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Resumen

En este proyecto se trata el desarrollo de una aplicacién multiplataforma que permite organi-
zar los distintos datos obtenidos durante la validacién de un método analitico, con el objetivo
de poder controlar los limites de residuos y contaminantes establecidos en alimentos. Esta
aplicacion permite verificar que un método analitico desarrollado en un laboratorio funciona
adecuadamente y cumple con la legislaciéon vigente. Todo ello se consigue insertando en la
aplicacion de forma automatica los datos obtenidos de diferentes muestras empleadas para
validar el método. A continuacién la aplicacién realiza una serie de calculos estadisticos y da

como resultado determinados parametros que permiten evaluar el método.

Abstract

In this project the development of a cross-platform application is studied, which allows to
organize the different values obtained during the validation of an analytical method, in order
to control the established limits of residue and contaminants on food. This tool allows to verify
that an analytical method developed in a laboratory works correctly and comply with the law.
This is accomplished by automatically inserting in the application the data obtained from dif-
ferent samples used to validate the method. After that, the tool performs a series of statistical

calculations and obtains certain properties that can allow the method to be evaluated.
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Capitulo 1

Introduccion

1.1 Contexto

L uso de sustancias con actividad farmacoldgica en animales productores de alimentos esta
E permitido dentro de la Unioén Europea, pero siempre que se garantice la salud publica.
Es por ello por lo que no todas las sustancias estan permitidas, y para aquellas permitidas se
ha establecido lo que se denomina el limite maximo residual (LMR). El LMR se puede definir
como la concentracién maxima permitida de una sustancia farmacologica en un alimento
concreto (musculo, higado, rifidn, grasa, huevo, leche, miel, etc.) la cual al ser ingerida por el
ser humano puede constituir un riesgo para su salud. Los LMR para los diferentes alimentos
de origen animal estan recogidos en el Reglamento 470/2009 [1].

Para garantizar la seguridad alimentaria, la concentracién de sustancias farmacolégicas,
asi como de contaminantes, debe de ser controlada por los diferentes laboratorios tanto publi-
cos como privados. Los laboratorios deben de garantizar que las concentraciones de sustancias
activas, farmacos o contaminantes, sean inferiores a los LRM establecidos por la legislacién
vigente.

Antes de determinar si la concentracién de un determinado firmaco o contaminante es
correcta se debe de verificar que el método empleado es adecuado y que todos los pasos que se
realizan para la determinacién llevan a una cuantificacion adecuada. Al no haber unos méto-
dos de analisis oficiales y estandares cada laboratorio puede emplear su propio método. Pero
para ello debe de demostrar que es valido para dicho anélisis. La validacién del método con-
siste en la realizacion del protocolo de anélisis en una serie de muestras (un minimo de 128
muestras) las cuales tienen el o los compuestos a determinar a unas concentraciones concre-
tas. Con el fin de establecer criterios y procedimientos tinicos de validacién sobre los métodos
analiticos, asi como sobre la interpretacién de resultados generados por los distintos labora-
torios dedicados al control de alimentos dentro de la UE se aprobé el Reglamento 2021/808

[2], que no solo indica como se deben interpretar los resultados sino también como debe de
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llevarse a cabo la validacion.

Teniendo en cuenta la concentracién real de los farmacos en las muestras y el valor ob-
tenido durante la validacion, se aplica una serie de féormulas estadisticas y se obtienen una
serie de parametros comunmente conocidos en quimica analitica que indican la precisién y
exactitud, asi como otras variables del método empleado que nos indicara si es adecuado o no
el método para dicho analisis o analisis inequivoco de la/s sustancia/s. La validacién es una
parte vital de un método de analisis ya que nos garantiza la fiabilidad del método, y en el caso
concreto de la determinacion de residuos de sustancias farmacologicas en alimentos la pre-
sencia de determinadas sustancias no autorizadas o permitidas podrian conllevar un riesgo

para la salud y por tanto una sancién penal para el productor del alimento.

