bajo el esquema clasico de los procesos. Asimismo, debido
a que el contexto de un hilo es mas pequeiio que el de un proceso, el cambio
entre un hilo y otro “thread context switch” es mas rapido que si se llevara a cabo
entre procesos. Observar la Figura 2.1.3 y Figura 2.1.4,

Proceso | Proceso 2

} Intercambio de contexto de proceso

Tiempo
} Intercambio de contexto de proceso

} Intercambio de conlexto de proceso

Figura 2.1.3 Intercambio de contexto de un proceso a otro "process context
switch”.

} Intercambio de contexto de hila

Tiempo » .
} Intercambio de contexto de hilo

} Intercambio de contexio de hio

Figura 2.1.4 Intercambio de contexto de un hilo a otro “thread context switch”.
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En un programa de ejecucion tanto concurrente como paralela es necesario
conocer el estado gue guardan los hilos o los procesos. En el modelo de ejecucién
de multiproceso, un proceso puede estar en alguno de los seis estados durante su
ciclo de vida: creacion, ejecutable(listo para pasar al estado actlvo), activo(o en
ejecucion), dormido, detenido o terminado [NORTON1997, pag. 9]. En el
modelo de ejecucién multihilos se cuenta con cinco estados: ejecutable, detenido,
activo, dormido y terminado [LEWIS1996, pag. 48].

2.1.1  Ejecucion Concurrente y Ejecucion Paralela

Un programa de ejecucion concurrente puede producirse con mas de un proceso o
con mas de un hilo. Desde el punto de vista de los sistemas basados en procesos,
un programa es concurrente si Involucra varios procesos ejecutandose
independientemente e interactuando entre si para lograr un propoésito en comun.
Por otro lado, un programa multihilos, es un programa concurrente si en lugar de
intervenir varios procesos, es usado sélo uno con varlos hilos. En el caso de los
programas multihilos, la ejecucién concurrente y paralela es realizada en equipos
de memoria compartida.

Concurrencia significa que dos o mas hilos (o procesos en el caso general) pueden
estar al mismo tiempo en medio del cédigo de ejecucidn; en el mismo cddigo o en
diferente [LEWIS1996, pag. 88]. Lo anterior quiere decir que todos los hilos han
iniciado su ciclo de vida y pueden o no estar ejecutandose al mismo tiempo, pero
aln no han alcanzado el estado terminado (véase Figura 2.1.5). Un sistema
operativo multitarea tiene la capacidad de mantener en ejecucidn mas de un
proceso; sin embargo sélo uno a la vez puede permanecer en un procesador.

Procesol | —,.
Proceso2 _, . Procesadior
Proceso3 ; >
N N I A R
T T T T T 1
Tiempo

Figura 2.1.5 Tres procesos ejecutandose concurrentemente en un procesador
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Procesol

> > Procesador1

Procesoz _, —_— Procesador2

Proceso3 ___

— 5 Procesador3

Tiempo
Figura 2.1.6 Tres procesos ejecutandose paralelamente en tres procesadores

Paralelismo significa que dos o mas hilos son ejecutados en realidad al mismo
tiempo en diferentes procesadores [LEWIS1996, pag. 89], como muestra la
Figura 2.1.6. Asimismo, si un equipo cuenta con varios procesadores, es posible
ejecutar un programa multihilos en ambos modos de ejecucion: paralelo y/o
concurrente. Lo anterior aplica también para varios equipos que trabajen
independientemente y se encuentren interconectados por redes de comunicaciones
(lo que se conoce como procesamiento distribuido).

En el caso de sistemas basados en procesos, la mayoria de los sistemas operativos
se basan en el modelo jerarquico de creacion de procesos. En dicho modelo,
dentro de cada proceso pueden crearse procesos hijos; los cudles, al momento de
ser creados, se conforman de una copla del proceso padre, un nimero distinto de
PID (Process Identificator) y un identificador del proceso padre PPID (Parent
Process Identificator). Un proceso hijo existe sdlo si su proceso padre existe
también; si éste Ultimo termina, todos los procesos hijos terminaran.

A diferencia de los procesos, los hilos no cuentan con una relacionan jerarquica
padre-hijo; todos ellos tienen acceso a jos recursos compartidos en el proceso de
la misma forma; pueden terminar la ejecucién de otros hilos y sincronizarse entre
si no importando su orden de creacidén y cual haya sido el hilo que los creara
dentro del proceso.

Bajo el esquema anterior de hilos, dentro de todo proceso existe un hilo principal,
cuya Unica diferencia con los demas es la de haber sido el primero en ser creado y
ejecutado por el flujo normal del programa, y el primero en crear y lanzar otros
hilos.

Los mecanismos de coordinacién de hilos mencionados en el apartado 2.2.3 son
necesarios en la ejecucién concurrente o paralela por procesos o por hllos en los
sistemas operativos modernos.
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En un principio, los sistemas operativos definian sus propias bibliotecas APIs
(Application Programming Interface) disefiando sus propias funciones para la
integracién de aplicaciones multihilos. Lo anterior, tuvo como consecuencla la
dificultad para transportar dichas aplicaciones para ser ejecutadas en mudltiples
plataformas de sistemas operativos. Un apoyo para evitar esta dificultad, lo
ofrecen algunos estandares establecidos por la IEEE( Institute Q§f Electrical and
Electronics Engineers) surgiendo con ello el estdndar POSIX (Portable Operating
System Interface). Sin embargo, las marcas de compiladores y los diferentes
sistemas operativos siguen creando diferentes herramientas para la programacion
multihilos o la programacion multiprocesos.

2.1.2  Caracteristicas de la Ejecucion Concurrente

La ejecucion concurrente estd caracterizada por ser no-determinista, sujeta a
calendarizacidn (o asignacion de orden y tiempo) por parte del sistema operativo y
requiere de mecanismos de coordinacion entre procesos o hilos para evitar
regiones inseguras.

» No-determinismo. En un programa de ejecucion secuencial el orden de
ejecucion de las instrucciones corresponde a la légica que guarda el
programa permitiendo observar una total determinacion de su flujo. En
cambio en la ejecucion concurrente, las instrucciones no son ejecutadas
completamente en forma predeterminada, aunque se cuente con un orden
dado; la ejecucidn final es no-determinista dentro de cada proceso.

s Calendarizacion (Scheduling). El sistema operativo se encarga de
colocar las instrucciones de los procesos o los hilos en estado ejecutable en
una cola de espera y de esto depende el orden en el cual seran ejecutadas,
ademas le es asignado un tiempo determinado de uso del procesador. Esta
caracteristica estd muy relacionada con la anterior.

o Técnicas de Prueba. Cuando en un programa concurrente intervienen
varios procesos y varios procesadores las lineas de ejecucion de las
instrucciones se incrementan y se vuelven mas complejas en la medida que
aumentan los procesos y/o los procesadores, lo cual podria conducir a
trayectorias o rutas de ejecucién denominadas como inseguras, las cuales
podrian producir resultados incorrectos o inesperados.

Debido a las caracteristicas antes mencionadas de la ejecucidn concurrente, es
necesario contar con mecanismos para prevenir colisiones entre procesos cuando
pretendan acceder simultdneamente la misma region de memoria o usar algin
otro recurso del sistema, .asi como también procurar el orden correcto de ejecucion
previendo las posibilidades validas de las que no lo son y ademas evitar en lo
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- posible que un proceso tenga retrasos por la espera de ejecucion de otro. Por lo
anterior, existen mecanismos de sincronizacién para evitar conducir la ejecucién de
un programa a regiones inseguras. Los mecanismos mas comunes se basan en el
establecimiento de secciones criticas y el bloqueo de variables.

2.1.3 Modelos de Concurrencia

Los modelos de concurrencia determinan el nivel de no-determinismo (lo cual se
traduce como “determinismo observable”) de acuerdo al tipo de problema
planteado en un programa concurrente. Dichos modelos, determinan la forma en
que los recursos compartidos por los procesos o hllos concurrentes son accedidos,

principaimente la memoria. Existen varios modelos de concurrencia los mas
comunes son:

o Concurrencia declarativa
o Paso de Mensajes

2.1.3.1 Concurrencia Declarativa

Los programas escritos en este modelo son de utilidad en problemas con un no-
determinismo no observable. Los procesos generalmente se comunican entre si
mediante acceso directo a dreas de memoria compartida, por lo que, este modelo
es aplicado ampliamente en equipos con arquitectura de memoria compartida o
bien en equipos de memoria distribuida formados por nodos de varios
procesadores con memorla compartida dentro del nodo; en dicho caso, el
programa se pude ejecutar en un solo nodo.

La ejecucién concurrente multihilos estd considerada dentro del modelo de
concurrencia declarativa.

Operaciones con hilos

Al crearse los hilos dentro de un proceso, éstos pueden escribir o leer datos de
areas memoria comunes, tener dependencia de datos o recursos entre etlos, y en
algunos casos correr solamente en ciertos momentos y permanecer inactivos o en
espera de otros. Para prevenir errores en tiempo de ejecucion o logicos, ademas
de la creacién y terminacion de hilos existen otras operaciones sobre los hilos que
dan como resultado los siguientes estados:

Operaciones:

Detener, continuar, despertar, dormir, activar, despachar, terminar.
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Estados:

Ejecutable, detenido, activo, dormido, terminado. [LEWI1S1996, pag 48].

Detener

Ejecuiable ]

‘ Activar A Desperiar

Continuar Detener .
[ Detenido 1‘ .'L Dormido ]
/ Continuar
Despachar
Y
Detener Aclivo ] Dormir

T erminar

Terminado ]

Figura 2.1.7 Operaciones y estados de hilos.

En la Figura 2.1.7 se muestran las operaciones validas para los hilos, ademas de
la operacion de creacién del hilo; donde un hilo en estado Ejecutable puede recibir
una instruccidén Activar o Detener pasando al estado Activo o Detenido
respectivamente. Desde el estado Ejecutable, un hilo no puede cambiar
directamente al estado Dormido, tendra que recibir primero la orden adecuada
para pasar el estado Detenido o Activo, y desde cualquiera de éstos estados
entonces si podra llegar at estado Dormido.

2,1.3.2 Paso de Mensajes

El modelo de paso de mensajes, es una extensidn del modelo de concurrencia,
agregando los conceptos de puerto y canal para reducir el no-determinismo en la
ejecucion de los programas. En el modelo de paso de mensajes, los procesos se
comunican entre si mediante mensajes, que consisten en accesos de lectura y
escritura a los puertos.

Un puerto es un tipo de dato abstracto, definido en la implementacion del paso de
mensajes. Se realizan basicamente tres operaclones con respecto a los puertos:
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« Creacidn del puerto
» Envio de datos al puerto
» Recepcidn de datos desde el puerto.

Con los canales se busca reducir ain mas el no-determinismo presente en el
manejo por puertos. Las operaciones de los canales son las mismas que las del
modo normal de puertos, con la diferencia de los procesos emisor £y receptor R
establecidos en la creacidn del puerto.

2.2 PROGRAMACION MULTIHILOS EN BORLAND C++
BUILDER

Multihilos es la capacidad de un programa para ejecutar multiples tareas (hilos) al
mismo tiempo [HOLLINGWORTH2001, pag. 194]. En un programa multihilos
de Borland C++ Builder, el hilo primario tiene a su cargo la creacién de las
ventanas hijo y el procesamiento de mensajes; mientras que, los hilos secundarios
gjecutan operaciones como: lectura de archivos grandes, blsqueda de
informacién, calculos mateméticos, entre otros.

Cuando un programa esta en ejecucidn, el sistema operativo sobre el cual esté
trabajando, lo representa como un proceso de uno 0 mas hilos que contienen
datos, cddigo y recursos de sistema necesarlos para lograr un propdsito
determinado. A cada hilo le es encomendada la ejecucion de una parte del
programa y el sistema operativo le reserva un tiempo de CPU para obtener un
resultado. Todos los hilos de un proceso comparten el mismo espacio de memoria
y tienen alcance a las variables globales de ese proceso.

En Borland C++ Bullder |as propledades y métodos de los objetos de la VCL (Visua/
Component Library) son regiones Inseguras de hilo, lo cual significa que al acceder
a las propiedades y métodos pudiera usarse memoria no protegida en otros hilos
ejecutados simultdneamente causando conflictos y generando resultados
incorrectos. Por lo anterior, existe un hilo principal VCL controlando exclusivamente
la VCL: manipulando y procesando los mensajes recibidos por los controles de la
propia VCL. Ademas para evitar dichos conflictos existen varios mecanismos para
coordinar la ejecucidn de hilos, como se vera en el apartado 2.2.3.

Con Borland C++ Builder se pueden crear hilos de dos formas: usando llamadas a
la API de Windows o usando el objeto TThread.
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2.2.1 Creacion de Hilos con la APi de Windows

Es posible crear un hilo a partir de otro, llamando a la funcion API de Windows
CreateThread. Algunos de los pardmetros de dicha funcion son los atributos de
seguridad usados para determinar si otros hilos pueden modificar el objeto; la
creaclon de banderas para establecer si el hilo sera ejecutado inmediatamente
después de su creacién o estara detenido v, la funcion del hilo para determinar el
proposito del hilo. A continuacion se presenta el prototipo de esta funcion:

HANDLE CreateThread
( LPSECURITY _ATTRIBUTES |[pThreadAttributes,// pointer to thread security
attributes
DWORD awStackSize, // Initlal thread stack size, in bytes
LPTHREAD START_ROUTINE [pStartAddress, // pointer to thread function
LPVOID [pParameter, // argument for new thread
DWORD awCreationFiags, // creation flags
LPDWORD IpThreadld  // pointer to returned thread identifier
)

Otra forma de crear hilos es a través de la funcién _beginthread, |a cudl es muy
usada en aplicaciones muitihilos porque necesita pocos parametros.

2,2.2  Creacion de Hilos con el Objeto TThread

En Borland C++ Builder se pueden crear también hilos de ejecuclédn concurrente
con el objeto preconstruido 77hread. Cada instancia nueva de un descendiente
TThread se convierte en un nuevo hilo de ejecucidn; mdltiples instancias de una
clase derivada de T7Thread logran una aplicacién multihilos. A continuacién es
mostrada la definicién de la clase abstracta de 77hread:

class DELPHICLASS TThread;
class PASCALIMPLEMENTACTION TThread : public System.: TObject

{

typedef System:: TObject inherited;
private;

unsigned FHandle;

unsigned FThreadID;

bool FTerminated;

bool FSuspended,
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bool FFreeOnTerminate;

bool FFinished,

int FReturnValue,

TNotifyEvent FOnTerminate;

TThreadMethod FMethod;

System. : TObjet* FSynchronizeException;,

vold _fastcall SetPriority(TThreadPriority Value);
vold _ fastcall SetSuspended(bool Value);

protected:
virtual void _fastcall DoTerminate(void);
virtual void _fastcall Execute(vold) = 0,
vold _fastcall Synchronize(TThreadMethod Method);
_property Int ReturnValue = {read=FReturnValue,
write=FReturnValue, nodefault},
_property bool Terminated = {read=FTerminated, nodefault};

public:

_fastcall TThread(bool CreateSuspended);

_fastcall virtual ~TThread(void);

void _fastcall Resume(void);

void _fastcall Suspend(void);

vold _fastcall Terminate(void),

unsigned _fastcall WaitFor{void),

_property bool FreeOnTerminate = {read=FFreeOnTerminate,
write= FFreeOnTerminate , nodefault},

_property unsigned Handle = {read=FHandle, nodefault},

_property TThreadPriority Priority = {read=GetPriorlty,
wrilte= SetPriority, nodefault},

_property bool Suspended = {read=FSuspended,
write=5SetSuspended, nodefault},

_property unsigned ThreadlD = {read=FThreadlD, noderauit},

_property TNotifyEvent OnTerminate = {read=FOnTerminate,
write= FOnTerminate },

M

Se puede crear un descendiente de 77hread al selecclonar del mend principal File,
luego New didlogo, después Thread Object en el contenedor de objetos y cuando
Borland C++ Bullder 10 solicita proporcionar el nombre de la clase para el nuevo
descendiente. Hecho lo anterior, es creado automaticamente un nuevo archivo de
cddigo conteniendo el nuevo objeto con el nombre dado a la clase.
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El nuevo archivo generado en la creacion del nuevo hito, muestra en su interior el
método Execute conteniendo el cddigo por ejecutarse una vez que el hilo sea
puesto a funcionar. Dicho archivo también cuenta con el- método constructor,
donde un parédmetro es una bandera para la ejecucién inmediata o la ejecucién
suspendida del hilo al momento de ser creado. Si la bandera anterior es frue, debe
llamarse primero al método Resume para ejecutar el hilo. En la Tabla 2.2.1 y la
Tabla 2,2.2 se muestran las propiedades y métodos mas comunes de la clase
TThread. [HOLLINGWORTH2001 pag. 201-202].

Propiedad

Descripcién

FreeOnTerminate

Determina si el objeto 77hread sera
destruido automaticamente cuando el
hilo termine su ejecucién. Si su valor es
true el objeto es destruido
automaticamente y si es false por
cddigo de la aplicacidn.

Priority

Especifica una prioridad alta o baja de
calendarizacién (scheduling) del hilo en
relacién con los otros hilos del proceso,
cuando asi es reguerido.

