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TAREA 3

Desarrollo de la libreria QuiCa

Funciones para quimica y calculo cientifico

Escuela de Informéatica y Computacion

Informacion de la tarea

Curso: EIY403 - Introduccién al andlisis de datos para otras carreras
Valor: 5% de la nota final

Modalidad: Grupal

Fecha de entrega: Miércoles 1 de octubre, 6:00 PM

Formato: R Markdown compilado (.Rmd + .html)

Entrega: Carga a Aula virtual

1. Introduccién: Creando la libreria QuiCa

r \
Contexto profesional:

En esta tarea simularemos el proceso de desarrollo de una libreria de R para contribuir al re-
positorio CRAN (Comprehensive R Archive Network). Su misién es crear QuiCa (Quimica
+ Calculo), una libreria especializada que integre funciones ttiles para estudiantes y pro-
fesionales de ciencias exactas, especialmente aquellos que trabajan con quimica y necesitan

herramientas matematicas complementarias.
G J

1.1. ;Qué es CRAN y por qué es importante?

CRAN es el repositorio oficial de librerias de R, donde desarrolladores de todo el mundo
contribuyen con herramientas especializadas. Tiene estandares muy rigurosos de documentacion,
testing y mantenimiento. Crear una libreria que cumpla estos estandares es una habilidad valiosa
en el mundo profesional del andlisis de datos.

1.2. Objetivos de aprendizaje

Al completar esta tarea, habréds desarrollado:
= Competencias en creacién de funciones robustas con validacién completa

Habilidades de documentacién técnica estilo CRAN

= Experiencia en testing y validacién de software cientifico

Capacidad de integrar conocimientos de matemaética y quimica en cédigo

Préctica en la aplicacion de funciones propias para resolver problemas reales
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2. Especificaciones técnicas de la libreria QuiCa

r \
Caracteristicas de QuiCa:

= Nombre completo: QuiCa - Chemistry and Calculus Tools for R
= Version: 1.0.0
= Autor: Su nombre completo

= Descripcion: Una coleccién de funciones especializadas para calculos quimicos y ma-
tematicos basicos

» Total de funciones: 6 (3 quimica + 3 calculo)

= Documentacién: Estilo CRAN con ejemplos y referencias

3. Funciones requeridas

3.1. Médulo de Quimica (3 funciones)

( )

Funcion 1: convertir_unidades_quimicas ()
Propésito: Convertir entre diferentes unidades quimicas comunes
Parametros:

» valor: Valor numérico a convertir
» de: Unidad origen (string)
» a: Unidad destino (string)

Conversiones requeridas:

s Temperatura: celsius, kelvin, fahrenheit
s Presién: atm, torr, bar, psi

= Volumen: L, mL, gal, m3

Validaciones: Unidades validas, valores numéricos, temperaturas fisicamente posibles

L y,
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4 )
Funcién 2: calcular_concentracion ()

Propésito: Calcular diferentes tipos de concentraciéon quimica
Parametros:

» masa_soluto: Masa del soluto en gramos

» masamolecular: Masa molecular del compuesto (g/mol)

» volumen_solucion: Volumen de la solucién en litros

» tipo: molaridad, molalidad, ppm (opcional, default = "molaridad”)

Retorna: Lista con diferentes tipos de concentracién calculados

Validaciones: Valores positivos, masa molecular mayor a 0
L J

4 N\
Funcién 3: validar_condiciones_laboratorio ()

Propésito: Validar si las condiciones de laboratorio estan en rangos seguros
Parametros:

= ph: Valor de pH

» temperatura: Temperatura en Celsius

» presion: Presién en atm (opcional, default = 1)

» humedad: Humedad relativa % (opcional, default = 50)

Retorna: Lista con evaluacion de seguridad y recomendaciones
Rangos seguros: pH 0-14, Temp 15-40°C, Presion 0.8-1.2 atm, Humedad 30-70 %
\ J

3.2. Moédulo de Caélculo (3 funciones)

4 )
Funcién 4: derivada numerica ()

Propésito: Calcular la derivada numérica de una funcién en un punto
Parametros:

s f: Funcién a derivar

= x: Punto donde calcular la derivada

» h: Paso para diferencias finitas (opcional, default = le-7)

» metodo: central, adelante, atras (opcional, default = central)

Retorna: Valor numérico de la derivada
Validaciones: Funcion valida, x numérico, h positivo
. J
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r
Funcién 5: resolver_cuadratica ()

Propésito: Resolver ecuaciones cuadraticas con andlisis completo
Parametros:

» a: Coeficiente de z:2
s b: Coeficiente de x
s c: Término independiente

Retorna: Lista con raices, discriminante, tipo de soluciones, vértice
Validaciones: a # 0, coeficientes numéricos
.

-
Funcién 6: integral _simpson ()

Propésito: Calcular integral numérica usando regla de Simpson
Parametros:

s f: Funcién a integrar

= a: Limite inferior

= b: Limite superior

» n: Nimero de subdivisiones (opcional, default = 100, debe ser par)

Retorna: Valor numérico de la integral
Validaciones: a < b, n par y positivo, funcién valida

\.