La validacion no solo es uno de los aspectos mas importantes sino también uno de los mas
laboriosos ya que el nimero de muestras que se requiere es elevado, sin embargo, y teniendo
en cuenta los conocimientos de las personas que trabajan en los laboratorios de control de
residuos la parte mas tediosa de la validacion se centra en la evaluacion de los resultados de
la validacion, es decir, la aplicacién de féormulas matematicas para obtener parametros tales

como repetibilidad, reproducibilidad, rendimiento, ... del método.

El Laboratorio de Higiene, Inspeccién y Control de Alimentos (LHICA-USC) [3] de la
Universidad de Santiago de Compostela en Lugo, entre numerosas otras tareas se dedican
al control de la presencia de residuos y contaminantes en alimentos. Para ello el LHICA de-
be disponer de numerosos métodos analiticos validados y que garanticen la identificacién y
cuantificacién correcta de las sustancias en los alimentos. Cada dia surgen nuevas alertas y
nuevas técnicas que hace que el laboratorio esté habitualmente poniendo métodos analiticos

nuevos a punto y realizando validaciones de dichos métodos.

Una validaciéon adecuada se debe de realizar en un minimo de tres dias, y tal como se
menciond anteriormente con un minimo de 128 muestras. Segun la legislacion vigente, la
validacion se debe de realizar empleando como referencia el LMR para aquellas sustancias
que tengan limite maximo residual. Por otro lado, para aquellas sustancias que no tengan un
LMR en un determinado alimento la validacion se realizara a la menor concentracién posible
que se puede determinar la sustancias de forma precisa e inequivoca. Ya sea para sustancias
con LMR o que no lo tengan la concentracion a la cual se realiza la validacion se denomina

nivel de validaciéon (NV).

En general, la validacion se debe de realizar en un minimo de tres dias y a un minimo
de tres concentraciones diferentes, empleando para cada concentraciéon un minimo de seis
muestras. Asimismo, se emplearan una serie de muestras blancos, es decir, muestras que no
tienen la sustancia a determinar y muestras dopadas a 2 concentraciones superiores a las
anteriores. En términos generales la legislacion establece que las concentraciones que se deben

de emplear para la validacion del método deberan de ser las siguientes:
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Una muestras blanco

Seis muestras de concentracion 0,5 x el nivel de validacion
« Seis muestras de concentracion 1 x el nivel de validacién
« Seis muestras de concentracion 1,5 x el nivel de validaciéon

Una muestra de concentracion 2 x el nivel de validacion

« Una muestra de concentracion 5 x el nivel de validacion

« Seis muestras dopadas a diferentes concentraciones para cuantificar las muestras ante-

riores.

Para cada una de las muestras tomadas anteriormente es necesario obtener la medicién
de concentracién que proporciona el equipo. Actualmente, este resultado se anota a mano
en diversas hojas de céalculo preparadas por algunos laboratorios. Es esta parte de insercién
manual de datos es donde recae bastante carga de trabajo y donde pueden surgir errores a
la hora de copiar los resultados obtenidos. Ademas, cabe destacar que existen varias formas
correctas de realizar la validacion por lo que los célculos obtenidos de una hoja de calculo
pueden ser diferentes, lo que dificulta el mantenimiento de varios métodos de calculo en un
mismo lugar.

Asimismo, hay que mencionar que la tendencia actual es el desarrollo de métodos multi-
residuales, es decir, métodos que permitan determinar varias sustancias de una sola vez, lo
que complica ain mas el analisis de los datos de la validacién. El procesado de la muestra
seria el mismo para todos los analitos, pero la respuesta del equipo varia de un analito a otro,
y por tanto los datos obtenidos para cada analito son diferentes. Seria como multiplicar cada
una de las 121 muestras empleadas para la validacion por el nimero de analitos que se quiera

determinar.