ReturnValue

Determina el valor entregado a otros
hilos cuando el objeto del hilo actual
finaliza. Se emplea para indicar el éxito
o fallo, el resultado o la salida numérica
hacia la aplicacién o a otros hilos. El
método WaitFor regresa el valor
guardado en ésta propiedad.

Suspended

Indica si el hilo esta suspendido o no.

Terminated

Determina si el hilo estd por terminar
tan pronto como le sea posible al
sistema operativo.

ThreadlD

Determina el identificador del hilo.

Tabla 2.2.1 Propiedades mas comunes de la clase 77Thread.

Método | Descripcién

DoTerminate() Llama al manejador de eventos
OnTerminate sin terminar el hilo.

Execute() Contiene el cddigo por ejecutarse
cuando el hilo es puesto a funcionar.
Dentro de este método no debe
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hacerse uso de propiedades y métodos
de otro objetos directamente, debe
disponerse este uso en rutinas
separadas llamandolas como parametro
del método Synchronize.

Resume() Reinicta un hilo suspendido.
Suspend() Detiene un hilo en ejecucion.
Synchronize() Ejecuta una llamada del método dentro

del hilo primario VCL. Se emplea para
evita conflictos entre hilos. La ejecucion
del hilo es suspendida mientras el
método es ejecutado dentro del hilo
primario VCL.

Terminate() Indica al hilo el termino de su
ejecuclén, modifica la propiedad
Terminated a true. Es usado para
provocar el fin anticipado de la
ejecucion de un hilo.

WaitFor() Espera el termino de ejecucion del hilo
y regresa el valor guardado en la
propiedad ReturnValue

Tabla 2.2.2 Métodos mas comunes de la clase 77Thread.

La propiedad FreeOnTerminate con su valor igual a true indica que el objeto hilo
sera destruido tan pronto termine su ejecucién; en camblo, si su valor es false
entonces dicho objeto serd destruido explicitamente a través del cddigo de la
aplicacién. Para asegurar que la memoria ocupada por el objeto hilo ha sido
liberada al terminar la ejecucién, debe insertarse lo siguiente en el método
Execute.

FreeOnTerminate = true;
En ocasiones es necesario terminar la ejecucion de un hilo por cédigo, para lo cual

es empleado el método Terminate. El método anterior le indica al hilo que finalice
su ejecucién estableciendo la propiedad Terminatedigual a true.

2.2.3 Coordinacion de Hilos

En la ejecucion multihilos se debe evitar que dos o mas hilos intenten usar un
objeto al mismo tiempo, sobretodo cuando se trata de escribir nuevos valores.
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Existen varios mecanismos para coordinar la ejecucién de hilos, entre ellos
tenemos los siguientes:

[ J

Evitar accesos simultaneos
Espera de otros hilos
Usar el hilo principal VCL

2.2,.3.1 Evitar Accesos Simultaneos

Para

evitar la colisién con otros hilos al intentar acceder a objetos o variables

globales, se necesita bloquear la ejecucién de otros hilos hasta que el cédigo del
hilo haya terminado una operacién especifica, teniendo el cuidado de no bloguear
innecesariamente a los otros hilos. La V(L proporciona tres mecanismos para
prevenir que otros hilos accedan la misma memoria simultdneamente.

Bloqueo de objetos o variables. Consiste en bloquear un objeto mientras
un hilo hace uso de él, negando el acceso a otro hilo hasta que el objeto sea
desbloguedo. Algunos objetos definen métodos preconstruidos para bloqueo
y desbloqueo, por ejemplo: el objeto 7Canvasy descendientes cuenta con los
métodos Lock'y UnLocky, el objeto TThreadList con los métodos LockListy
UnLockList,

Secciones Criticas. Cuando los objetos no cuentan con métodos
preconstruidos de bloqueo y desbloqueo, es posible usar la técnica de
secciones criticas. Las secciones criticas trabajan como puentes para permitir
la entrada a un solo hilo a la vez, dichas secclones son areas de memoria
global que se pretende proteger. Para usar éste mecanismo se hace una
instancia global a 7Crit/icalSection, el cual consta del método Acquire (para
bloquear la seccién e impedir que el resto de los hilos la ejecuten) y Release
(para desbloquear la seccién). Este mecanismo funciona bien cuando todos
los hilos accesan a la memoria global y para cada hilo debe existir una
llamada Acquire para bloqueo y otra llamada Release para desbloqueo.
Sincronizacion de lectura y escritura. Si necesitamos proteger un area
de memoria giobal de accesos simultaneos y observamos que la lectura es
muy frecuente y la escritura es escasa; entonces podriamos emplear este
mecanismo. Para utilizar este mecanismo se crea una instancia global al
objeto TMultiReadExclusiveWriteSynchronizer asociando la memoria global
por proteger, cuando un hilo necesite leer esa memoria llamara al método
BeginRead asegurando que ningun otro hilo escriba sobre dicha memoria, al
terminar de leer el hilo se debe llamar al método £ndRead. Cuando un hilo
requiera escribir sobre la memoria menclonada, llamard al método BeginWrite
para evitar que cualquier otro hilo lea o escriba en ese momento sobre la
memoria, al terminar de escribir sobre la memoria protegida se debe llamar al
método EndWrite, de este modo sl algln hilo estd esperando leer sobre la
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misma memoria protegida pueda empezar a hacerlo. Al igual que el
mecanismo de secciones criticas, éste mecanismo funciona bien cuando todos
los hilos accesan a la memoria global protegida y para-cada hilo debe existir
un par de llamadas de inicio y fin para leer y escribir.

2.2.3.2 Espera de Otros Hilos

Si un hilo debe esperar a que otro hilo termine alguna operacién, se puede
suspender temporaimente su ejecucion en dos casos:

» Esperar que otro hilo termine completamente su ejecuciéon. Si un hilo
requlere para continuar que otro hilo termine su ejecucidn, es usado el
método WaitForen el segundo hilo. El método WajtForregresa su valor hasta
gue el otro hilo ha terminado de forma natural por su método Execute o de
forma excepcional, permitiendo entonces que el primer hilo continué su
ejecucion. Este mecanismo es usado cuando en un hilo existe dependencla
de tareas o resultados finales realizados por otro.

» Esperar que una operacion sea terminada. Algunas ocaslones, un hilo
para continuar necesita que otro hilo realice una operacidn en particular; sin
que ello implique el termino completo de su ejecucidn. Para realizar lo
anterior, se usa el objeto TEvent, creado con un alcance global y cuando un
hilo completa la operacién esperada es prendida una sefial de termino a
través del método SetEvent ante la sefial el hilo en espera continua su
ejecucion. La sefia es apagada con el método ResetFvent.

2.2.3.3 Usar el Hilo Principal VCL.

Al usar objetos de la jerarquia VCL, sus propledades y métodos ocupan regiones
de memoria inseguras para accesos simultdneos multihilos. Por lo anterior, esta
reservado el hilo principal VCL para acceder a los objetos VCL y evitar conflictos o
colapsos, éste hilo manipula todas las mensajes recibidos por los componentes de
la aplicacion.

Para usar el hilo principal VCL, se debe crear una rutina separada que ejecute las
acciones requeridas y en el método Execute del hilo llamarla como argumento del
método Synchronize. El método Synchronize espera a que el hilo VCL lo ingrese a
su ciclo de mensajes y asi ejecute la rutina indicada. Algunos objetos ocupan
regiones seguras de hilos que no requieren utilizar el hilo VCL y son: los
componentes de acceso a base de datos, objetos graficos (7TFont TPen, TBrush,
TBitmap, TMetafile y TIcon), objeto hilo para listas 7Threadl/st y el objeto
TCanvas puede ser usado en este sentido bloqueandolo (con los métodos Lock y
UnLock).
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2.3  PROGRAMACION GRAFICA EN BORLAND C++
BUILDER

Para integrar figuras sencillas en un formulario de Borland C++ Bullder se emplean
los componentes Shape, Imagey PaintBox.

El componente Shape slrve para crear clrculos, ellpses, cuadrados y rectangulos.
Para ello, debe colocarse un componente en el formulario y modificar las
propiedades Shape para selecclonar el tipo de figura, Brush para definir el color y
el estilo del fondo y, Pen para determinar el color y estilo del contorno asi como el
modo de presentaclén de la figura con respecto al formulario.

Image es el componente utililizado para presentar un mapa de bits. Este
componente puede seleccionar una imagen en tiempo de disefio o cargarla en
tiempo de ejecucion. La propiedad Strech de este componente permite ajustar la
Imagen de mapa de bits al tamano del componente, Center establece si la imagen
aparecera o no centrada en el componente y Autosize hace que el componente
modifique su tamano al de la imagen.

Por otro lado, el componente PaintBox permite definir un area de dibujo
estableciendo limites de un espacio del formulario, esta area es considerada un
lienzo de dibujo. La propiedad Canvas es la mas importante de este componente,
siendo una instancia de la clase TCanvas, con esta clase son realizadas la mayoria
de la funciones de dibujo de una aplicacion C++ Builder.

2.3.1 Contexto de Dispositivo y la Clase TCanvas

Windows usa el término Contexto de Dispositivo para describir un drea donde se
puede dlbujar. Un contexto de dispositivo es un lienzo donde los programas de
Windows pueden dlbujar texto, lineas, mapas de bits, rectangulos, ellpses, etc. La
manipulacién de contextos de dispositivos es reallzada normalmente a través de
funciones de la API de Windows. El nimero de contextos de dispositivos en
Windows es limltado por lo que se debe tener culdado de liberar la memoria
empleada por ellos al terminar de usarlos; de no hacerlo, pueden ocurrir fallas en
el programa o en el proplo Windows.

E| trabajo con contextos de dispositivo también esta disponible a través de la VCL
de forma mas sencilla. Para facilitar el uso de contextos de dispositivos, la VCL
encapsula los contextos de dispositivo de Windows en la clase TCanvas, evitando
al programador conocer el detalle de éstos. La propledad Canvas representa el
lienzo de cada formularlo de C++ Builder, por lo cual, si se requiere dibujar
directamente sobre el formulario se debe acceder a la propledad Canvas. La VCL
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se encarga de obtener el contexto de dis'positivo, seleccionar los objetos (plumas,
pinceles o fuentes) apropiados en él y liberarlo cuando ya no se requiera. Un
contexto de dispositivo se puede utilizar para dibujar en superficies como;

En el marco de una ventana
En el escritorio

En la memoria

En la Impresora

Haciendo uso de la VCL es posible dibujar un rectangulo en un formulario, como
sigue:

Canvas->Brush->Color = clBlue;
Canvas->Pen->Width = 10;
Canvas->Pen->Color = clYellow,
Canvas->Rectangle(300,300, 400, 400);

El cédigo anterior mostrara en el formulario un rectangulo azul con un contorno
amarillo de un grosor de 10 pixeles. Aqui la VCL a través de la clase TCanvas se
encarga de liberar recursos del contexto de dispositivo adecuado, segun se
requiera y no €s necesario preocuparse por realizarlo explicitamente.

La clase TCanvas cuenta con muchas propiedades y métodos en la Tabla 2.3.1 y
la Tabla 2.3.2 se encuentran algunas.

Propiedad Descripcion

Font Especifica las caracteristicas del tipo de
letra al escribir texto sobre una imagen.
Configura las propiedades del objeto
TFont para determinar fipo, color,
tamario y estllo de letra.

Brush El color del pincel o patrdn utillzado para
rellenar las figuras
ClipRect El rectdngulo de recorte actual para el

lienzo. Todo dibujo estard limitado a
este rectangulo.

Per Determina el estilo y color de las lineas
gue se dibujan sobre el lienzo.
PenPos La posicion actual de dibujo, en

coordenadas xJ.

Tabla 2.3.1 Algunas propiedades de la clase 7Canvas
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Método Descripcién

CopyRect Copia al lienzo parte de una imagen

Draw Copia al llenzo una Imagen desde la
memoria. La imagen puede ser un mapa
de bits, un icono o un archivo metafile.

Ellipse Dibuja una elipse usando la pluma vy el
pincel actuales.

LineTo Dibuja una linea desde la posicién actual
del dibujo hasta la posicidon indicada en
los parametrso x, V.

MoveTo Establece |a posiclén actual de dibujo.

Rectangle Dibuja sobre el lienzo un rectangulo de
acuerdo a la pluma vy pincel actuales.

StrechDraw Copia un grafico desde la memoria hasta

llenzo. El tamafio del grafico se amplia o
reduce de acuerdo con el tamafio del
rectdngulo de destino. El grafico puede
ser un mapa de bits, un [cono o un
archivo metafile

TextHelght, TextWidth

Regresa el valor del aito y ancho del tipo
de letra actual, respectivamente.

Textout Emplea la fuente actual para dibujar
texto en la posicién especificada del
lienzo.

TextRect Dibuja texto en un rectangulo de

recorte.

Tabla 2.3.2 Algunos métodos de la clase TCanvas

2.3.2 Objetos GDI

La GDI (Graphic Device Interface) de Windows cuenta con objetos que definen el
funcionamiento de un contexto de dispositivo. Dichos objetos son las plumas, los
pinceles, 1as fuentes, las paletas, los mapas de bits y las regiones.

2.3.2.1 Plumas, Pinceles y Fuentes

Una pluma es el objeto utilizado para dibujar lineas, puede ser el borde de una
figura 0 una simple recta. Se logra el acceso a este objeto a través de la propiedad
Pen de la clase TCanvas. La propiedad Pen es una instancia de la clase 7Pen. Entre
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las funciones de la propiedad Pen se encuentran la especificacion del color, el
grosor en pixeles y el estilo solido, de puntos, transparente, etc.

Un pincel es el objeto gue permite establecer el relleno de una figura grafica.
Cuando a una figura le es aplicado el valor actual de un pincel puede ser que la
figura sea rellenada con un color sélido, un patrén o un mapa de bits. El acceso al
objeto pincel se obtiene con la propiedad Brush de la clase TCanvas, siendo esta
propiedad una instancia de fa clase 7Brush. Entre las funciones de la propiedad
Brush podemos mencionar la especificacidn del color ya sea sdlido o el color de fas
lineas de un patrdn elegido; la determinacion de mapa de bits como fondo del
pincel y el estilo sélido, transparente o de un patrén.

Con los pinceles se puede presentar un fondo de mapa de bits, para conseguir
esto es necesario crear un objeto 7B/tmap descendiente de la clase Graphics y
asignarlo a la propiedad Bitmap del pincel, luego debe indicarse a ésta propiedad
el mapa de bits seleccionado (usualmente indicando el archivo conteniendo el
mapa de bits de 8x8 pixeles). Una vez dibujada la figura con el fondo de mapa de
bits, debe eliminarse el objeto asignado a la propiedad Brush debido a que la
memoria asignada no es liberada automaticamente en este caso. El siguiente
codigo muestra la forma de usar un mapa de bits como pincel:

/¥ Mapa de bits como fondo */

Canvas->Brush->Bjtmap = new Graphics:. TBitmap;
Canvas->Brush->Bitmap->LoadFromFile("C: \| WINDOWS| |Greca.bmp”),
Canvas->Ellipse(170,170,270,270);

delete Canvas->Brush->Bltmap;

El objeto fuente sirve para dibujar texto en un espacio especificado del lienzo,
determinando un tipo de fuente, su tamafio, su estilo , su color y la posicion donde
es colocado.

2.3.2.2 Mapas de Bits, Paletas y Regiones de Recorte

Una paleta se encarga de controlar el cofor de un mapa bits, para ello cuenta con
256 colores que pueden ser usados para mostrar el grafico en pantalla.

La clase 7Bjtmap encapsula un objeto de mapa de bits asi como su paleta. El
objeto 7Bitmap contiene una imagen de un grafico como mapa de bits y se
encarga del manejo automatico de la paleta cuando la Imagen es dibujada.

Las regiones de recorte son areas de la pantalla que pueden utilizarse para indicar
las partes del lienzo donde es posible dibujar, sirven para establecer limites de
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dibujo dentro del lienzo. A través de la propiedad CljpRect es posible establecer
una reglén de dibujo para el lienzo, de modo tal que; si se dibuja fuera de las
coordenadas de esa region sélo serd mostrada la parte de la.imagen que ocupe la
region de recorte.

2.3.3  Dibujo de Texto

El dibujo de texto puede realizarse con el método 7extOut de la clase 7Canvas o
bien con la funcidon DrawText de la API de Windows. El método TextOut es
utilizado para dibujar texto donde no se requiere de mucha precision y
presentacion para ello; en camblo con DrawText es posible tener mayor control
sobre la forma de presentar un dibujo de texto como por ejemplo: el texto puede
aparecer centrado sobre el lienzo.

El método 7extOut dibuja el texto indicado sobre el lienzo, proporcionando el valor
de las coordenadas x,y donde empezard el dibujo del texto. El tipo de fuente
dibujada y su apariencia estaran de acuerdo a la fuente, color y estllo actuales.

Para dibujar texto en un area de recorte es empleado el método TextRect, con el
cual el texto estd restringido al limite establecido por el método, de no ser
suficiente el espacio rectangular el texto es truncado. Los prototipos de los
metodos TextOuty TextRect son los siguientes:

void __fastcall TextOut(int X, int Y, const AnsiString Text);
void __fastcall TextRect(const Windows::TRect &Rect, int X, int Y,
const AnsiString Text);

El fondo de un dibujo de texto puede ser establecido como un color sdlido, de
mapa de bits o transparente, lo anterior; de acuerdo con los valores dados en el
pincel actual (el fondo de color sélido blanco es el predeterminado).