4. Estructura del documento R Markdown

-
Configuracion YAML obligatoria:

@
1 =

bl title: "Libreria QuiCa: Chemistry and Calculus Tools"

3l author: "Su nombre completo y cedula"
1« date: "‘r Sys.Date() "
5| output:

6 html_document:

7 toc: true

8 toc_float: true

o toc_depth: 3

0 number_ sections: true
1 theme: flatly

2 highlight: tango

13 code_folding: show

4 df_print: paged

5 fig _caption: true
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4.1. Estructura obligatoria del documento

1. Introduccién a QuiCa (200-300 palabras)

Propdésito de la libreria

Audiencia objetivo
= Casos de uso principales

» Instalacién e importacién (simulada)
2. Médulo de Quimica

» Introduccién al médulo (100 palabras)
= Las 3 funciones de quimica con documentacién completa

= Ejemplo de uso de cada funcién
3. Médulo de Calculo

» Introduccién al médulo (100 palabras)
» Las 3 funciones de célculo con documentacién completa

= FEjemplo de uso de cada funcién
4. Testing de funciones

= Suite de tests para validar cada funcién
= Casos extremos y manejo de errores

= Verificacion de resultados esperados
5. Casos de uso integrados

= 3 problemas que usen multiples funciones de QuiCa

= Soluciones paso a paso con interpretacion
6. Conclusiones y trabajo futuro

= Evaluacion de la libreria desarrollada
= Funciones adicionales propuestas

= Mejoras posibles
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5. Estandares de documentacion CRAN

Cada funcién debe incluir:

= Descripcién: Qué hace la funcién en 1-2 lineas

= Parametros: Cada pardametro con tipo, descripcién y valores validos
= Valor de retorno: Qué retorna y en qué formato

= Detalles: Informacion técnica adicional

= Ejemplos: Minimo 2 ejemplos de uso

= Referencias: Fuentes cientificas si aplica

= Ver también: Funciones relacionadas

= Validaciones: Qué errores puede generar

5.

1. Formato de documentacién requerido

#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/
#/

3 # 7

#/
#/
#/
#/

Convertir entre unidades quimicas comunes

Esta funcion convierte valores entre diferentes unidades utilizadas
frecuentemente en quimica: temperatura, presion y volumen.

@param valor Valor numerico a convertir
@param de Unidad origen (character). Ver detalles para opciones validas
@param a Unidad destino (character). Ver detalles para opciones validas

@return Valor numerico convertido a la unidad destino

@details
Unidades soportadas:
— Temperatura: "celsius", "kelvin", "fahrenheit"

"psi

- Presion: "atm", "torr", "bar", "

— Volumen: "L ", "mL ", "gal ", "mS n

@examples
# Convertir temperatura
convertir_unidades_quimicas (25, "celsius", "kelvin")

# Convertir presion
convertir_unidades_quimicas (1, "atm", "torr")

@references
NIST. (2023). Guide for the Use of the International System of Units.

@seealso
\code{\link{calcular_concentracion}}

convertir_unidades_qguimicas <- function (valor, de, a) {

# Codigo de la funcion aqui
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6. Casos de uso integrados

r 2
Problemas obligatorios a resolver:

1. Problema de laboratorio: Un quimico necesita preparar una solucién de NaCl 0.5 M
a 25°C. Validar condiciones, calcular concentraciones y convertir unidades necesarias.

2. Problema de cinética: Dada una funcién de concentracién vs tiempo C(t) =
10e=%5t calcular la velocidad de reaccién (derivada) en t=2 y el drea bajo la cur-
va (integral) de 0 a 4.

3. Problema de optimizacién: Un reactor quimico tiene eficiencia dada por E(T) =
—0,0172+0,87 — 10 donde T es temperatura en °C. Encontrar la temperatura éptima
y convertirla a Kelvin.

7. Criterios de evaluacion

Criterio Puntos | Descripcion

Implementacion de 40 Cédigo correcto, validaciones completas,

funciones manejo de errores, eficiencia

Documentacién 25 Documentacion completa estilo CRAN,

CRAN ejemplos claros, referencias apropiadas

Testing y validacién 15 Tests exhaustivos, casos extremos, verifica-
cién de resultados

Casos de uso integra- 15 Solucién correcta de los 3 problemas, inte-

dos gracién de multiples funciones

Presentacion y es- 5 Formato R Markdown correcto, organiza-

tructura cién logica, estilo profesional

Total 100

8. Especificaciones de entrega

e ~
Archivos requeridos:

1. Archivo principal: Tarea3 Apellidol Apellido2 Nombre.Rmd

2. Archivo compilado: Tarea3 Apellidol Apellido2 Nombre.html

3. Fecha limite: Miércoles 1 de octubre, 6:00 PM

9. Recursos de apoyo

9.1. Referencias técnicas

= Writing R Extensions: Manual oficial de CRAN para desarrollo de paquetes
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= R Packages by Hadley Wickham: Guia préctica para desarrollo de librerias
» Documentacion de roxygen2: Para generar documentaciéon automatica

= testthat package: Para implementar testing automatizado
9.2. Férmulas de referencia
Conversiones de temperatura:
K =C+273,15
F=Cx g + 32
Conversiones de presion:
1 atm = 760 torr = 1,01325 bar = 14,696 psi

Diferencias finitas:

flx+h) - flx—h)

f'(@) ~ o (central)
Regla de Simpson:
b h n—1 n—2
fl)dr~ o | flo)+4 Y fl)+2 Y flwi)+ f(wn)
a i=1,3,5... i=2,4,6

10. Consejos para el desarrollo

-
Buenas practicas:

= Desarrolle una funcién a la vez y pruébela completamente antes de continuar
= Use nombres de variables descriptivos y consistentes

= Implemente validaciones robustas para todos los parametros de entrada

= Incluya mensajes de error informativos y ttiles

= Pruebe casos extremos y situaciones limite

= Mantenga el cédigo limpio y bien comentado

= Verifique que todos los ejemplos funcionen correctamente

Esta tarea stmula el proceso profesional de desarrollo de software cientifico, preparando a los

estudiantes para contribuir a la comunidad de codigo abierto y desarrollar herramientas

especializadas para sus disciplinas.
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