1.2 Motivacion

Dado que las herramientas actualmente disponibles no son optimas, surge la posibilidad
de crear una herramienta software para el grupo de investigaciéon LHICA, que responda a
todas las necesidades de esta serie de procesos. Tal herramienta podria hacerse cargo de gran
parte del proceso de forma totalmente automaética. Esto incluiria la inserciéon de datos de las
muestras a analizar, el almacenamiento del histérico de grupos de experimentos relacionados,
la implementacién de distintos métodos de calculo y la exportacién de resultados del proceso
a varios formatos; todo desde un mismo lugar. Ademas de estas funcionalidades, este software

podria disponer de graficas y elementos interactivos que permitan visualizar los resultados
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de manera intuitiva y sin dificultades. En resumen, este software aliviaria la dificultad del

proceso, puesto que la parte quimica ya trae muchas dificultades de por si.

1.3 Objetivos

Los objetivos que se desean conseguir con este proyecto pueden separarse en dos ramas
principales, la automatizaciéon de los distintos procesos realizados en la metodologia de labo-

ratorio, y el analisis de los resultados obtenidos.

Respecto a la automatizacion, es un objetivo muy importante a cumplir, ya que la principal
ventaja que ofrece esta aplicacion es facilitar el proceso manual que se realiza a dia de hoy
al tratar con esta serie de experimentos y muestras. Por una parte es necesario facilitar la
insercion de las muestras y experimentos, tratando de evitar posibles errores humanos al
realizar esta tarea. Por otra, también es importante automatizar la ordenacién y agrupacion de

las distintas muestras ya que pueden pertenecer a distintos proyectos con objetivos diferentes.

Para conseguir esta automatizacion ha sido necesario desarrollar una parte del software
que se encargue de analizar los datos generados por el equipamiento de laboratorio para inser-

tarlos de forma automatica en la aplicacion agrupando estas muestras segin donde aplique.

En cuanto al anélisis de resultados, es importante desarrollar funcionalidades interacti-
vas que permitan visualizar el comportamiento de los datos de manera intuitiva asi como de
monitorizar el estado de las muestras obtenidas mediante graficas. Ademas, el desarrollo de
herramientas de exportacién de datos es muy importante para poder compartir la informacioén

extraida de los experimentos entre diferentes laboratorios y otras partes interesadas.

Por ultimo, se desea que la aplicacién pueda ser utilizada en distintos laboratorios en
un futuro, sin necesidad de tener conexion a internet, por lo que se utilizaran tecnologias

multiplataforma de escritorio para conseguir este objetivo.

1.4 Estructura de la memoria

Esta memoria esta divida en varios capitulos. Primero se realizara un analisis del estado del
arte de este tipo de herramientas de validacion. A continuacion se describiran las tecnologias
y herramientas claves en el desarrollo de este proyecto y las razones de su elecciéon. Después
se estudiara la metodologia de trabajo utilizada y como se adaptara para este proyecto en
concreto. La parte central de la memoria consistira en la explicacion de las fases de disefio e
implementacién del proyecto. Por tltimo se procedera a concluir la memoria analizando los

objetivos alcanzados y el trabajo futuro a realizar.
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1.5 Plan de trabajo

El desarrollo de la aplicacion sera dividido en varias fases. En primer lugar se realizara
un analisis de los objetivos y necesidades del equipo de LHICA para escoger la tecnologia y
herramientas que mejor se adectien a su situacion. A continuacion se crearan los diagramas
de disefio pertinentes asi como "mockups” de la interfaz de usuario que faciliten la organiza-
cion de los datos y flujo de la informacion en las fases iniciales del proyecto. Tras esta fase
de disefio inicial, la implementacion consistira en varios sprints con funcionalidad minima
lanzable que se validaran con parte del equipo de LHICA como forma de seguimiento. Du-
rante la implementacién también se realizaran ciertas pruebas software minimas, sobretodo
haciendo mayor énfasis en los métodos de calculo de resultados y en la importacion de datos.
Finalmente, se instalara la aplicacion en LHICA en modo de pruebas para obtener feedback y
observar de qué manera afecta el uso de esta herramienta en la productividad del proceso de

control de sustancias.
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Capitulo 2

Estado del arte

ADO que este procedimiento es muy especifico, no ha habido mucho trabajo en el desa-
D rrollo de herramientas para su gestién y automatizacion. En este caso en concreto, el
laboratorio de la USC, utiliza tres herramientas distintas para facilitar parte del proceso, todas
ellas basadas en hojas de calculo convencionales creadas ad hoc de forma manual. Ademas,
en algunos experimentos se debe de usar mas de una herramienta, dependiendo del tipo de

analisis y muestra, o para verificar la correccion de los resultados.