2.3.4 Dibujo de Mapa de Bits

Ef método mas usado para dibujar mapas de bits es Draw. Dicho método dibuja en
el lienzo el gréfico especificado en la posicidn correspondiente de las coordenadas
X,y suministradas. Si el grafico a dibujar es un mapa de bits debe crearse un
objeto de la clase 7B/tmap.

Con el método StrechDraw puede colocarse un gréfico sobre el lienzo cambiando el
tamafio del grafico acorde al tamafio del rectangulo especificado. Se debe tener
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cuidado de determinar el tamario del rectdngulo que conserve la mejor proporcion
del grafico original. Al igual que el método Draw, si el grafico a dibujar es un mapa
de bits debe crearse un objeto de la clase 7Bjitmap

Otro método para manipular imagenes de mapa de bits es CopyRect, el cual sirve
para transferir una parte de la Imagen desde un lienzo a otro. Este método es de
utilidad cuando se desea mostrar solo una parte de la imagen en una parte
determinada de la pantalla. Enseguida se encuentran los prototipos de los métodos
mencionados para el dibujo de mapas de bits:

void __rastcall Draw(int X, Int 'Y, TGraphic* Graphic);
void __fastcall StretchDraw(const Windows.: TRect &Rect,
TGraphic* Graphlic);
void __fastcall CopyRect(const Windows:: TRect &Dest,
TCanvas* Canvas, const Windows:: TRect &Source);

2.3.5 Mapas de Bits Fuera de Pantalla

Los mapas de bits fuera de pantalla, tamblén son conocidos como mapas de bits
de memoria. Este tipo de Imagenes son creadas en memoria y después son
mostradas en la pantalla con el método Draw (ya antes mencionado). Esta forma
de trabajar las imagenes de mapa de bits ayuda a que el despliegue sea mas
rapido; puesto que es mostrado hasta que la imagen esta lista y completa. Los
mapas de bits fuera de pantalla son también Utiles en los programas de dibujo
complejos. El proceso que siguen los mapas de bits fuera de pantalla es el
siguiente:

1. Crear el mapa de bits de memoria
2. Dibujar en el mapa de bits de memoria
3. Copiar el mapa de bits de memoria a la pantalla

La creacidn del mapa de bits es realizada cuando se crea el objeto, por ejemplo
cuando es creado el objeto de la clase 7Bitmap. Para dibujar en el mapa de bits se
puede partir de la carga de un archivo ya definido o bien; se pueden especificar su
tamafio y luego dibujar en él. Finalmente, una vez que el mapa de bits estd
terminado se llama al método Draw, el cudl copla el mapa y lo muestra en ei
lienzo. Para guardar el mapa de bits de memoria es necesario emplear el método
SaveFile, el cual copia la Imagen en un archivo con el nhombre indicado en su
parametro. El siguiente cddigo muestra un ejemplo de creacién de mapa de bits de
memoria y la forma de guardarlo en un archivo:

42



CAPITULO 2. MULTIHILOS Y GRAFICACION

Graphics:: TBitmap* MapaBitsMem = new Graphics:: TBitmap();
MapaBitsMem->Width = 300,
MapaBitsMem->Height = 300;
for (Int i=0; 1<20; |++)
{
Int x = random(400),
int y = random(400);
int | = random(100) + 50;
int a = random(100) + 50;
Int roJo = random(255),
int verde = random(255);
Int azul = random(255);
MapabitsMem->Canvas->Brush->Color = RGB(rojo, verde, azul);
MapaBitsMem->Canvas->Rectangle(x,y,1,8);
}
MapaBitsMem->Canvas->Draw(0,0,MapabitsMem),
MapaBitsMem->SaveToFile( 'Rectangulos.bmp");
delete MapaBitsMem;

El uso del paquete computacional CVODE para resolver sistemas de EDO de tipo
stiff (rigido), no proporciona herramientas para graficar los resultados en tiempo
de ejecucion. Para resolver el problema anterior, en esta tesls se desarrollé un
sistema de cdmputo integral reuniendo un analizador sintactico (parser en inglés)
con CVODE, y junto con las herramientas de programaciéon visual y de hilos
proporcionadas por Borland C++ Builder son efectuados los calculos numéricos y
la graficacidén de los resultados; facilitando notablemente |a Interaccion entre el
usuario y el programa.

Por lo anterior, el propdsito de emplear herramientas de programacién visual y de
hilos, pretende facllitar la interaccidn entre el usuario y el programa, ofreciendo en
un mismo sistema de cémputo la implementacién de un analizador sintictico, el
uso de CVODE y la graficacién de resultados. Con [a programacion visual, se
obtiene por un Jado; la Interfaz del sistema de cdmputo Integral, permitiendo al
usuario introducir el sistema de EDO para efectuar los calculos numéricos a través
del anallzador sintacticoy de CVODE. Por otro lado; las herramlentas de hilos son
comblnadas con la programacion visual para graficar los resultados, donde la
graficacién de resultados es ejecutada al mismo tiempo en un segundo hilo dentro
del mismo proceso.

La interfaz del sistema de computo integral consta de dos partes fundamentales.

La primer parte, es aquella donde se han utllizado herramientas visuales de uso
comun de Borland C++ Builder como son: menus, etiquetas, cajas de texto, editor
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de texto memo, listas desplegables, entre otras. La segunda parte, es aquella

donde se grafican los resultados de la solucién del sistema de EDO, haciendo uso
de las herramientas muitihilos y de graficacién.

Las propledades y métodos empleadas en el sistema de computo integral de esta
tesis; con respecto al manejo multihilos y graficacion, son maostradas a

continuacidn en la Tabla 2.3.3. En el Capitulo 4 serdn nuevamente planteadas
con mayor detalle.

Propiedades Métodos
MULTIHILOS
FreeOnTerminate Execute
Jerminated Synchronjze
GRAFICACION
Font Draw
Brush LineTo
Pen MoveTo
Rectangle
TextHeight
TextWidht
JextOout

Tabla 2.3.3 Propiedades y Métodos de Borland C++ Builder empleadas en el
sistema de cdmputo integral
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CAPITULO 3. cvoDE

CVODE es un paquete de cdmputo que sirve para resolver Problemas de Valores
Iniciales (PVI), en sistemas rigidos y no rigidos de Ecuaciones Diferenciales
Ordinarias (EDQ); anteriormente codificado en /enguaje Cy basado en otros dos
paquetes antecesores escritos en lenguaje Fortran, VODE [BROWN1989] y
VODPK [BYRNE1992], creados por el LLNL . El paquete CVODE utiliza el método
de diferenciacion en retroceso o BDF (por sus siglas en inglés Backward
Differentiation Formula) y el Adams-Moulton para resolver sistemas EDQ rigidos y
no rigidos.

El propdsito principal de CVODE es encontrar la solucion a sistemas EDO rigidos,
para lo cual dispone de diferentes resolvedores lineales: los de método directo
(nombrados dense, bandy aproximacion de la diagonal de la matriz Jacobiana) y
el de método iterativo Kryfov precondicionado llamado SPGMR (por sus siglas en
inglés Scaled Preconditioned GMRES -Generalized Minimal RESidual). La
organizacion de CVODE es modular, estd caracterizada por contar con un médulo
integrador principal independiente de los resolvedores y cuenta con un mddulo
adicional para realizar operaciones con vectores. '

En la actualidad, existe en desarrollo un conjunto de elementos para
procesamiento en paralelo llamado PVODE. Asimismo, existe la interfaz para poder
usar CVODE en programas escritos en C++. El paquete CVODE y la guia del
usuario pueden encontrarse en la pagina web de dominio publico
http.//www.netlib.org.

3.1. ANTECEDENTES HISTORICOS DE CVODE

Muchos paquetes escritos en Fortran son usados para resolver PVI en sistemas
EDO. Dos paquetes creados por el en los Ultimos afios son VODE'y VODPK escritos
en lenguaje Fortran. El paquete VODE es un resolvedor de propdsito general que
incluye métodos para resolver sistemas rigidos y no rigidos, emplea resolvedores
directos para los sistemas rigidos para una matriz de banda y para una matriz
densa (nombrados respectivamente resolvedor band y resolvedor dense). Por otra

' Lawrence Livermore National Laboratory de la Universidad de California en Estados Unidos de
Norteamérica
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parte, el paquete VODPK es una variante de VODE que implementa el método
iterativo Krylov precondicionado para resolver sistemas lineales; es un resolvedor
para sistemas rigidos de gran tamafio; es muy potente porque combina métodos
reconocidos en la integracion de sistemas rigidos, utiliza la iteracion no lineal y la
iteracion (lineal) Krylov para resolver problemas especificos preponderantemente
de origen rigido, a través de una matriz de condiciones previas proporcionada por
el usuario.

Para la creacion de CVODE se tradujeron los algoritmos de VODE 'y VODPK de
Fortran a C y adicionalmente se optimizé el algoritmo por completo. La eleccién del
lenguaje C estuvo motivada primero, por la gran popularidad que ocupa el
lenguaje en el area de coémputo cientifico y segundo, porque los punteros de las

estructuras y las caracteristicas del manejo dinamico de memoria en C son muy
Utiles en software de esta complejidad.

3.2. REPRESENTACION MATEMATICA

Un sistema EDO en PVI se puede representar como sigue:

y=fy), y(t) =y, y.e RY (1)

donde y denota la derivada %.

En CVODE estan disponibles dos tipos de métodos lineales multipaso y son:

o Métodos de orden variable y paso variable de Adams (Adams-Moulton),y

o Métodos BDF (por sus siglas en inglés Backward Differentiation Formula) de
orden variable, paso variable y coeficiente principal fijo.

La solucién numérica de (1) se obtiene por valores discretos y, en los puntos ¢, .
Los valores calculados de y, obedecen a la férmula lineal multipaso

k1 k2
Zan.iyn-i+hn2ﬁn,iyn—l=0 (2)
i=0 i=0
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donde y, son aproximaciones a y(t,), h,=t,—t,,€s el tamafio del paso y
a,, =-1. Ambos métodos lineales multipaso pueden ser escritos en la forma (2).

Para el caso de problemas no rigidos, la férmula del método de Adams-Moulton
esta caracterizado porque k =1, k,=q, y €l orden de g varia entre 1y 12. En el

caso de problemas rigidos, la férmula BDF considera a &, =q Yy k,=0, mientras

que el orden de g varia entre 1 y 5. En cualquiera de los dos casos anteriores,
debe resolverse una aproximacion del siguiente sistema no lineal en cada paso:

G(yn) = yn - hnﬂn,Of(tn ’yn) - an = 0’ donde an = Z (an,iyn—i + hnﬂn,i}.)n—i) (3)

>0

Para los problemas no rigidos, la solucion de (3) se logra con una iteracion
funcional simple (o iteracién de punto fijo). Mientras que, para los problemas
rigidos, la solucion se obtiene mediante una la iteracion de Newton modificada
involucrando a su vez la solucidon de sistemas lineales de la forma

M |:y,,(,,,+,) - y,,(,,,)] ==G(Vaim) 4

donde M es una aproximacién a la matriz de Mewton I-h,,,J y J=0f/0y esla

matriz Jacobiana del sistema EDO. Los sistemas lineales que va originando la
iteracion de Newton son resueltos por un método directo o un método iterativo.
Los resolvedores llamados dense, bandy aproximacion de la diagonal de la matriz
Jacobiana emplean métodos directos en CVODE; el primer resolvedor trata con
matrices densas y el segundo con matrices de banda. El método iterativo
implementado en CVODE es conocido como GMRES (por sus siglas en inglés
Generalized Minimal RESIdual) incluyendo escala y precondicion, el resolvedor es
llamado SPGMR (por sus siglas en inglés Scaled Preconditioned Generalized
Minimal Residual)

En la Figura 3.2.1 se muestra la relacién de los PVI no rigidos y rigidos en
relacion con el método empleado en la solucion de los sistemas £DO de acuerdo a
los resolvedores disponibles en CVODE.
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, Métodos para resolver la . .
Tipo de PVI formula lineal multipaso (2) Métodos para resolver el sistema no lineal (3)
No rigido Adams-Moulton Iteracién Funcional
Rigido (s#
in?llés(; (stiff en BDF Iteracion de Newton Modificada

Métodos para resolver sistemas lineales (4)

_/\

- N

Métodos Directos Método Iterativo

A A

r N ' I
- .

e Dense (Matriz Completa

o Densa) * SPGMR

(Por sus siglas en ingles
Scaled Preconditioned
Generalized Minimal
Minimal Residual)

Solucionadotes de CYVODE <\ ® Band (Matriz de Banda)
e Aproximacion de la
diagonal de la matriz
Jacobiana

Figura 3.2.1 Relacién de los resolvedores de CVODE de acuerdo al método
implementado

3.3. ORGANIZACION DE CVODE

Los paquetes VODE y VODPK tienen algunas desventajas, algunas de ellas
heredadas del lenguaje Fortran, las cuales motivaron la creacion de CVODE.
Primeramente, se cuenta con dos paquetes distintos, uno (VODE) conteniendo los
métodos directos para sistemas lineales y otro ( VODPK) incluyendo los métodos de
Krylov. Ademas, existen dos versiones de cada paquete, una versidn para la
precisién simple y otra para la precisién doble. Las diferencias entre los cuatro
paquetes tienen que ver con las declaraciones y los resolvedores lineales. La
subrutina principal de cada paquete emplea ldgica especifica para los resolvedores
lineales ademas de la légica para la integracion. En VODPK, la implementacion del
método precondicionado GMRES involucra una mezcla de légica para el método
genérico GMRES y una ldgica especifica en el contexto de la iteracion de Newton al
momento de la integracion.
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En contraste, el disefio de CVODE fue planeado para evitar las desventajas
mencionadas anteriormente. Los mddulos del paquete CVODE se muestran en la
Figura 3.4.1 Diagrama por bloques del paquete CVODE. EI mddulo
integrador principal, también llamado Clode, trabaja estrictamente con cuestiones
de integracion y es completamente independiente del método usado para resolver
los sistemas lineales (4).

Un conjunto de mddulos resolvedores de sistemas lineales es parte del paquete, el
mddulo integrador principal se conecta con alguno de éstos mddulos de acuerdo a
la eleccidn del usuario. El conjunto contiene cuatro resolvedores lineales hasta este
momento, explicados en los apartados 3.5 RESOLVEDORES LINEALES DE
CVODE y 3.6 MODULOS GENERICOS DE LOS RESOLVEDORES) aunque el
nimero de los resolvedores puede incrementarse. El incremento del nimero de
resolvedores no afectaria al modulo integrador principal.

El paquete de CVODE incluye un mddulo llamado VECTOR, tratado con mayor
detalle en el apartado 3.7 NUCLEOS BASICOS DE VECTORES . Dicho mddulo,
contiene rutinas para manipular vectores, todas las operaciones de N_Vectors se
realizan con llamadas a este mddulo.

Dos modulos pequefios se encargan de realizar las tareas relacionadas con la
precision aritmética y las operaciones matematicas de bajo nivel. EI mddulo
LLNLTYPS contiene las declaraciones para los tipos real e integer, facilitando las
conversiones de doble precision a precisién simple o viceversa. EI mddulo
LLNLMATH contiene macros para operaciones tales como MAX, MIN y potencia de
funciones.

3.4. INTERFAZ DE USUARIO DE CVODE

Para utilizar CVODE, el usuario debe proporcionar ciertas rutinas de definicién del
problema y hacer llamadas al paquete. Para comenzar, el programa del usuario
debe llamar a tres o cuatro funciones de CVODE. Al contrario de VODE y las
versiones anteriores, en CVODE las llamada son explicitamente separadas para la
integracién, la carga de los datos de entrada fijos, la reservacién y liberacién de
memoria, asi como la especificacion del resolvedor lineal. En la Figura 3.4.2
Paquete Computacional CVODE, se muestran los nombres de los archivos de
cabecera para cada uno de los mddulos que constituyen CVODE, asi como también
el nombre de las rutinas empleadas para las llamadas desde el programa del
usuario.
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CVode
Modulo Integrador Principal
CVDENSE CVBAND CVDIAG CVSPGMR
SPGMR
DENSE BAND ITERATIV

Resolvedores Lineales Genéricos

VECTOR

LLNLTYPS

LLNLMATH

Figura 3.4.1 Diagrama por bloques del paquete CVODE

El programa del usuario debera contener las siguientes partes fundamentales:

o lineas #include para acceder a los archivos de cabecera;

reservacion y liberacion de memoria para los datos de entrada de CVODE,
incluyendo los datos de entrada y del tipo A_Vector (utilizando la macro
N_VNew);

una llamada a la funcién ClVodeMalloc para reservar memoria para CVODE;

si es seleccionada la iteracion de Newton debera llamarse una rutina CVDense,
CVBand, CVDiag o CVSpgmr para especificar cual moédulo serd empleado como
resolvedor del sistema lineal;

un ciclo de llamadas a CVode para integrar los puntos de salida sefialados;

una llamada a CVodefFree para liberar toda la memoria ocupada por CVODE;
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liberacion de la memoria solicitada por el usuario después de haberse realizado
la integracién, por ejemplo la liberacion de y con N_VFree,

la funcién fproporcionada por el usuario, definiendo fty);

una funcién opcional Jac elaborada por el usuario para una aproximacion de la
matriz Jacobiana (resolvedores CVDENSE y CVBAND) o un par de rutinas,
Precondy PSolve; para el método Krylov precondicionado;

funciones del usuario que definen el problema £DO vy la funcién Jac opcional
(se dispone de una funcién Jac si no es proporcionada una por el usuario); y

llamadas para las operaciones con vectores. Todos los vectores de longitud A,
asi como y, estdn comunicados con objetos del tipo A_Vector (tipo definido en
el paquete CVODE).