2.1 Herramienta 1

Esta hoja de célculo es una adaptacion de otra hoja creada originalmente por un laborato-
rio polaco con el que colabora el laboratorio de la USC y cuenta con varias paginas preparadas
para la insercion manual de datos para la obtencion de los resultados de la validacion y de ta-
blas resumen. Dado que es una adaptacion, existen multiples errores e inconsistencias debidos
al proceso de cambio y adaptacion, dejando detras funciones obsoletas, texto en polaco, va-
lores de célculo intermedios innecesarios y, en general, un desorden en la organizaciéon de
los datos y formulas. Véase la figura 2.1 donde se observa que la hoja no esta preparada para
tratar més de tres dias de validacion, mostrando los datos de entrada del dia 4 después de una
tabla de resultados. Ademaés de la existencia de varias celdas con "#VALUE!”, que indica que
hay errores en algunas férmulas. Por tltimo en la figura 2.2 se observan varias secciones sin
traducir. Ademas de esto cabe destacar que de todos los valores y calculos obtenidos, solo una

pequefia parte es relevante.

2.2 Herramienta 2

La siguiente herramienta es conocida como ResVal® [4] y se trata de una hoja de calculo

desarrollada por un equipo de Paises Bajos. Para poder utilizar esta hoja es necesario adquirir
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329
330 INCERTID..
331 0.00 Dial Dia2
332 Media 100.32 203.33 293.33
333 SD 19.26 23.49 29.66
334 Sesgo -100.32 #VALUE! #VALUE!
335 U 0.00 0.00 000
336 122.07 #VALUE! #VALUE!
337 Sulfadiazina Promedio de la precision 100.32
338 Desviacion 19.26
339
340
341 Incertidumbre LHICA Urep 20.61 30.66 48.87
342 Uerror 3354.46 #VALUE! #VALUE!
343 Uhetero
344 Urepetibilidad
345 Utotal 58.10 #VALUE! #VALUE!
346 1 116.19 #VALUE! #VALUE!
347 INCERTID..
348 0.00 Dial Dia2
349 Media 100.32 203.33 293.33
350 sD 19.26 23.49 29.66
351 Sesgo -95.32 -193.33 -278.33
352 e 074 119 170
353 1 116.62 228.14 326.83
354 Promedio de la precision 100.32
355 1.00 Dia4 desviacion 19.26
356| 200 cactus 15211
357] a0 Nivel de Validacion MADURAMICINA 000 000 4730000
358 4.00 170428 30031 0.00 100.00 744.00 34300.00
359 5.00 0.00 200.00 2000.00 27800.00
360| 600 0.00 35000 228000 2190000
361 7.00 #VALUE! 400.00 2640.00 16400.00 ox cis Ax/Ais Cx/Cis
362 8.00 0.00 1000.00 5020.00 17100.00
363 9.00 DRFmedio #VALUE! 0.00 1.00 #DIV/0! 0.00
364 1000 Des. #VALUE! 0.00 1.00 #DIV/0! 0.00
365 11.00 RSD #VALUE! 0.00 1.00 #DIV/0! 0.00
366
12.00 0.00 1.00 #DIV/0! 0.00
367| 13.00 Ax Ais o Cis Ax/Ais ox 1.00 #VALUE! #VALUE!
368 14.00 1.00 150407004 BM 0.00E+00 4.73E+04 0 1.00 0.00 0.00 1.00 #DIV/0! 0.00
369 15.00 2.00 150407005 0,5"NV 1.35E+03 3.06E+04 100 1.00 0.04 DRFmedio
370 16.00 3.00 150407006 0,5*NV 1.12E+03 3.33E+04 100 1.00 0.03 Des.
n 17.00 4.00 150407007 0,5*NV. 7.44E+02 3.66E+04 100 1.00 0.02 RSD
372| 1800 500 150407008 05°NY 7.448102 3.43408 100 100 002
373 Accuracy
19.00 6.00 150407009 0,5*NV 1.21E+03 2.81E+04 100 1.00 0.04 Cis/DRF cc i a
44> P + Finaldata ccx La De Ma939 Mo Na Ro Sa SCIPdz Sdiaz SDM  SMtizol  Mtxz SMxPDZ  SPidz SQ  Staz ti  CCa,CCb  8.6CCalfa2
Figura 2.1: Desorden y errores
A | B | C D E G H 1
1 |Limit decyzyjny i zdolno$¢ wykrywania
2
3 |Nr procedury badawczej: [
4 |Nr ewidencyjny przyrzadu pomiarowego: ZHS/PP-178
5 |Analit: HPLC-FLD
6 [Matryca: CIPRO
7 0 - ug/kg
8
9 Sygnaly dla poziomu wzbogacenia
10 | Powtérzenia | [ugkg] | [ug/kg] [ [ug/kg]
11 1 94.07 1.91E+02 312.14426830989
12 2 77.54 1.956+02 307.67557269862
13 3 92.06 1.96E+02 269.69166000282
14 4 86.03 1.96E+02 265.22296439155
15 5 94.74 1.89E+02298.73818147608
16 6 89.83 2.09E+02 294.26948586481
17
Poziom <« S sygnalu oparte
18 | wzbogacenia Sr. sygnat Odtwarzalnosé na 2,33s Sygnat + 2,33 s 164s Sygnat - 1,64 s
[ug/kg] odtwarzalnosci
19 100 89.0 8.3 7.36 17.15 106.19 12.07 76.98
20 200 196.0 4.6 8.94 20.83 216.86 14.66 181.37
21 300 291.3 35 10.14 23.63 314.92 16.63 274.66
22
23 Krzywa kalibracyjna Goérna krzywa + 2,33 s Dolna krzywa - 1,64 s
24 a 1 a 1.04 a .99
25 b -10.12 b 3.93 b -20.01
26 r 0.9994
27 r2 0.9989
28 [ccalfa [ugkg] | 115.02 |
29 Imie i nazwisko Data Podpis |cCbeta [uglkg] | 127.69 |
30 | Opracowat(a):
31 Sprawdzit(a):
32 | Zatwierdzik(a):
33
_34 |
35
M 4P D 4+ Na Ro Sa SCIPdz Sdiaz SDM  SMtizol  Mtxz SMxPDZ  SPidz SQ Stiaz ti  CCa CCb  8.6CCalfa_2

Figura 2.2: Secciones en polaco
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A B C D | H I L M| N o P
1
2 2 Instrument: 0 ]
3] dd. \
4 Analyst: 0
5 Project: 0
6 | Title Method: 0
_7 | Analyte [
8 Internal standard |0
9
10 Calibration line Respons Respons HOME Delete PRINT
| Units
12 Chrom.nr. Sample code Hg/g Y i.S. Ratio Remarks
13 0 3.446+02 1 344.00
14 100 9.23E+02] 1 923.00
15 | 200 131E+03 1 1310.00
16 300 1.77E+03] 1 1770.00
17 400 2.02E+03 1 2020.00
18| 1000 358E+03 1 3580.00
19
20
21
22
23 |
24 Samples Validation Respons Respons
25 level Conc. Accuracy
26 Chrom.nr. Sample code 200 Y is. Ratio Multi unknown %
| 0 aaewoz]  tooeroc]  344.00 1 0.00
28 100 9.23E+02 1.00E+00 923.00 1 95.60 95.6
29 100 7.72E+02 1.00E+00 772.00 1 46.75 46.7
30 100 8.23E+02 1.00E+00| 823.00 1 63.25 63.2
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Figura 2.3: ResVal©