CVode
Moédulo Integrador Principal

cvode.h, cvode.c

CVodeMalloc(...){...}
CVode(..){...}
CVodeFree(...){...}

CVDense

CVBand

CVDiag

CVSpgmr

cvdense.h, cvdense.c

cvband.h, cvband.c

cvdiag.h, cvdiag.c

cvpgmr.h, cvpgmr.c

CVDense(...){...}
CVDenseDQlJac(...){...}

CVBand(...){...}
CVBandDQJac(...){...}

CVDiag(...){...}

CVSpgmr(...){...)

Solucionadores Lineales de CVODE

VECTOR

vector.h, vector.c

N_New(..){...}, N_VFree(...){...}, N_VIth(...}{...}, N_VDATA(..){...}

Figura 3.4.2 Paquete Computacional CVODE
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La estructura del programa del usuario tendré la forma siguiente, en este caso; se
ilustra el uso de salidas opcionales accediendo el niimero de pasos especificados
en JjoptfPaso]. .

main( )
{
y = N_VNew(...)
cvode_mem = CVodeMalloc(N, £, t0, y, ..., iopt, ...);
CVDense, CVBand, CVDiag o CVSpgmr(...);
for (tout = ...)
Bandera = CVode(cvode_mem, tout, y, ...),
printf("Paso = %d", iopt[Paso]);
CVodeFree(...);

N_VFree(y);

/
o) {o}
Jac(...) ...} O

Precond( ... ) {... } y PSolve(... ) {... }

Para lograr el enlace con CVODE, el usuario debe establecer una comunicacion de
datos entre el programa de llamada y sus rutinas, complementando con algunos
punteros pasados a CVODE y regresados a las rutinas del usuario. Los punteros
pueden apuntar a cualquier estructura disefiada por el usuario, de una manera
apropiada para la aplicacion. Existen tres de éstos punteros:

e [ data. El usuario pasa este puntero a CVodeMallocy CVODE lo pasa a la rutina
fdel usuario.

e jac data. El usuario pasa este puntero a CVDense o CVBandy CVODE o pasa a
la rutina Jac del usuario.

e P _data. El usuario pasa este puntero a CVSpgmry CVODE lo pasa a las rutinas
Precond'y PSolve del usuario.

Cabe sefialar que, en los casos dense y band, jac data puede ser idéntico a
f_data, mientras que en el caso Krylov, P_data puede ser idéntico a £_data.

52



CAPITULO 3. CVODE

3.5. RESOLVEDORES LINEALES DE CVODE

Los resolvedores lineales en CVODE, forman un arreglo expandible de cddigo
modular; lo cuadl juega un papel importante en el éxito de CVODE para resolver
sistemas EDO rigidos. Los médulos son cuatro: CVDENSE, CVBAND, CVDIAG y
CVSPGMR. Cada mddulo debe interactuar con el usuario, con el médulo integrador
principal, con el resolvedor lineal genérico que le da soporte, con el médulo
VECTORy otros modulos de bajo nivel.

Como se indicoé anteriormente, el usuario especifica cual resolvedor lineal usarg,
haciendo una llamada a la rutina CVxxx, el nombre puede ser CVDense, CVBand,
CVDiag o CVSpgmr, esta llamada proporciona datos de entrada especificos al
resolvedor lineal, tales como las rutinas del usuario asociadas.

Ademas de la funcion Clixxx, cada resolvedor lineal cuenta con cuatro partes:

1. Funcién de inicializacion. Reserva memoria para los datos propios del
resolvedor (por ejemplo, una matriz M y un arreglo de pivotes) e
inicializa contadores especificos del resolvedor.

2. Funcion de configuracion de matriz. Manipula los calculos de datos
relacionados con la matriz Jacobiana, si es llamada para el contexto de
la iteracién de Newton. Esta funcién debe ejecutar cualquier preproceso
necesario en la funcidon de solucidon del sistema (por ejemplo, la
factorizacion LU).

3. Funcion de solucién del sistema. Se encarga de obtener la solucién
del sistema lineal Mx = b, dentro del contexto de la iteracion de Newton;
emplea la memoria reservada por la funcién de inicializacién y puede
llamar a la rutina del resolvedor lineal genérico.

4. Funcion de liberacion. Libera la memoria empleada por el resolvedor
especificado.

Las cuatro funciones anteriores, son llamadas desde el médulo principal Clode,
para que éste moédulo sea independiente del resolvedor lineal elegido, las
secuencias de llamada de las cuatro funciones son fijas. La liga desde el mddulo
integrador principal hasta el médulo del resolvedor lineal es creada por la funcién
CVxxx, la cual establece los punteros alojados en el bloque de memoria reservada
por CVODE. Las funciones del resolvedor lineal también reciben un puntero al
bloque de memoria de CVODE para poder compartir datos acerca del estado de la
integracion y para tener alcance al bloque de memoria especifica del resolvedor.
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cvode_mem
L) " CVDENSE
cv_N cv_linit
100 .‘j\ CVDense()}
cv_ewt cv_Isetup ——= CVDenselnit({)

cv_Isolve

User.c

---------

______

™= CVDenseSetup{}
——= CVDenseSolve{}

——m- CVDenseFree(}

| CVDenseJacDO{}

d_M d_Jac
d_savedS d_pivots

Figura 3.5.1 Enlaces entre la memoria de CVODE'y el resolvedor lineal dense

Los alcances a la memoria, se muestran en la Figura 3.5.1 Enlaces entre la
memoria de CVODE y el resolvedor lineal dense, en la cual el resolvedor
lineal es CVDENSE. El bloque de memoria de CVODE, el cual esta sefialado por el
puntero cvode_mem regresado por la funcidn CVodeMalloc, incluye valores como
N, arreglos para trabajo adicional, un puntero a la funcién Fdel usuario, punteros a
las cuatro partes del médulo del resolvedor lineal (cv_/init puntero a la funcién de
inicializacién, etc.) y un puntero cv_/mem a la memoria especifica del resolvedor.
Los ultimos cinco punteros sefialados anteriormente, son establecidos en el mdédulo
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CVDense. La memoria del resolvedor lineal, en este caso; incluye la matriz M, una
copia guardada de la matriz Jacobiana J, un arreglo de pivotes, y un puntero d_jac
a la rutina del calculo de la Jacobiana. Si el argumento Jac de CVDense no fue
NULL, d jac apunta a la funcién dada por el usuario; en caso contrario d_jac
apunta a la rutina proporcionada en CVDENSE, llamada CVDenseJacDQ.

3.6. MODULOS GENERICOS DE LOS RESOLVEDORES

Un criterio importante en el disefio de CVODE, fue usar los resolvedores de
sistemas lineales de forma genérica, el cédigo modular permite la seleccion
intercambiable de los resolvedores por separado, sin la referencia del sistema £DO
o la iteracidn de Newton. El paquete CVODE incluye tres mddulos de resolvedores
lineales genéricos, mostrados en la Figura 3.4.1 Diagrama por bloques del
paquete CVODE, (el mddulo CVDIAG no requiere un resolvedor genérico), éstos
mddulos son explicados brevemente a continuacion:

o DENSE resuelve sistemas lineales densos por la factorizacion LUy por
solucién en retroceso con pivoteo parcial, fue recodificado en Ca partir
de rutinas del paquete LINPACK, contiene funciones para el manejo de
memoria y otras para operaciones auxiliares. Las funciones de DENSE
son empleadas en calculos de matrices del tipo DenseMat (definido en
DENSE) y vectores del tipo N_Vector (definido en VECTOR).

o BAND resuelve sistemas lineales de banda a través de la factorizacion
LU y por solucién en retroceso solucion con pivoteo parcial, fue
recodificado en C a partir de rutinas del paquete LINPACK, contiene
funciones para el manejo de memoria y otras para operaciones
auxiliares. Las funciones de BAND son empleadas en calculos de
matrices del tipo BandMat (definido en BAND) y vectores del tipo
N_Vector (definido en VECTOR).

« SPGMR + ITERATIV resuelve sistemas lineales arbitrarios mediante el
algoritmo GMRES de precondicion escalar. El médulo SPGMR contiene
tres funciones de llamada por el usuario (para reservar memoria,
resolver un sistema lineal y liberar memoria). EIl mddulo ITERATIV
contiene funciones de apoyo para procedimientos Gram-Schmidt clasico
y modificado; factorizacion QR y solucidn “/east-squares” de un sistema
Hessenberg [HARRIS1998, p. 416].

3.7. NUCLEOS BASICOS DE VECTORES

El médulo VECTOR del paquete CVODE, es una coleccién de nlcleos (en inglés
kernel) para realizar operaciones con vectores N-Vectors, ejecutadas dentro de
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CVODE. Las operaciones disponibles incluyen la reservacion y liberacién de
memoria (con los nombres N_VWNew, N_VFree), aritmética de vectores (con los
nombres N_WLinearSum, N_VScale, N_VProd, N_VDiv, N_VConst, etc.) y calculos
escalares (con el nombre N_VDotProd, N_VWrmsNorm, N_VMaxNorm, N_VMin).

Todos los nicleos en el médulo VECTOR operan con vectores del tipo A_Vector, el
cual esta definido en el propio mddulo.

El capitulo actual ha mostrado las caracteristicas del paquete CVODE, a través de
cada apartado. En esta tesis, se usd CVODE por estar disefiado para resolver
problemas rigidos; ya que los sistemas EDO tratados son rigidos; por ser un
software de alto rendimiento, reconocido y de uso libre (o0 gratuito) y, por poseer
una interfaz en C++, lo cudl permite implementarlo en el sistema de computo
integral desarrollado.

Para encontrar informacion con mayor detalle técnico acerca de CVODE, se puede
consultar [COHEN1994]. En el APENDICE A: FUNCIONES PRINCIPALES DE
CVODE, se muestran las especificaciones particulares de las cuatro funciones
principales de CVODE, que constituyen la interfaz con C++.

56



CAP{TULO 4. SISTEMA DE OOMPUTO INTEGRAL IMPLEMENTANDO UN PARSER

CAPITULO 4. s1STEMA DE
COMPUTO INTEGRAL
IMPLEMENTANDO UN PARSER

El sistema de computo integral desarrollado en esta tesis, estd constituido por la
implementacion de un analizador sintdctico (parser en inglés) para el calculo
analitico y exacto de la matriz Jacobiana en el modelo matemdtico de reacciones
quimicas del medio ambiente (con referencia a contaminacion atmosférica); por la
resolucion del sistema E£DO (Ecuaciones Diferenciales Ordinarias) de tipo rigido
utilizando el paquete computacional CVODEy, por la representacion grafica de los
resultados en tiempo de ejecucién. Ademas, el sistema de computo integral cuenta
con una interfaz grafica para facilitar la interaccién con el usuario.

Para el célculo analitico y exacto de la matriz Jacobiana se disefid un modelo de
andlisis sintactico incluyendo las tres primeras fases de compiladores, tratadas en
el Capitulo 1: andlisis lexicogrdfico, analisis sintdctico'y andlisis semantico. Para
desarrollar el modelo, se utilizd programacion orientada a objetos y herramientas
de programacion visual y multihilos proporcionadas por Borland C++ Builder
(descritas en el Capitulo 2), incorporando la S7L (Standard Template Library) que
forma parte del estandar de C++.

La S7Z es un conjunto de bibliotecas, disefada para ser eficiente, segura, portable
y genérica; la integran cuatro conceptos: contenedores, iteradores, algoritmos y
objetos de funcitén. Los contenedores de S7L utilizados en esta tesis fueron:
vector, map, sety string. Para mayores detalles acerca de la S7L se pueden
consultar [STROUSTRUP2002, p. 443-680] y [MARTIN2001, p. 56-611.

Son tres los procesos principales del sistema de computo integral: e/ primero,
implementa un modelo de andlisis sintdctico, el cual necesita como entrada el
archivo con el sistema £DO y proporciona como salida un archivo con la matriz
Jacobiana obtenida en el formato reconocido por CVODE, el segundo, toma como
entrada el archivo con la matriz Jacobiana y lo usa en CVODE para resolver €l
sistema EDO'y; el tercero, recibe los resultados numéricos proporcionados por
CVODE dando como salida los resultados graficamente.
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En los siguientes apartados se explica a través de tres fases el modelo de and/isis
sintactico implementado; el uso del paquete computacional CVODEyY, el empleo de
programacion visual y las caracteristicas multihilos utilizadas para obtener el
sistema de coémputo integral. También se muestra una parte de la intefaz del
usuario desarrollada para el sistema de cdmputo integral aplicando el modelo de
11 substancias de Seinfe/d [SEINFELD1998].

4.1. MODELO DE ANALISIS SINTACTICO

El sistema de cdmputo integral cuenta con tres procesos principales en su
implementacidn; el primer proceso lo constituye el modelo de andlisis sintactico.
Dicho modelo estd formado por tres fases. la de andlisis lexicografico, la de
andlisis sintactico y la de andlisis semantico. El proposito fundamental de éste
primer proceso es obtener la matriz Jacobiana y almacenarla en un archivo de
texto (véase APENDICE C: EJEMPLO DE ARCHIVO CONTENIENDO LA
MATRIZ JACOBIANA). El archivo de texto mencionado, es requerido por el
segundo proceso de implementacién con CVODE, Para lograr el proposito de este
primer proceso, es necesario seguir el modelo de andlisis sintactico mostrado en la
Figura 4.1.1.

El modelo de andlisis sintdctico inicia suministrando un archivo de texto
conteniendo el sistema £DO; como el ejemplo indicado en la Tabla 4.1.2. La
primera fase o analisis lexicografico evalla cada caracter, ignorando los espacios
en blanco e integrando los simbolos. En esta fase, a cada simbolo le es asociado
un tipo de simbolo. Los simbolos encontrados son recibidos en /a segunda fase o
analisis sintactico, donde son unidos para formar estructuras mas complejas
representando los términos y al mismo tiempo las ecuaciones del sistema £DO. Al
formar un término se establece una representacidn de los componentes del
término y su orden (como son signo, coeficiente, variables y sus potencias) a
través de una cadena de nlmeros con el simbolo $ al final. La cadena de numeros
creada en la fase de andlisis sintactico contiene los ndmeros 1, 2 y 3 asociando el
tipo de simbolo delimitador, nimero y variable respectivamente. En fa tercera
fase o andalisis semantico se verifica la cadena de numeros enviados por la fase
anterior y se interpreta a través de un autémata finito determinista si es correcta,
al ser correcta, se regresa a la segunda fase una bandera de aceptacion.
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Calcular
BN
de, 8¢, Bc;  Be,
Hhat: &

%, 3c, dc, 3c, | —* Matriz Jacobiana

%99,
.aC)_ aCQ 863 aG' ]

A

Vectores

Sistema K00 anslisis | Simbolog| _A"AUSiS ) putimata)  analisis
Lexicogréafico Sintactico o Semantico
Parsing

A

Bandara de Aceptacidn

Manejo de errores Entrada/Salida

Figura 4.1.1 Modelo de andlisis sintdctico implementado

Cuando un término es aceptado, entonces se guarda en variables de vectores de
términos hasta concluir fa revision completa y correcta del sistema £DO
proporcionado al Iniclo del modelo. Finalmente, los vectores de términos del
sistema E£DO son recuperados de la memoria para realizar los calculos necesarios
para obtener la matriz Jacobianay crear un archivo de texto conteniéndola.

El modelo de andlisis sintactico esta implementado en los archivos de la Tabla

4.1.1, En las tres fases del modelo se interactUa con varias rutinas de control de
error y la interfaz de Entrada/Salida para mostrar los mensajes acordes.
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Archivo Descripcion

Interprete.cpp Guarda los términos de cada ecuacidn
del sistema EDO en vectores de la STL.

Parser.cpp Forma Jos simbolosy su tipo.

MatrizJac.cpp Calcula la matriz Jacobiana de acuerdo
con los datos guardados en los vectores
de la STL.

Gramatica.cpp Realiza el andalisis semantico de cada
término del sistema £DO.

ClaseTer Define una clase para los términos de
las ecuaciones.

ManéError.cpp Controla el envio de mensajes a la
pantalla cuando se produce un error en
el modelo de andlisis sintactico
implementado (véase Tabla 4.1.3).

Tabla 4.1.1 Archivos empleados en la implementacion del modelo de andflsis
siptactico

En la Tabla 4.1.2 se muestra un ejemplo de un sistema £DO para ser analizado
por el modelo de andlisis sintactico aqui planteado. Las letras cI, ¢2, ¢3, etc.
representan a las substancias que intervienen en las ecuaciones quimicas, las
cuales corresponden al modelo de 11 substancias de Se/nfe/d de la Tabla 4.1.3.

+k1c2 -k3c1c3 -k7clcl0 -k8clc7 —k9clc9
-k1c2 +k3c3cl +k7c1cl0 +kBclc7 +k9clc9 -k10c2ch -k11c2c9 +k12c11
+k2c4c_02¢ M -k3c3cl

+k1c2 -k2cd4c_ O2¢c M

-k4c5c6

-k4c5¢6 -k5c6c8 +k7c1cl0 -k10c2c6
+Kk9chch +k6C8 -kBclc7 +k9clc9
-k5¢c6¢c8 -k6¢8 +k8clc7

+k5c6¢8 -k9c1c9 -k11c2c9 +k12cl11
+k6¢8 -k7clcl0 +k8clc7

+k11c2c9 —k12cl11

Tabla 4.1.2 Ejempio de un sistema de £DO del modelo de 11 substancias de
Seinfeld
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Variable Nomenclatura
cl NO
4 NO2
c3 03
c4 O
c5 RH
cb OH
c7 RO2
c8 RCHO
c9 RC[O]O2
cl0 HO?2
cll RCIO]JO2NO2

Tabla 4.1.3 Modelo de 11 substancias de Seinfeld

E! valor de los coeficientes constantes representados por la letra &k, se muestran a
continuacién en la Tabla 4.1.4;, y mas adelante, se indica el valor de las
concentraciones constantes ¢ 02y ¢ M.

Coeficiente Valores Valores Aproximados
Constante

K1 0.533/60.0 0.008883333
K2 2.183e-5/60.0 0.000000363
K3 26.59/60.0 0.443166666
K4 3.775e3/60.0 62.91666667
K5 2.341e4/60.0 390.1666667
K6 1.91e-4/60.0 0.000003183
K7 1.214e4/60.0 202.3333333
K8 1.127e4/60.0 187.8333333
K9 1.127e4/60.0 187.8333333
K10 1.613e4/60.0 268.8333333
K11 6.893e3/60.0 114.8833333
Kiz 2.143e-2/60.0 0.000357166

Tabla 4.1.4 Valor de los coeficientes constantes

Valor de las concentraciones constantes

¢_M=79.0e4;

c_02=21.0e4;
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En la Tabla 4.1.2 Ejemplo de un sistema de EDO del modelo de 11
substancias de Seinfeld, se puede apreciar que los coeficientes toman la forma
de coeficientes constantes representados por la letra &y un nimero, aunque ésta
es la forma mds usual; tamblén la siguiente forma seria valida para la primera y la
cuarta ecuaciones:

(Ecuacion Quimica 1)
+0.008883333 C2
-0.443166666 C1 C3
-202.3333333 C1 C10
-187.8333333 C1 C7
-187.8333333 C1 C9

(Ecuacion Quimica 4)
+0,008883333 C2
-0.000000363 C4C_02C_M

En el apartado 4.4. DESCRIPCION DE LA INTERFAZ DEL USUARIO, se
muestra la ejecucidn del sistema de cédmputo integral y se explica con mayor
detalle |3 interfaz del usuario.

4.1.1  Analisis Lexicografico

El modelo de andlisis sint3ctico implementado consta de una primera fase llamada
andlisis lexicografico. Esta fase tlene como mision determinar los simbolos validos
y su tipo. Para hacer lo anterior, se debe proporclonar un archivo de texto (en
ASCII con la extenslén txt de tipo texto) conteniendo el slstema E£DO a evaluar,
cada vez que se logre obtener un simbolo, se enviard el simbolo y su tipo
(delimitador, nUmeros o variables) a la fase de andlis/s sintdctico. El archivo de
texto debera corresponder a las caracteristicas determinadas por el modelo de
andlisis sintactico en cada una de sus fases.

El andlisis lexicografico del sistema de cdmputo integral de esta tesis, se lleva a
cabo a través de las caracteristicas de los simbolos mostradas en la Tabla 4.1.5.
Un simbolo puede ser delimitador, nimero o variable. Los defimitadores son los
simbolos formados por caracteres especiales indicando el signo del término de la
ecuacion; la potencia de una variable; el fin de una ecuacion vy, el final del archivo.
Los n(imeros que pueden formar un simbolo pueden ser de un solo digito, de
varios digitos, reales con punto decimal y representados en notacién clentifica en
formato exponencial. Las variables pueden ser de tres tipos, substancias
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representadas por la letra ¢ y un nﬂrhero; valor predefinido de substancias
representadas por ¢.my ¢ o2, y el valor del coeficiente del término, ya conocido
previamente representado por la letra £y un ndmero,

Tipo de Simbolo |Simbolo |Ejemplo de Descripcién del Simbolo
Simbolo
Delimitador Signo - Signo negativo del término
Delimitador Signo + Signo positivo del término
Delimitador Gato # Seguido de un nUmero
significa la potencia de la
variable anterior
[ Delimitador Enter \n Enter, indica el fin de una
ecuacion
Delimitador Fin \O Marca el fin del archivo
Numeros Coefi 9, 200, 0.443166, |Un digito, secuencia de
2.143e-2, 1.214e4 | digitos, secuencla de uno o
mas digitos donde puede
incluirse el simbolo *.” 0
bien; incluir la letra e (o
también e- e+) seguida de
otros digitos
Numeros Potencia #2, #8, #200 NUmero entero al cual le
antecede el simbolo #,
Variables Concentra (ci,c2,c12, c200 |Letra ¢ seguida de uno o
mas digitos
Variables ConCons c_02,c_m Letra ¢ seguida del simbolo
Variables CoefiConst | k1, k9, k11 Letra k seguida de uno o
mas digitos

Tabla 4.1.5 Caracterfsticas de simbolo para el sistema de cdmputo integral

Los simbolos se pueden definir a través de expresiones regulares o por autdmatas
finitos deterministas. Para definir todos los simbolos validos es necesario tomar en
consideracion las abreviaturas empleadas en las expresiones regulares.

Abreviaturas empleadas en las expresiones regulares:

1. * Es un operador gque representa “cero o mas casos de”, es decir; el
conjunto de todas las cadenas de uno 0 mds simbolos, incluyendo la cadena

vacia.
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2. ? Es un operador que representa “cero o un caso de”, es decir; uno o
ningun simbolo.

3. | Es un operador que significa “0”, es decir; uno u otro simbolo acotados
entre el operador.

Tipo de Simbolo Delimitador

-[+1\nl#\0

e Simbolo SIGNO
+|-

Inicio ' H- .
Figura 4.1.2 Autdmata finito determinista para el simbolo signo del tipo delimitador

e Simbolo ENTER
\n

Inicio . \n .

Figura 4.1.3 Autdmata finito determinista para el simbolo enter del tipo delimitador

s Simbolo GATO
#

Inicio . # .

Figura 4.1.4 Autémata finito determinista para el simbolo gato del tipo delimitador
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e Simbolo FIN
\O

Inicio . \0 .

Figura 4.1.5 Autémata finito determinista para el simbolo fin del tipo delimitador

Como muestra la Figura 4.1.2, Figura 4.1.3, Figura 4.1.4 y Figura 4.1.5,
puede formarse un simbolo del tlpo delimitador con cualqulera de los caracteres -,
+, #, \n 6 \(; donde los dos primeros se utllizan para dar el signo negativo o
positivo de cualquler nimero contenido en los términos de una ecuacién; el
simbolo # aparece para especificar la potencia de la varlable anterior en el
término; los simbolos \n indican que se oprimid la tecla enter especificando el fin
de la ecuacldn, y \O representa el fin del archivo.

Tipo de Simbolo Numeros

El tipo de simbolo niimeros esta formado por diferentes formatos de nimeros, por
lo cual se define cada uno con una expresidn regular y posteriormente se
representan en conjunto en un autémata finito determinista. Cabe mencionar que
los simbolos de nimero pueden ser coeficientes de un término o potencias de una
variable de concentracion; en la tercera fase del modelo de andlisis sintactico
implementado es donde se interpreta el orden correcto para los componentes

(signo, coeficiente, varlables y potencias) de cada término del sistema EDO y se
determina |a valldez de dichos componentes.

« Simbolo DIGITO

918]716/5]4|3]2]1]0

« Simbolo COEFI entero

(DIGITO)(DIGITO)*
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(91817161514131211/0)(9181716]54I32]1|0)*

0)1]2(314/5]6(7(8]9

Inicio 0]1]2)3]415{6(7|3(9
—>(@) (2

Figura 4.1.6 Automata finito determinista para el simbolo nimero entero

o Simboio COEFI real

COEFI entero (. (COEFI entero))?

(9181716]5]41312]1]0)(918]71615]4]312[1]0)*
(.(91871615]141312|110)(918]71615]4]3|2[1|0)*)?

0]1]2|3[4[5]6]718]9
0[112[314)5]6(718|9

Inucio 0]1121314156{71819 . 0112(3[4151678(9
() a

Figura 4.1.7 Autémata finito determinista para el simbolo ndmero real

« Simbolo COEFI real en notacién exponencial

(COEFIentero)
(.(COEFIentero)(e(DIGITO | SIGNO(DIGITO))(DIGITO)*)?)?
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(9181716514131 211]0)(9]81716]5|4|3(2| 1]0)*
(.(9181716]5]4|3[2|1}0)(918]716|5]4|3| 2| 1{0)*
(e(918171615141312|1|01(-|+)(918]7161514(3121110))(91871615(41312|1[0)*)?)?

Ol PP3ISIETH
O I3HISteMER O n23Aisiemed

Inicio 01 RI3KISt6MIB0 . QI23A(si6TE
—(® <

Figura 4.1.8 Autémata finito determinista para el simbolo numero exponencial

En el caso de los nimeros, un simbolo se puede formar por un nimero entero, un
real o un exponencial. En los nimeros exponenclales esta previsto que empiecen
con un numero real (si es un entero debe agregarse un punto y el 0), a
continuacion la letra e, y de ser necesario; puede especificarse el signo del
siguiente numero;este Gltimo valor puede ser positivo y no es obligatorio incluir el
signo +. La Figura 4.1.6, Figura 4.1.7 y Figura 4.1.8 muestran un autémata
para los numeros.

o Simbolo POTENCIA

0)1]213}41516[7]8|9

0]1]2{3[4]5]6)718|%

Inicio

Figura 4.1.9 Autémata finito determinista para el tipo de simbolo numérico especial
potencia
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En el grupo de los simbolos numéricos esta incluido el simbolo numérico especial
potencia, dicho simbolo lo distinguimos por tener el simbolo # al inicio, como se
podra apreciar en la Figura 4.1.9. El valor de la potencia se emplea para indicar
la potencia a fa cual es elevado el valor de una concentracién o variable, todo esto
aplica para las variables de la forma ¢, c12, c200 por ejemplo.

Tipo de Simbolo Variables

c(918]716151413121110)(9181716/5(4|3]2]1[0)*|c_02]c_m
k(918]71615|4[3]2[110)(918]716]|5|413]|2|1]0)*

e Simbolo CONCENTRA

c(918(71615]41312|1]0)(9181716]5[4]3]2]1|0)*

0]1]213141516(718]9
Inicio @ c 01112]3/45)6(7]8|9
Q3

Figura 4.1.10 Autémata finito determinista para el tipo de simbolo variables para el
simbolo CONCENTRA

¢ Simbolo CONCONS

c_mj|c_o2

(DD (@)(2)

Figura 4.1.11 Autémata finito determinista para el tipo de simbolo variables para el
simbolo CONCONS
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e Simbolo COEFICONS

k(918(71615141312[1]0)(918]716]5]4[312|1|0)*

Inicio K 0]112/314{5]6[7|8]9
Q3

Figura 4.1.12 Autémata finito determinlista para el tipo de simbolo variables para el
simbolo COEFICONS

0[112|314/516{7|8|9

Las variables pueden tener cuatro formas distintas, como se puede observar en la
Figura 4.1.10, Figura 4.1.11 y Figura 4.1.12. Las variables para representar
las concentraciones de elementos quimicos seran ¢, ¢2, c3, ..., cN; mientras que
las variables kI, k2, k3, etc.,, en realidad representardn valores numéricos
definidos anticipadamente.

El andlisis lexicogrdfico como primera fase del modelo de andlisis sintictico
implementado, envia los simbolos a la segunda fase (andlisis sintactico),
correspondiendo cada simbolo con alguna de las definiciones anteriores y con su
tipo, de lo contrario; se genera un error. Ademas, en esta primera fase no se
consideran los espacios en blanco ni las tabulaciones, son Ignorados para solo
crear simbolos con al menos un simbolo y sin espacios en blanco. Los simbolos del
tipo delimitador, como son el Entery el Fin de archivo son caracteres especiales
que no se reflejan en pantalla pero si pueden ser detectados en la implementacidn
del sistema de cdmputo.

4.1.2  Analisis Sintactico o Parsing

El propdsito del analisis sintactico o gramatical (parsing en inglés), es evaluar un
orden especifico para los simbolos definidos y generados en la primera fase o
anallsls lexicografico, es decir; en esta fase se aplicaran reglas de sintaxis a los
simbolos para unirlos y formar términos, ecuaciones y finalmente el sistema £DO
completo; empleando [os contenedores vector, map y string de la STL.

El modelo de andlisis sintictico desarrollado aplica el método recursivo
descendente el cual se ve reflejado a través de una Gramatica Libre de Contextoy
a su vez representada en el cédigo de programacion del sistema de computo
integral. -
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Para lograr tener un sistema EDO sintécﬁéamente correcto, se debe cumplir con la
siguiente Gramatica Libre de Contexto mostrada en la Tabla 4.1.6 Gramdtica
Libre de Contexto expresada con notacién EBNF.

<SistemaEDO> ::= <FormaEc> | <FIN>

<Formakc> = <FormaTer> | <ENTER> <FIN> | <ENTER> <FormaEc>
<FormaTer> = <SIGNO> { <Variables> | <NUmeros> } <SistemakEDO>
<Variables> := < COEFICONS> | <CONCENTRA> | <CONCONS>
<NUmeros> := < COEFI>| <POTENCIA>

Tabla 4.1.6 Gramatica Libre de Contexto expresada con notaclon EBNF

Las reglas gramaticales de |a Tabla 4.1.6 estan expresadas con notacion BNF
extendida o EBNF (Extended Backus Naur Form), los nombres de los simbolos
definidos en la primera fase o andlisis lexicogrdfico estan con mayusculas,
remarcados y con letras itdlicas para diferenciarlos de los demas nombres que son
no terminales. La seleccién estd Indicada en las reglas gramaticales por el simbolo
| v la repeticidn por los simbolos { y }. La recursividad de |la gramatica empleada
es por la derecha en la regla gramatical o de produccién Formafc; donde se
agrupan cada uno de los términos de la ecuacién y de manera recursiva se forman
cada una de las ecuaciones del sistema £DO.

Ejemplo: Sea un slstema £DO de 2 ecuaciones como se muestra a continuacion

-kl cl1#2 c2#3 c_02 ¢c_m +k2 cl#4 \n
+Kk3 c4#1 -k4 \n\0

Empleando la gramdtica antes mostrada con el modelo de andlisis sintactico

recursivo descendente, se obtiene el arbol de anallsls gramatical de la Figura
4,1.13 .,
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SisternaEDO
FormaTer

SIGNO Variables Varmbles Numeros Varables NUmeros Variables Vanables  SisiemaFDO

\

ICOEFICONS CONCENTRA POTENCIA CONCENTRA POTENCIA CONCONS CONCONS  FormaEc
ki cl #2 c2 # c_o2 c_m
FormaTer

2N

SIGNO Vanables Varabies Nimeros SisterraFDO

CO CONS CONCENTRA POTENCIA 7111‘6&:\

K2 ¢l #

ENTER FormsEc
\n

FormaTer

SIGNO Varables Vanables Némeros SistemaEDO
+

COFFICONS CONCENTRA POTENC!A FormaEc
k3 c4 #l
FormaTer

AN

SIGNOC Varigbles  SistermaFDO

COEFICONS  FormaEc
k4

ENTER FIN
\n \D

Figura 4.1.13 Un Arbol de Analisis Gramatical Recursivo Descendente
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La codificacion del sistema de computo integral en lenguaje C++, se realizé
creando métodos similares a las reglas de produccién SistemaEDO, FormaEc y
FormaTer siendo de gran ayuda la simbologia de la £BNF para definir sentencias
de seleccién y repeticion.

La Gramatica es Libre de Contexto porque todas las reglas de produccién
anteriores cumplen con la siguiente definicion:

A->pB

con

A E VNT
BE(WWNT L VT)*

donde VNT es el Vocabulario de los No Terminales y
VT es el Vocabulario de los Terminales

Definicion Formal de la Gramatica Libre de Contexto
G=(VNT, VT, P, S)

Vocabulario No Terminal: VNT = { SistemaEDO, FormaEc, FormaTer, Variables,
NUmeros}

Vocabulario Terminal: VT = { FIN, ENTER, SIGNO, COEFICONS, CONCENTRA,
CONCONS, COEFI, POTENCIA }

Producciones: P = {
( SistemakDQO , FormaEc ),
( Sistema€eDO , FIN ),
( Formakc, FormaTer ),
( FormaEc, ENTER FIN ),
( FormaEc, ENTER FormaEc ),
( FormaTer, SIGNO Variables SistemaEDO ),
( FormaTer, SIGNO Numeros SistemaEDO ),
( Varlables, COEFICONS ),
( Varlables, CONCENTRA ),
( Variables, CONCONS ),
( Nimeros , COEFI ),
( NGmeros , POTENCIA ),

}

Simbolo Inlclal: S = SistemakEDO
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Como se puede observar, en la definicidn formal de la Gramatica Libre de Contexto
empleada; se agrupan los no terminales con los terminales y la combinacién de
ambos genera el lenguaje del sistema de computo integral. Cabe sefialar que el
conjunto de teminales, es en realidad el conjunto de simbolos definidos en la
primera fase del modelo de andlisis sintactico agui implementado.