una licencia de pago a través de su pagina web. Actualmente esta licencia se puede obtener
mediante un pago tnico de 100 €. Esta herramienta esta mas organizada y estructurada pero el
principal problema es que no es editable, por lo que no es posible realizar cambios cuando sea
necesario (mas dias de validacién o método de célculo diferente). En la figura 2.3 se muestra

una captura de esta herramienta.

2.3 Herramienta 3

Por ultimo, el equipo de LHICA ha desarrollado una hoja de calculo simplificada. Esta
herramienta solo incluye el calculo de CCa y CCP asi como la recta de regresion de las mues-
tras. Esta simplificacién esta optimizada para el método de trabajo concreto que realizan en

el laboratorio de la USC. En la figura 2.4 se muestra una captura de la hoja de calculo.

2.4 Conclusiones

A pesar de que las herramientas utilizadas aceleran parte del proceso, todas ellas com-
parten limitaciones fundamentales debido a que estan basadas en hojas de calculo. Para cada
serie de experimentos se debe mantener un archivo distinto, y si en un futuro fuese necesario
algiin cambio en el procedimiento de validacion, las modificaciones pertinentes en la hoja de

céalculo tendrian que ser propagadas a todos los archivos. Otro problema de estas soluciones
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Figura 2.4: Hoja de calculo del laboratorio

es la entrada manual de datos, muy propensa a errores. Las hojas de calculo no dejan bien
delimitadas las partes que son de entrada de datos y las que son generadas por la herramien-
ta, por lo que el usuario podria llegar incluso a borrar elementos importantes. Otro detalle
es que las hojas de calculo distribuyen la informacién en una cuadricula, lo que provoca mu-
cho espacio en blanco y la estructura de la misma dificulta la realizacién de una interfaz de
usuario optima. Todos estos factores motivan la creacion de una herramienta automatica y
optimizada para el proceso. Esta sera capaz de tratar de forma automética todos los datos a
partir de ficheros generados por el método de analisis utilizado en LHICA, simplificando toda
la tarea de analisis de sustancias, asi como la gestion de los experimentos realizados, pudiendo

acceder facilmente a los resultados obtenidos en el pasado.

En este proyecto, la insercién automatica de datos se enfocara en el analisis de ficheros
generados por la instrumentacion de laboratorio utilizada en LHICA, en concreto un espec-
trometro de masas, maquina capaz de extraer la concentracién de una sustancia en funcioén
de su masa. No obstante, estos ficheros podrian variar en funciéon del método de medicion e
instrumentos utilizados, que varian de un laboratorio a otro. Para que la herramienta pueda
importar de forma automatica los datos de multiples laboratorios seria necesario un formato
intermedio conocido por la aplicacién, en forma de CSV u hoja de célculo. Esto implicaria un
esfuerzo adicional por parte del laboratorio para generar este formato intermedio, volviendo

de nuevo a la posibilidad de cometer errores humanos. Por ello, este trabajo se centrara en
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la importacion de los ficheros generados en LHICA para hacer el proceso lo mas automatico

posible, dejando la posibilidad de ampliar la capacidad de importacién en el futuro.
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Capitulo 3

Tecnologias y herramientas

N este capitulo se procedera a describir el conjunto de herramientas y tecnologias que
fueron fundamentales para el desarrollo del proyecto. Se describiran ademas brevemente
herramientas y software de apoyo utilizados que facilitaron la experiencia de desarrollo y

planificacion del proyecto.