En esta segunda fase del modelo de andlisis sintactico, se logra formar estructuras
mas complejas partiendo de las estructuras simples o simbolos del andfisis
lexicografico, los simbolos al unirse determinan la sintaxis de cada término y a su
vez la unién de cada término logra formar las ecuaciones del sistema EDO.

Las estructuras empleadas para guardar en memoria cada término de las
ecuaciones son las siguientes:

vector < Termino > Ecuacion;
vector < vector < Termino > > EDO;

donde;
vector es un contenedor de S7L,
Termino es una clase que contiene el valor del coeficiente, varlables y su

potencia

Para las variables de las concentraciones se empled la estructura map de S7L para
identificar el nombre de la variable y asociar su potencia como sigue:

typedef map<string, int, jess<string> > TipoMap,
TipoMap VarExp,

donde;

TipoMap es el tipo de dato que contiene en el primer campo una cadena de
caracteres y en el segundo campo un entero

VarExp es la variable definida para reconocer el nombre de las concentraciones cI,
¢2, c3, etc. y su respectiva potencia entera.

En el apartado 4.1.3 se presenta la tercer fase del modelo de andlisis sintactico,

donde se verifica la sintaxis generada buscando encontrar un significado particular
y correcto en el contexto planteado.
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4.1.3 Analisis Semantico

La tercera y Ultima fase del modelo de andlisis sintdctico es el analisis semantico,
donde se revisa que los componentes de cada término y su orden correspondan
con el disefio especificado en la Figura 4.1.14 Automata Finito Determinista
para un término; si existe correspondencia entonces el término es correcto y se
almacena en la estructura de datos correspondiente (como se indicéd en el
apartado anterior del andlisis sintactico). Los componentes de cada término son el
signo positivo 0 negativo, el coeficiente y las varlables con sus respectivas
potencias.

Figura 4.1.14 Autémata Finito Determinista para un término

El autémata mostrado en la Figura 4.1.14, define los componentes de cada
término de una ecuacidon y su orden validos para el analisis semantico. Los
numeros 1, 2 y 3 representan los tipos de simbolo delimitador, nimero y variable.
Dicho autémata indica que cada término debe comenzar en el estado Ay transitar
al estado B con el caracter — o + (caracteres definidos como simbolos de tipo
delimitador); luego, del estado B se transita al estado C con el tipo de simbolo
numero (lo que representa un coeficiente en forma numeérica) y desde el estado C
se puede llegar al estado de aceptacion F con el simbolo $. En caso de que el
término tenga variables y potencias, las transiciones se realizan en los estado D'y
£ hasta encontrar el simbolo $ para alcanzar el estado de ~

La otra posibilidad de transitar desde et estado B, es con el tipo de simbolo
variable de acuerdo a las diferentes formas especificadas. Las formas especificadas
pueden ser coeficiente constante kI, k2, k3, etc. ; variables de concentraciones ¢,
c2, c3, etc. o concentraciones constantes ¢_oZ o ¢_m.
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Una vez alcanzado el estado de aceptacién F significa que los componentes del
término y su orden son correctos y el término es guardado en las varlables de
memoria determinadas. Hasta aqui se termina el modelo de -and/lsls sintactico en
su sentido estricto, después de esto es calculada la matriz Jacoblana y guardada
en un archivo de texto (véase APENDICE C: EJEMPLO DE ARCHIVO
CONTENIENDO LA MATRIZ JACOBIANA).

La matriz Jacobiana se calcula obteniendo las derivadas parclales del sistema £DO
(véase Figura 4.1.1 Modelo de analisis sintactico implementado). Para
lograr lo anterior, el modelo dispone y diferencia cada parte del slstema £DO,
constituido éste Ultimo por cada ecuacidn, cada término y en cada término: el
coeficlente, las variables y sus potencias. Una vez que el modelo establece en
memoria las partes del sistema EDO en estructuras de datos, es posible calcular
las derivadas parclales.

El resultado del primer proceso del sisterna de cdmputo integral, es el archivo
Jacob./nc conteniendo las asignaciones para la varlable empleada como matriz, a
la cual se hace referencla en los calculos posteriores, los de CVODE A
continuacion se muestra una parte del contenido del archivo Jacob.inc,
correspondiente a la primera y segunda filas de la matriz Jacobiana.

1ith(J,1,1)=-k3*c[3]-k7*C[ 10]-k8*c[ 7]-k8*C[9];
Dth(J,1,2)=k1;
th(J,1,3)=-k3*c[1];
th(J,1,4)=0;
1th(J,1,5)=0;
Uth(J,1,6)=0;
Uth(J,1,7)=-k8*[1];
13th(3,1,8)=0;
Dth(3,1,9)=-k8*c[1];
Dth(J,1,10)=-k7*c[1];
th(J,1,11)=0;

1Ith(J,2,1)=k3*¢[3]+k7*c[10]+k8*C[ 7]+k8*c[9];
1th(J,2,2)=-k1-k10*c[6]-k11*c[9];
1th(J,2,3)=k3*c[ 1];

Dth(J,2,4)=0;

Lith(3,2,5)=0;
Dth(J,2,6)=-k10*c[2];
Dth(3,2,7)=k8*c[1];

1Ith(J,2,8)=0;
Dth(J,2,9)=k8*c[1]-k11*c[2];
1Ith(J,2,10)=k7*c[1];
Uth(J,2,11)=k12;
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En el APENDICE C: EJEMPLO DE ARCHIVO CONTENIENDO LA MATRIZ
JACOBIANA, se muestra el contenido completo del archivo Jacob.inc.

4.2. IMPLEMENTACION DE CVODE

El sistema de computo integral cuenta con tres procesos principales en su
implementacion, como ya se ha mencionado anteriormente. En este apartado es
abordado el segundo proceso, cuyo propdsito consiste en la resolucion del sistema
rigido del sistema £DQO en el modelo matematico de reacciones quimicas del medio
ambiente (con referencia a contaminacién atmosférica), utilizando la matriz
Jacoblana obtenida durante el proceso anterior, en el paquete computacional
CVODE.

Para resolver el sistema EDO rigido en CVODE fueron incluidas llamadas a las
cuatro funciones principales de CVODE, como se muestran a continuacién y se
describen los argumentos empleados en las funciones creadas en el sistema de
computo integral, £y Jac. En la Tabla 4.2.1, Tabla 4.2.2 y Tabla 4.2.3 se
describen los argumentos de tres de las funciones principales de CVODE.

1. CVodeMalloc( ), reservacion de memoria de CVODE para el problema

cvode_mem = CVodeMalloc(NumChem, f, t0, y, BDF, NEWTON, SV, &reftol,
abstol, NULL, NULL, FALSE, iopt, ropt, NULL);

Argumento Significado

NumChem NUmero de ecuaciones que determinan
el tamano del sistema £DO. Su valor es
11,

F Definicidn de la funcidon del usuario

y= f(t,y) (lado derecho). (Véase

Tabla 4.2.4 Argumentos usados en
la llamada a /a rutina f.).

70 Valor inicial del tiempo. Su valor inicial
es 0.
Y Vector de los valores iniciales de la

variable dependiente, en este caso el
valordecl, 2, ..., cll.
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CO[1] = 0.00954;
CO[2] = 0.042;
CO[3] = 0.01951;

C0[4] = 0.0;
CO[5] = 0.17192;
Co[6] = 0.0;
C0[7] = 0.0;
CO[8] = 0.17192;
C0[9] = 0.0;
C0[10] = 0.0;
CO[11] = 0.0;

BDF Tipo del método lineal multipaso. El
valor debe ser ADAMS o BDF.

NEWTON Tipo de Iteracibn empleada para
resolver el sistema no lineal. Los
valores permitidos son FUNCTIONAL o
NEWTON.

SV Tipo de tolerancia de error. E! valor es
SV (tolerancia relativa escalar vy
tolerancia absoluta en vecton

&reltol Puntero de tolerancia relativa escalar.
El valor es 1.0e-3.

abstol Puntero de tolerancia absoluta escalar
o de vector. El valor es 1.0e-6.

NULL Puntero de datos del usuario. Este
puntero es enviado a la funcién fcada
vez que es llamada. El valor es nulo.

NULL El emplear MULL los mensajes de error
seran escritos en la biblioteca stdout.

FALSE El valor FALSE indica que no existen
entradas opcionales.

ilopt Arreglo  opcional que almacena
nimeros enteros de entrada y salida.

ropt Arreglo  opcional que almacena
nimeros reales de entrada y salida.

NULL Es un puntero a informacion especifica

del amblente de la maquina.

Tabla 4.2.1 Argumentos usados en la llamada a CVoadeMalloc
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2. CVode( ), integracion de la solucién en varios puntos

CVode es una funcién que se encarga de calcular |a solucldn del sistema £DOen
varios puntos especificos £ Por lo cual, es necesario Incluirla en un ciclo externo
que integre cada funcion y en otro ciclo interno para resolver cada ecuacion en
varios puntos llamados ¢, los cudles seran parte del resultado junto con los valores
de las concentraciones, de acuerdo con el modelo de 11 substancias de Seinfeld.

CVode es una funcidn ejecutada en el segundo hilo del sistema de cémputo

integral, sincronizada con los mecanismos de operacidon y control de la VCL de
Borland C++ Bullder.

flag = CVode(cvode_mem, tout, y, &t, NORMAL),

Argumento Significado

cvode_mem Puntero de memoria de CVODE
regresado por la rutina CVodeMalloc

tout Tiempo sigulente en el cual se busca

una solucién. Es calculado antes de la
llamada a Clode a través de la
operacion TO0+i*dt, donde 70 es el
tiempo donde se inicia, / toma el valor
de 1 hasta el valor de NOUT (nimero
de soluciones por mostrar) y dt es
obtenida por ((TMAX)-(T0))/NOUT.
(TMAX es el valor maximo del tiempo
donde se busca una solucion)

4 Vector de la solucién. En este caso el
valor que toman cada una de las
variables c1, ¢2, ..., c11.

T Puntero a una localidad real. CVode
asigna el valor de (*f) de acuerdo al
tiempo alcanzado por el resolvedor y
establece y=y(*t).
NORMAL Si este valor es NORMAL el resolvedor
integra desde el valor interno de t
hasta otro punto cercano o0 hasta
alcanzar el valor dado por fout, en este
proceso se interpola t=fout y es
regresado el valor  yltout) 'y
almacenado en el vector .

Tabla 4.2.2 Argumentos usados en la llamada a CVode
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3. CVDense( ), llamada al resolvedor lineal dense

CVDense(cvode_mem, Jac, NULL),

Argumento Significado

cvode_mem Puntero de memoria de CVODE
regresado por la rutina CVodeMalloc

Jac Rutina que realiza la aproximacién de la
matriz Jacoblana. (Véase Tabla 4.2.5)

NULL Puntero de datos del usuario pasados a
(a funcidn Jac cada vez que es llamada.
El valor es nulo.

Tabla 4.2.3 Argumentos usados en la llamada a CVDense

4, CvodeFree( ), liberacion de memoria asignada a CVODE para el

problema

CVodefFree(cvode_mem);

La llamada a la funcién Clodefree libera fa memoria asignada previamente en la
funcién CVodeMalloc a través del puntero cvode_mem.

También es necesaria la reservacion y liberacion de memoria para los vectores de
tipo A_Vector para los datos de entrada de y o variables de concentraciones cl,
c2, ¢3, ..., ¢11. Ademas, se emplea otro vector para los valores de la tolerancia

absoluta.

Reservacion

Liberacién

y = N_VNew(NumChem, NULL),

N_VFree(y);

abstol = N_VNew(NumChem, NULL);

N_VFree(abstol);

Funciones creadas en la aplicacién para ser llamadas por CVODE

Son dos las funciones creadas en el sistema de cémputo integral, para ser
llamadas por CVODEF e integrarlas a las suyas y obtener la soluclon del sistema

EDO. Estas funciones son fy Jac.
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La funcidn o rutina fes empleada como argumento de la funcién CVodeMalloc y

tiene como propésito calcular /%), o bien el lado derecho de ¢ c) en este caso;

donde ¢son los puntos del tiempo o variable independiente; mientras que ¢ son los

valores de las concentraciones cI, ¢2, ¢3, ..., ¢cl11 o variables dependientes. La

cabecera de la funcidn f es presentada posteriormente y sus argumentos se
describen en la Tabla 4.2.4.

static void f(integer N, real t, N_Vector y, N_Vector ydot, void *f data);

Argumento Significado

N NUmero de ecuaciones  que
determinan el tamafo del sistema
EDO. Su valor es 11,

t Valor de la variable independiente ¢,

y Vector de la variable dependiente.

| Ydot Vector que recibe el resultado de
f(ty). La reservacidn y liberacion de
memoria la realiza CVODE para este
vector.

*f data Es un puntero a datos de usuario
enviados a fcada vez que es llamada.

Tabla 4.2.4 Argumentos usados en la llamada a la rutina 7

Por otro lado, la rutina o funcién Jac es un argumento de la funcidon CVDense y
obtiene una matriz dense J, tomando como punto de partida la matriz Jacobiana

obtenida en el primer proceso (explicado en el apartado 4.1 MODELO DE
ANALISIS SINTACTICO). La cabecera de la funcidbn Jac es presentada
enseguida y sus argumentos se describen brevemente en la Tabla 4.2.5 .

static void Jac(integer N, DenseMat J, RhsFn f, void *f_data, real ¢,

N_Vector y, N_Vector fy, N_Vector ewt, real h, real uround,
void *jac_data, long int *nfePtr, N_Vector vtempl,

N_Vector vtemp2, N_Vector vternp3)

Argumento

Significado

N

Longitud de los argumentos vector
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(Vtempl, viemp2 o vtemp3).

J Matriz dense donde se guardan los
valores de la matriz Jacobiana
obtenida en el primer proceso
(apartado 4.1 MODELO DE

ANALISIS SINTACTICO).
F Rutina que calcula el lado derecho
de las ecuaciones del sistema EDO.
*f data Puntero a datos de usuario enviados

a f Este dato es el mismo
transmitido a CVodeMalloc, solo que
en esta implementacion no es
necesario su uso y estd Iindicado

como MULL,

T Valor de la actual” de la variable
independiente t.

Y Valor actua! del vector de la variable

dependiente, llamado el valor
predecido de y(¢).

Fy Vector ft.y).

Ewt Vector de pesos o magnitudes de
error.

H Tamano tentativo del paso en £

Uround Unidad de Término de la maquina

*lac_aata Puntero de datos del usuario

pasados a la funcién Jac . Este dato
es el mismo transmitido a CVDense,
solo que en esta implementacion no
es necesario su uso y estd indicado

como NULL.

*nfepPtr Puntero que contiene el nimero de
llamadas a £

viempl, vtempZ2 y vtemp3 Puntero a memoria reservada para

vectores de longitud N (indicada en
el primer argumento), la cudl puede
ser usada por la rutina Jac para
almacenamiento temporal 0 espacio
de trabajo.

Tabla 4.2.5 Argumentos usados en la llamada a la rutina Jac.

El segundo proceso termina al obtener el valor de las variables dependientes ¢,
¢2, ¢3, ..., c11, evaluadas en varios puntos de tiempo ¢ desde un valor iniclal hasta
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la solucion del sistema £DO completo; pudiendo entonces, continuar con el tercer
proceso donde se grafican los resuitados haciendo uso de herramientas de
programacion visual y multihilos.

4.3. MULTIHILOS Y GRAFICACION

En el sistema de cdmputo integral se combinaron las caracteristicas de Borland
Builder C++ para crear una aplicacién multihilos, con las herramientas de
programacion visual disponibles para la graficacion. En la Figura 4.3.1 se muestra
el esquema general de la implementacion.

De acuerdo con la Figura 4.3.1, el sistema de codmputo integral consta de dos
hilos: el primero, es el hilo principal VCL (Visual Component Library) predefinido

por Borland Builder C++ y el segundo, es el hilo creado para la graficacion de
resultados.

Hilo | Hilo 2
(VCL) (Graficacién)

* Implementacién del Modelo

de Parsing.
* Creacidn de Pantalla Maternatica
de Dioujo.
* Creaci6n del Hilo 2.
* Resuelve éf Sisterna FDO.
Tiempo con la Matriz Proporcionada por &
Modelo de Parsing,
* Dibuja 10s resullados de fa solucién
en la Pantaila Matematica creada.

“ Muestra las estadislicas de CVODE.

* Cantiaua mostrando 1 interfaz
imcial ademas de los resultados
finates.

Figura 4.3.1 Esquema general del sistema de cémputo integral con caracteristicas
multihilos.
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En el hllo VCL es creada y desplegada la interfaz inicial del usuario, donde entre
otras cosas; es Implementado el modelo de andlisis sintactico al analizar el archivo
conteniendo el sistema £DO; es creada la pantalla matemadtica de dibujo simulando
un plano cartesiano de dos ejes y, es definido el segundo hllo.

En el segundo hilo (hilo de graficacion), es resuelto el sistema £DO empleando la
matriz Jacobiana proporcionada por el modelo de andlisis sintdctico, siendo éste
ejecutado sobre el hilo VCL;, son dibujados los valores obtenidos para las
concentraciones representado la solucion al problema en el sistema EDO,
coordinando la ejecucion del hilo a través del método Synchronize al momento de
dibujar los resultados sobre la pantalla matematica creada anteriormente vy,
finalmente muestra las estadisticas generadas por el paquete CVODE.

La interfaz del usuario estd presente durante la ejecucidn del hilo VCL y no cesa su
despliegue en la ejecucion del hilo de graficacion. Al final de la ejecucion multihilos
(o concurrente), el hilo VCL permite mostrar y conservar la interfaz inicial junto con
los resultados generados por el hilo de graficacion.

La pantalla matemdtica simula un plano cartesiano, donde el eje de las Xs
representa el tiempo en segundos y el eje de las Ys representa el valor de las 11
concentraciones del modelo de Seinfeld. Para su creacion, fue empleado el
componente PaintBox para establecer los limites y a su vez definir el area o lienzo
de dibujo, las caracteristicas del fondo y las lineas son dibujadas con la propiedad
Pen de la clase TCanvas a través del método LineTo; el texto sobre la imagen es
dibujado con la propiedad Font de la clase 7Canvas, siendo necesario primero
definir el valor del estilo, el tamano, el nombre, etc. del tipo de letra a mostrar
para cada concepto de la imagen.

Las propiedades y métodos de Borland C++ Builder empleadas en el sistema de
computo integral desarrollado en esta tesis; con respecto al manejo multihilos y
graficacldn, son mostradas a continuacion en la Tabla 4.3.1 Funciones
empleadas de Borland C++ Builder.

MULTIHILOS FUNCION DONDE SE USA | ARCHIVO

Propiedad

FreeOnTerminate |GrThread() VenHilol.cpp

Terminated RevTerminac() VenHilol.cpp
VenHiloDibuijarl.cpp

Método

Execute() Execute() VenHilol.cpp

Synchroniz«) MuestraLin() VenHilol.cpp
VenHiloDibujari.cpp
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GRAFICACION

FUNCION DONDE SE USA

ARCHIVO

Propiedad

Font

ConfiFontPar()

Dibujos.cpp

Brush

ColorLienzo()

Dibujos.cpp

Pen

ColorLienzo()
DibujaLinea()
DibujaLineaEn()
WrNumVert()
WrNumHor()
VentanaMate()
DibujaCuadro()

Dibujos.cpp

Método

Draw

PintaVenMate()
PintaVentanaMate ()
PintaGrLienzo99()

Principal.cpp

LineTo

DibujaLinea()
DibujaLineaEn()
WrNumVert()
WrNumHor()

Dibujos.cpp

MoveTo

DibujaLinea()
MuevePixelA ()
WrNumVert()
WrNumHor()

Dibujos.cpp
VenHilol,cpp

Rectangle

ColorLienzo()
DibujaCuadro(}

Dibujos.cpp

TextHeight

WrNumVert()
VentanaMate ()

Dibujos.cpp

TextWidht

WrNumVert()
WrNumHor()
VentanaMate ()

Dibujos.cpp

TextOut

WrNumVert()
WrNumHor()
VentanaMate ()

Dibujos.cpp

Tabla 4.3.1 Funciones empleadas de Borland C++ Builder

4.4, DESCRIPCION DE LA INTERFAZ DEL USUARIO

El sistema de computo integral es ejecutado con el archivo SisParser.exe. La

primera vista a la interfaz del usuario es la siguiente:
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CONCENTRACION CONCENTRACIONES
400

KT C2K3 1 G3 7 C1 C10+B C1 C7 48 C1 3
{1 €2 +k3 C3 C1 +k7 Ci C10 +k8 C1 C7 +k9 C1 CI-K10 C2 C5 k11 C2C3 §
|*k2C4C_02C_MK3CIC

|kt 22 C4C_02C_M

lkacsch

k4 €5 CB k5 C5 C8 k7 CI C10+10C2 C5
/|+k4 CS CB +k8 C 8 Cf C7 +k3 C1 C3
|5 CHCK6 CB k8 C1 C7
| ] S &

TI 10 C! 0.01 244513954282?4 02-0 03389386045?1?25 C3-0, 0054496
+/[T2= 20 Ci~ 0.0153522792950337 C2- 0.0361877207048653 C3- -0.0051028 I
T3= 30 C1= 0.0182584193652788 C2= 0.0332815806347213 C3= -0.0138348
/|T4= 40 C1= 0.0211645538348145 C2= 0.0303254401650955 C3= -0.021 4686
|T5=60 C1= D 0240707009564783 C2= 6.0274692990435212 C3= -,
|TB=60 C1= 0.0263768423295237 C2= 0.0245631570204764 CI~ -0,
[T7=20 C1= 0.0298923857532146 C2= 0.0218570142407854 C3= -0.
1|T8= 80 C1~ 0.0327891294454337 C2= 0,0187508705540663 C3= -0,
+|T9=90 Ct= 0.0356952733903324 C2= 0.0158447260096076 C3= -0.
{T10=100 CY~ 0.0386014193832551 C2~ 0.012338580605745 C3=-0.058476:
|T11=110 C1= 0.0415075656553502 C2= 0.0100324343446496 Ca=

10

.

000 020 040 080 080 3100
'I‘lempo Segt.mdos

Figura 4.4.1 Interfaz del Sistema de Cémputo Integral Desarrollado

El sistema de computo integral consta de cuatro areas. La primer drea despliega el
sistema EDO, proporcionado en un archivo de texto, en el cudl se encuentran los
coeficientes indicados por Ks y las concentraciones por Cs (véase Figura 4.4.1
Interfaz del Sistema de Cdmputo Integral Desarrollado). Cabe destacar, la
creacion del archivo de texto, en la cual los términos deben seguir un formato
como el mostrado en la Figura 4.4.1, presionando en cada ecuacion la tecla Enter
para marcar el fin de la ecuacion y debera ser guardado como archivo de texto.

La segunda area, despliega la solucion del sistema £DO, mostrando el valor de

cada una de las concentraciones de! Modelo de 11 substancias de Seinfeld para
ciertos valores en 7 ( 7iempo).
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La tercer drea, muestra graficamente los resultados de algunas concentraciones
gue resuelven el sistema EDO proporcionado originalmente. Y finalmente, en la
cuarta drea, estan sefialados algunos datos informativos de entrada y otros sobre
la estadistica de desempefio durante el proceso de clculo realizado por CVODE.

4.4.1  Operacion del Sistema Computo Integral

La operacion del sistema de cdmputo integral debe ser con cierto procedimiento. El
procedimiento esta formado por dos partes principales:

o Andlisis Sintdctico o Parsing
o Graficacion

En una parte del procedemiento se lleva a cabo la implementacién del modelo de
andlisis sintdctico en sus tres fases: andlisis lexicografico, andlisis sintactico y
analisis semdntico. Por lo anterior, es necesario abrir un archivo de texto
conteniendo las ecuaciones del sistema EDO a evaluar o resolver. Cuando el
archivo es ablerto desde el sistema de computo integral, su contenido es
desplegado en la pantalla de la aplicacidon como se muestra en la

Figura 4.4.2 Despliegue del sistema EDO por analizar.

“_-_;+k1 C2-k3C1 C3-k7 C1 C10K8 C1 C7 K3 C1 C3
| |-k1 C2+k3 C3CT +k? C1 C10 +k8 C1 C7 +k8 C1 C9 K10 C2 C§ k11 C2 C9 [}
ke c4C_02 C_M-K3C3 C
k1 c2-k2cac_02CM

" |kacsce

|-k C5 C6 -k5 C6 CB +k7 C1 C10-k10 C2 C6
- |+k4 C5 C6 +k6 CB-kB CT C7 +k3 C1 C3

| [K5C8CBK6Co +kBC1CT

s

P T T L GEL S e o V2 TR U1 (70

Figura 4.4.2 Despliegue del sistema £DO por analizar

El sistema de cdmputo integral aplica el modelo de 11 substancias de Seinfeld para
su ejecucion. La Figura 4.4.2 Despliegue del sistema EDO por analizar,
muestra las substancias o concentraciones involucradas en reacclones quimicas del
medio ambiente donde ocurre contaminacién atmosférica, indicadas por la letra
inicial C, las cudles presentan la siguiente relacion:
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ci-NO c7 - RO2

c2 - NO2 c8 - RCHO

c3-03 c9 — RC[0]02
c4-0 C10 - HO2

c5 - RH C11 - RC[O]O2NO2
c6 - OH

Una vez desplegado el sistema EDO en pantalla, a continuacién es realizado el
analisis completo del archivo (basado en el modelo planteado en el apartado 4.1
MODELO DE ANALISIS SINTACTICO), esto a través del men(; en la opcidn
Parser luego, la opcidn Analizar. Si el sistema EDO es correcto, se crea la matriz
Jacobiana y se puede proceder a la graficacion por la opcidn del menu Parser,
seguida de la opcién Graficar. La pantalla muestra enseguida los resultados
obtenidos como en la Figura 4.4.3 Graficacion de resultados de algunas
concentraciones.

CONCENTRACION CONCENTRACIONES
4.00

-1
"0

2.68

1.36

0.04

=

-1.28 = \
-2.60 \\ \

D000 020 040 060 030,103100

RS TR

ST

Rt AR i v 2y sy

Figura 4.4.3 Graf icacion de resultados de algunas concentraciones
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Conforme CVODE resuelve el sistema EDO especificado, a través de la tarea
(hiloI), simultdneamente es efectuada la tarea (A//02) de graficacién de la Figura
4.4.3. La tarea de calculo por el resolvedor Dense de CVODE, pone a disposicion
de la tarea de graficacién los resultados, para que puedan ser mostrados aun sin
completar se objetivo. La Figura 4.4.4 Valores del modelo de 11 substancias
de Seinfeld por Dense de CVODE, muestra los valores obtenidos por el
resolvedor Dense de CVODE.

T1=10 C1=0.0124461395426274 C2= 0.0330938604571726 C3= 0.0054496:
T2» 20 C1=0.0153522792950337 C2= 0.0361877207049663 C3=-0.0051028
T3=30C1=0.0182584193652788 C2= 0.0332815806347213 C3=-0.0138349. |
T4= 40 C1=0.0211645538343145 C2= 0.0303754401650855 C3= -0.0214886 |
T5= 50 C1=0.0240707009564789 C2= 0.0274692990435212 C3=-0.0264702.
T6= 60 C1=0.0269760429235237 C2= 0.0245631570704764 C3=-0.0349707. ¢
T7=70 C1= 0.0298829857592146 C2= 0.0216570142407854 C3=-0.0411758.
[T8=80 C1=0.0327891294459337 C2~ 0.0187508705540663 C3=-0.0471217: |
T9= 90 C1= 0.0356952733903924 C2= 0.0158447260096076 C3=-0.0528905 ||
|T10=100 C1=0.0386014193932551 C2= 0.012938580606745 C3=-0.058476°
T11=110 C1=0.0415075656553502 C2= 0.0100324343446498 C3=-0.06395 =

Figura 4.4.4 Valores del modelo de 11 substancias de Seinfeld por Dense de
CVODE

Adicionalmente, se presentan en la interfaz del sistema de computo integral de
esta tesis, algunos datos informativos de entrada y otros mas que representan
estadisticas del desempefo de los cdlculos con el resolvedor Dense de CVODE
(véase Figura 4.4.5 Datos de Entrada y Datos Estadisticos de Desempeiio
de CVODE).

A T oo
Tol Rel. [1oes o
Tal. Abs. [ 0e-6 oy S
l NSAL Z.,{] 00
No.Fasos: 48, -7 Liamndas alaFuncién 9855 Uameadas el solucionador 5. Uamadesajes 7. i
keraciones Newton, 85 Fallas de Convergencia Mo Linesles 0 : s A Prigbas e Bk Loealt 40 1 Al

Figura 4.4.5 Datos de Entrada y Datos Estadisticos de Desempefio de CVODE
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El sistema de cédmputo integral desarrollado en esta tesis, aplica la teoria de
andlisis sintactico (parsing en inglés) frecuentemente empleada en el disefio de
compiladores de programas de computacidn. Dicho sistema, integra un analizador
sintactico, el paquete computacional CVODE y una interfaz visual para resolver un
sistema £DOy mostrar graficamente su solucidn. Fue desarrollado con técnicas de
programamacion orientada a objetos de C++, haciendo uso de la S7L(Standard
Template Library) integrada al estandar de C++ y utilizando herramientas de
programacion visual y multihilos proporcionadas por el Borland C++ Builder.
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CONCLUSIONES

Se ha disefiado y desarrollado en esta tesis, un sistema de cémputo integral
caracterizado por la aplicacion de la teoria de andlisis sintdctico (parsing en inglés),
para el calculo analitico y exacto de la matriz Jacobiana, de acuerdo al modelo
matematico de reacciones quimicas del medio ambiente (modelo de 11 substancias
de Seinfeld) en lo que toca a contaminacion atmosférica.

Aunado a lo anterior, se implementd el paquete computacional CVODE gratuito y
de libre distribucion, por requerirse de calculos numéricos complejos que
proporcionen alta confiabilidad en los resultados, apegado a las caracteristicas de
un sistema EDQ (Ecuaciones Diferenciales Ordinarias) rigido, como lo son las
relacionadas con problemas del medio ambiente en la contaminacién atmosférica y
por contar con bibliotecas compatibles con C++.

Asimismo, el sistema de computo integral fue desarrollado con tecnologia
reconocida y de vanguardia, como lo son el uso de técnicas de programacion
orientada a objetos, el empleo de la S7L (Standard Template Library) como
estdndar de C++, la implementacién de programacién concurrente o programacion
multihilos, asi como también; el disefio de la interfaz del usuario con herramientas
visuales.

Al hacer uso del lenguaje de programacion C++ vy la STL, especificamente de los
contenedores vector, map y string en esta tesis, se obtiene portabilidad,
compatibilidad y uso eficiente de la memoria en varias plataformas de sistema
operativo. Aunque el sistema de computo integral fue desarrollado para operar en
sistemas Windows, cuenta con un disefio versatil para poder adecuarlo y usarlo en
algun otro sistema.

Cabe destacar, la implementacion de programacién concurrente en esta tesis, al
permitir mostrar los resultados graficamente en tiempo de ejecucion, en un solo
programa, sin depender en gran medida de la disposicién de los datos de la
solucion y poderlos a su vez graficar conforme se van generando. Por lo anterior,
se espera mayor rendimiento del procesador donde sea ejecutado y poca demora
en la apreciacion de los resultados; ya sea por los valores de éstos o por la
graficacion de los mismos.

Con el sistema de cémputo integral desarrollado en esta tesis, se busca aportar a

la simulacién computacional de problemas del medio ambiente en contaminacién
atmosférica, la resolucion de sistemas EDO rigidos que a pesar de su tamafio no
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representen problema alguno de computabilidad y confiabilidad. Evitando realizar
las operaciones manualmente con susceptibilidad de error, tener que emplear
varias herramientas de software para los célculos y el analisis de los resultados, y
a medida que el tamafio del sistema £DO crece, poder garantizar la obtencion de
resultados por la eficiencia de la programacién concurrente o multihilos.

Es también importante mencionar, la integracion del trabajo de esta tesis a la
investigacion de la FES Cuautitlan-UNAM, por estar vinculada al proyecto PAPIIT
No. 105401 "Modelacion matemadtica de sistemas multifésicos y multicomponentes
en problemas del medio ambiente”.
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APENDICE A: FUNCIONES
PRINCIPALES DE CVODE

Son cuatro las funciones principales de la interfaz de usuario del paquete CVODE.
A continuacion se explican las especificaciones de cada una.

1. CVodeMallod(...) recibe el problema y las especificaciones del método, ademas
de hacer la reservacidn de la memoria necesaria. Sus argumentos son las
cantidades definidas por el problema (N, £, ¢, ), opciones del método lineal
multipaso (Adams-Moulton o BDF) para la integracion, método de iteracion
(funcional o Newton), tres argumentos para la tolerancia de error, puntero para
datos del usuario, puntero para errores de archivo, bandera de entrada
opcional, arreglo opcional de entrada de nimeros enteros y, arreglo opcional
de salida de nimeros reales (véase Tabla A. 1 Argumentos usados en la
cabecera de CVodeMalloc). CVodeMalloc regresa un puntero a un blogue de
memoria de CVODE (bloque empleado para el estado de los datos y los
punteros de CVODE) y su cabecera es como se muestra a continuacion:

void *CVodeMalloc(integer N, RhsFn f, real to, N_Vector y0, int Imm, int Iter, int
itol, real *reltol, void *abstol, void *f_data, FILE *errfp, bool optin, long int iopt(],

real rpotf], void *machEnv)

Argumento Significado

N NUmero de ecuaciones que determinan
el tamano del sistema £EDO

F Definicion de la funcidn del usuario
y= f(,y) (lado derecho).

t0 Valor inicial del tiempo

y0 Vector de los valores iniciales de la
variable dependiente

Lmm Tipo del método lineal multipaso. Los
valores permitidos son ADAMS o BDF.

Iter Tipo de iteracion empleada para
resolver el sistema no lineal. Los
valores permitidos son FUNCTIONAL o
NEWTON.

Ito/ Tipo de tolerancia de error, Los valores

permitidos son: SS (tolerancia relativa y
absoluta escalares) y SV (tolerancia
relativa escalar y tolerancia absoluta en
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vector)
Reltol Puntero de tolerancia relativa escalar
abstol Puntero de tolerancia absoluta escalar
0 de vector
f data Puntero de datos del usuario. Este

puntero es enviado a la funcién f cada
vez que es llamada.

errfp Puntero de archivo de errores. En el
archivo de errores se escriben todos los
mensajes de aleta y de error
producidos por CVODE. Este argumento
puede ser stgout (salida estandar),
stderr (salida estandar de errores), un
puntero de archivo (correspondiente a
un archivo del usuario para errores y
abierto para escritura) obtenido por
fopen, o bien; puede ser NULL. Si el
usuario emplea NULL los mensajes
seran escritos a stdout.

optin Bandera que sirve para indicar si
existen datos opcionales de entrada
proporcionados por el usuario en los
arreglos Jjopt y ropt. El valor FALSE
indica que no existen entradas
opcionales y TRUE significa que si.

fopt Arreglo  opcional que almacena
numeros enteros de entrada y salida. Si
el valor de este argumento es MULL
significa que no se desea usar el
arreglo. Si opIn es TRUE el arreglo /opt
debe inicializarse con 0 en todas sus
localidades.

ropt Arreglo  opcional que almacena
nlimeros reales de entrada y salida. Si
el valor de este argumento es NULL
significa que no se desea usar el
arreglo. Si optin es TRUE el arreglo
ropt debe inicializarse con 0.0 en todas
sus localidades.

machEnv Es un puntero a informacién especifica
del ambiente de la maquina.

Tabla A. 1 Argumentos usados en la cabecera de CVodeMalloc
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La funcidn Fdebe ser del tipo RAsFn. La funcidn f necesita datos como el tamafio
del problema A, el valor de la variable dependiente ¢y el vector de la variable
dependiente y, para luego almacenar el resultado de £t y) en el vector ydot (la
reservacion de la memoria para el vector ydot la realiza CVODE). El pardmetro

f_data es el mismo que el parametro de ClVodeMalloc. CVODE define RhsFn como
sigue:

typedef void(*RhsFn)(integer N, real t, N_Vector y, N_Vector ydot, void *f_data)

2. Una rutina determina el resolvedor lineal empleado en la iteracién de Newton,
la rutina puede ser CVDense, CVBand, CVDiag o CVSpgmr, las dos primeras
emplean una rutina Jac elaborada por el usuario. A continuacidon se muestran
las cabeceras correspondientes a cada resolvedor:

void CVDense(void *cvode_mem, CVDenselacFn dJac, void *jac._data),

void CVBand(void *cvode_mem, integer mupper, integer mlower, CVBandJacFn
bjac, void *jac_data),

void CVDiag(void *cvode_mem);

void CVSpgmnr(void *cvode_mem, int pretype, int gstype, int maxl1, real delt,
CVSpgmrPrecondFn precond, CVSpgmrPSolveFn pso/ve, void *P_data),

Una sencilla explicacion de las rutinas CVDense, CVBand y CVSpgmr se encuentra
en la Tabla A. 2, Tabla A. 3 yTabla A. 4 respectivamente.

Argumento Significado

cvode_mem Puntero de memoria de CVODE
regresado por la rutina CVodeMalloc

Djac Rutina que realiza la aproximacion de la

matriz Jacobiana. djac debe ser del tipo
CVDenseJacFn definido en CVODE. Si
se indica MULL, significa que se
empleard la rutina Jac del tipo
CVDenseDQJac proporcionada por el
resolvedor Dense.

jac_data Puntero de datos del usuario pasados a
la funcidon djac cada vez que es
llamada.

Tabla A. 2 Argumentos usados en la cabecera de CVDense
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Argumento

Significado

cvode_mem

Puntero de memoria de CVODE
regresado por la rutina CVodeMalloc

Mupper

Valor superior del grupo de valores de
los cuales se pretende obtener la
aproximacidn de la matriz Jacobiana

Mlower

Valor inferior del grupo de valores de
los cuales se pretende obtener I[a
aproximacion de la matriz Jacobiana

Bjac

Rutina que realiza la aproximacion de la
matriz Jacobiana. bjac debe ser del tipo
CVBandJacFn definido en CVODE. Si se
indica MULL significa que se empleara
la rutina Jac del tipo CVBandDQJac
proporcionada por el resolvedor Band.

jac_data

Puntero de datos del usuario pasados a
la funcion bjac cada vez que es
llamada.

Tabla A. 3 Argumentos usados en la cabecera de CVBand

Argumento

Significado

cvode_mem

Puntero de memoria de CVODE
regresado por la rutina CVodeMalloc

Pretype

Tipo de la precondicién. Puede tomar
uno de los cuatro valores de constantes
enumeradas: NONE, LEFT, RIGHT o
BOTH

Gstype

Tipo de ortogonalizacion de Gram-
Schmidt, Los valores permitidos pueden
ser: MODIFIED _GS o CLASSICAL_GS.

maxl

Dimension maxima de Krylov. Este
valor es opcional, se puede indicar 0
para tomar el valor por omisién

Delt

Factor por el cual la tolerancia, en una
iteracion no lineal, es multiplicada para
obtener una tolerancia de una iteracién
lineal. Este valor es opcional, se puede
indicar 0 para tomar el valor por
ornision

| Precond

Rutina de precondiciéon del usuario.
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Indicar NMULL si no se requiere de una
configuracion particular de los datos de
la matriz Jacobiana.

Psolve Rutina de precondicién del usuario. El
Unico caso donde se puede indicar
NULL para este valor es cuando
pretype es NONE.

p_data Puntero a los datos de la precondicidn

del usuario. Este puntero es enviado a
precond y psolve cada vez que son
llamadas estas rutinas.

Tabla A. 4 Argumentos usados en la cabecera de CVSpgmr

3. CVoce (...) se encarga de la integracién, regresa una bandera de fin o
terminaciéon y el vector con la solucion en yout. Si itask=NORMAL, Paso se
incrementa tomando otro valor o0 hasta alcanzar el valor de fout, aumentando e
interpolando valores hasta obtener la solucidn en yout. Si itask=ONE_STEP
significa que el proceso es efectuado en un solo paso para llegar a tout y el
control de la ejecucidn se regresa a la rutina de llamada. CVode usa la memoria
proporcionada por CVodeMalloc para saber su estado actual. La cabecera de

CVode es la siguiente:

int CVode (void *cvode_mem, real tout, N_Vector yout, real *t, int itask),

La Tabla A. 5 muestra el significado de la rutina ClVode.

Argumento Significado |

cvode_mem Puntero de memoria de CVODE
regresado por la rutina CVodeMalloc

Tout Tiempo siguiente en el cual se busca
una solucién

Yout Vector de la solucién

A Puntero a una localidad real. Clode
asigna el valor de (*t) de acuerdo al
tiempo alcanzado por el resolvedor y
establece yout=y(*t)

Itask Si este valor es NORMAL el resolvedor

integra desde el valor interno de t
hasta otro punto cercano o hasta
alcanzar el valor dado por fout, en este
proceso se interpola t=tout y es
regresado el valor  pltout) 'y
almacenado en el vector yout. Por otra
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parte, si este valor es ONE_STEP el
resolvedor toma un paso de tiempo
interno y regresa en yout el valor de y
en el nuevo tiempo interno; en este
caso, tout es usado solamente durante
la primer llamada a ClVode para
determinar la direccidn de integracién y
la escala de rigidez del problema.

Tabla A. 5 Argumentos usados en la cabecera de ClVode

4. CVodeFree libera la memoria reservada por ClVodeMalloc, su cabecera es la
siguiente:

void CVodeFree (void *cvode_mem);
El programa del usuario debe crear el vector de las variables dependientes y vy
asignarle los valores iniciales. De cualquier modo, el mddulo VECTOR de CVODE

incluye una rutina llamada N_V/New para la reservacion de memoria de un vector
N_Vectory otra mas N_VFree para liberar la memoria de ese vector.

97



APENDICE B: EJEMPLO DE ARCHIVO DE TEXTO CON UN SISTEMA EDO

APENDICE B: EJEMPLO DE
ARCHIVO DE TEXTO CON UN
SISTEMA EDO

Las siguientes lineas son un ejemplo de un archivo de texto, para resolver un
sistema EDO en PVI, correspondiente al modelo matematico de 11 substancias de
Seinfeld, en reacciones quimicas del medio ambiente:

+k1 C2 -k3 C1 C3 -k7 C1 C10 -k8 C1 C7 -k9 C1 C9
-k1 C2 +k3 C3 C1 +k7 C1 C10 +k8 C1 C7 +k9 C1 C9 -k10 C2 C6 -k11 C2 C9
+k12 C11

+k2 C4C_02C_M-k3C3C1

+k1 C2 -k2 C4C_02C_M

-k4 C5 Co6

-k4 C5 C6 -k5 C6 C8 +k7 C1 C10 -k10 C2 C6

+k4 C5 C6 +k6 C8 -k8 C1 C7 +k9 C1 C9

-k5 C6 C8 -k6 C8 +k8 C1 C7

+k5 C6 C8 -k9 C1 C9 -k11 C2 C9 +k12 C11

+ké6 C8 -k7 C1 C10 +k8 C1 C7

+k11 C2 C9 -k12 C11

Podemos destacar las siguientes caracteristicas del sistema EDO mostrado:

o Cada término debe comenzar con el signo + 6 -.

o La letra & indica un valor constante predefinido. El sistema de cémputo
integral también puede realizar los calculos con valores numéricos en lugar
de las k.

e Las 11 substancias o concentraciones son representadas con la letra inicial
C. Adicionalmente, se pueden indicar potencias con valores enteros de cada
una de las concentraciones. Por ejemplo, CI#2 indica que la concentracion
C1, debe ser elevada a la potencia 2.

e Al crear el archivo de texto, es importante oprimir la tecla Enter para cada
una de las ecuaciones, lo que sefialara al sistema de computo integral el fin
de cada ecuacion del sistema EDO.
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El valor de los coeficientes constantes k, se muestra en la siguiente tabla:

Coeficiente Unidades Aproximacion de
Constante unidades
K1 0.533/60.0 0.008883333
K2 2.183e-5/60.0 0.000000363
K3 26.59/60.0 0.443166666
K4 3.775e3/60.0 62.91666667
K5 2.341e4/60.0 390.1666667
K6 1.91e-4/60.0 0.000003183
K7 1.214e4/60.0 202.3333333
K8 1.127e4/60.0 187.8333333
K9 1.127e4/60.0 187.8333333
K10 1.613e4/60.0 268.8333333
K11 6.893e3/60.0 114.8833333
K12 2.143e-2/60.0 0.000357166

APENDICE B: EJEMPLO DE ARCHIVO DE TEXTO CON UN SISTEMA EDO
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APENDICE C: EJEMPLO DE
ARCHIVO CONTENIENDO LA
MATRIZ JACOBIANA

A continuacion se presenta el contenido del archivo Jacob.inc, creado como
resultado del primero de los tres procesos considerados en el sistema de computo

integral, proceso en el cual se implementa el modelo del apartado 4.1 MODELO
DE ANALISIS SINTACTICO.

1Jth(J,1,1)=-k3*c[3]-k7*c[10]-k8*c[7]-k9*c[9];
1Jth(],1,2)=k1;
1Jth(J,1,3)=-k3*c[1];
1Jth(],1,4)=0;
1Jth(3,1,5)=0;
1Jth(J,1,6)=0;
1Jth(],1,7)=-k8*c[1];
1Jth(J,1,8)=0;
1Jth(J,1,9)=-k9*c[1];
1Jth(J,1,10)=-k7*¢[1];
13th(3,1,11)=0;

13th(3,2,1)=k3*c[3]+k7*c[ 10]+k8*c[7]+k9*C[9];
I1th(3,2,2)=-k1-k10*c[6]-k11*c[9];
1th(J,2,3)=k3*c[1];

1Jth(J,2,4)=0;

IJth(J,2,5)=0;
IJth(J,2,6)=-k10*[2];
1Jth(J,2,7)=k8*c[ 1];

11th(J,2,8)=0;
1Jth(3,2,9)=k9*c[ 1]-k1 1*c[2];
1th(3,2,10)=k7*c[1];
1Jth(J,2,11)=k12;

1th(3,3,1)=-k3*c[3];
1th(3,3,2)=0;
1th(J,3,3)=-k3*c[1];
1th(J,3,4)=k2*c_M*c_02;
1th(J,3,5)=0;
11th(J,3,6)=0;
1th(3,3,7)=0;
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1Jth(J,3,8)=0;
IJth(J,3,9)=0;
1Jth(3,3,10)=0;
IJth(J,3,11)=0;

1Jth(J,4,1)=0;
1Jth(J,4,2)=k1*c_M*c_02;
1Jth(J,4,3)=0;
1Jth(J,4,4)=-k2*c_M*c_02;
1Jth(J,4,5)=0;
1Jth(J,4,6)=0;
1Jth(J,4,7)=0;
1J3th(3,4,8)=0;
1Jth(1,4,9)=0;
Jth(J,4,10)=0;
[Jth(J,4,11)=0;

[Jth(],5,1)=0;

[Jth(],5,2)=0;

1Jth(],5,3)=0;

Jth(3,5,4)=0;
[Jth(J,5,5)=-k4*c_M*c_02*c[6];
3th(3,5,6)=-k4*c_M*c_02*c[5];
1Jth(1,5,7)=0;

1Jth(J,5,8)=0;

Jth(3,5,9)=0;

1Jth(J,5,10)=0;

[Jth(],5,11)=0;

[Jth(J,6,1)=k7*c_M*c_02*c[10];
Jth(],6,2)=-k10*c_M*c_02*c[6];
1Jth(J,6,3)=0;

Jth(J,6,4)=0;
[Jth(],6,5)=-k4*c_M*c_02*c[6];
13th(3,6,6)=-k4*c_M*c_02*c[5]-k5*c_M*c_02*c[8]-k10*c_M*c_0O2*c[2];
1Jth(3,6,7)=0;
[Jth(J,6,8)=-k5*c_M*c_02*c[6];
1Jth(J,6,9)=0;
1Jth(1,6,10)=k7*c_M*c_02*c[1];
[Jth(1,6,11)=0;

0th(J,7,1)=-k8*c_M*c_02*c[7]+k9*c_M*c_02*c[9];

IJth(3,7,2)=0;
I1th(3,7,3)=0;
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I)th(J,7,4)=0;
I0th(3,7,5)=kd*c_M*c_O2*c[6];
IIth(3,7,6)=k4*c_M*c_O2*c[5];
IJth(J,7,7)=-k8*c_M*c_O2*c[1];
I)th(J,7,8)=k6*c_M*c_02;
I0th(3,7,9)=k9*c_M*c_O2*c[1];
1Jth(J,7,10)=0;

IJth(3,7,11)=0;

Ith(J,8,1)=k8*c_M*c_O2*c[7];
I3th(J,8,2)=0;

IJth(J,8,3)=0;

Ith(J,8,4)=0;

1Jth(J,8,5)=0;
Ith(J,8,6)=-k5*c_M*c_02*c[8];
Ith(J,8,7)=k8*c_M*c_O2*c[1];
Ith(J,8,8)=-k5*c_M*c_02*c[6]-k6*c_M*c_02;
IJth(J,8,9)=0;

Ith(J,8,10)=0;

13th(3,8,11)=0;

[Jth(J3,9,1)=-k9*c_M*c_02*c[9];
[Jth(],9,2)=-k11*c_M*c_02*c[9];
1Jth(J,9,3)=0;

1Jth(J,9,4)=0;

[Jth(1,9,5)=0;
[Jth(J,9,6)=k5*c_M*c_02*c[8];
1Jth(J3,9,7)=0;
[Jth(J,9,8)=k5*c_M*c_02*c[6];
[Jth(J,9,9)=-k9*c_M*c_02*c[1]-k11*c_M*c_02*c[2];
1Jth(J,9,10)=0;
[Jth(J,9,11)=k12*c_M*c_02;

13th(3,10,1)=-k7*c_M*c_02*c[10]+k8*c_M*c_02*c[7];
3th(3,10,2)=0;

Jth(J,10,3)=0;

[3th(J,10,4)=0;

1Jth(3,10,5)=0;

[Jth(J,10,6)=0;
1Jth(J,10,7)=k8*c_M*c_02*c[1];
1Jth(J,10,8)=k6*c_M*c_02;
1Jth(J,10,9)=0;
1Jth(J,10,10)=-k7*c_M*c_0O2*c[1];
1Jth(3,10,11)=0; '
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1Jth(J,11,1)=0;
I3th(J,11,2)=k11%*c_M*c_02*c[9];
IJth(J,11,3)=0;

I1th(J,11,4)=0;

IJth(J,11,5)=0;

I3th(J,11,6)=0;

11th(J,11,7)=0;

IJth(J,11,8)=0;
I0th(3,11,9)=k11*c_M*c_02*c[2];
11th(J,11,10)=0;
IIth(J,11,11)=-k12*c_M*c_02;

El nombre de la variable IJth corresponde a un vector definido en CVODE para
almacenar los valores de la matriz Jacobiana y continuar con los calculos
correspondientes para la solucién del sistema £DO.

El sistema de cOdmputo integral hace uso del resolvedor Dense de CVODE,

especificando explicitamente un funcidn propia con matriz Jacobiana requerida en
el proceso.
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