3.1 Flutter

Uno de los objetivos a alcanzar es la capacidad de poder ejecutar la aplicacién final en el
mayor numero de dispositivos posibles y asi aumentar la compatibilidad con diversidad de
equipos en los laboratorios. Ademas, cumpliendo el requisito de que pueda ser utilizada sin
conexion a internet y de forma portable, requisito necesario dado que en ocasiones se toman
y analizan muestras desde distintas ubicaciones. La portabilidad de una aplicacion proporcio-
na ademés una forma de uso que no requiere instalaciones o despliegues complejos. Es por
ello que se ha optado por una tecnologia de desarrollo de aplicaciones multiplataforma de
escritorio.

A dia de hoy existen diferentes formas de desarrollar una aplicacion multiplataforma y
aunque no hay una clara separaciéon pueden diferenciarse en las basadas en tecnologias Web
y en las aplicaciones tradicionales con cddigo nativo o compilado. Para esta aplicacion se ha
decidido utilizar Flutter [5], una tecnologia creada por Google que en sus inicios fue desarro-
llada para la creacién de aplicaciones méviles multiplataforma (Android e iOS), pero que a
dia de hoy proporciona la capacidad para compilar a c6digo nativo (no basado en tecnologias
web) para Windows, Linux y macOS.

La principal razon por la que se ha escogido esta tecnologia, a pesar de estar en beta para
plataformas de escritorio, es por la gran eficiencia que ofrece a la hora de desarrollar nuevas
funcionalidades teniendo en cuenta todos los entornos al mismo tiempo. Esta eficiencia fue

observada con anterioridad por el equipo de desarrollo en otro proyecto profesional donde se
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utiliz6 Flutter para el desarrollo de una aplicacién mévil, ManaBox [6], por lo que esta expe-
riencia previa ha ayudado mucho en la decision. En concreto, se utiliz6 Flutter para migrar
una aplicacién hecha para Android con tecnologias nativas (Java y Kotlin) en poco menos de
tres meses, manteniendo toda la funcionalidad anterior y extendiendo el soporte a la plata-
forma iOS, utilizada por los iPhones y iPads de Apple, y todo esto sin provocar ningin gran

cambio estructural del cédigo fuente debido a la unificacién de las plataformas.

En los siguientes apartados se procedera a describir en mas detalle el lenguaje de pro-
gramacion utilizado en las aplicaciones Flutter (Dart) asi como las caracteristicas del propio

framework.

3.2 Lenguaje de programacion

El lenguaje con el que se programa una aplicacion en Flutter es Dart [7], también dise-
fiado por Google en 2011 cuyo principal objetivo en sus inicios era ofrecer una alternativa
a Javascript en el navegador. A pesar de no haber cumplido con su objetivo, la eleccion por
parte del equipo de Flutter de utilizar Dart como lenguaje ha hecho que éste haya aumentado
en popularidad en los dltimos afios. Dart es un lenguaje orientado a objetos, con tipado fuerte
y estatico, muy similar a Java y a C en cuanto a su sintaxis. Entre las caracteristicas de Dart se
pueden destacar los tipos "nullables” como ciudadanos de primer orden, que facilitan la detec-
cion de errores muy tipicos al intentar utilizar variables que no tienen valor en un momento
determinado. Esta capacidad esta ademas completamente integrada en la fase de compilacion,
por lo que ofrece optimizaciones a nivel de cddigo maquina, consiguiendo asi binarios mas

pequerios y mejores tiempos de ejecucion.

Este lenguaje tiene dos modos de compilacion, JIT (Just in time) durante el desarrollo
o en modo de pruebas, y AOT (Ahead of time) utilizado cuando se compila una aplicacion
preparada para ser lanzada a un entorno de produccion. El modo JIT cuenta con la capacidad
de compilar incrementalmente, permitiendo lo conocido como "Hot Reload”. "Hot reload” o
“recarga en caliente” es una caracteristica del compilador JIT de Dart, que permite aplicar
cambios en el codigo fuente en menos de un segundo, sin necesidad de recompilar y ejecutar
desde cero la aplicacion. Esto por si solo facilita mucho la fase del desarrollo y disefio de la
interfaz de usuario y es otro de los grandes motivos de la eleccién de la tecnologia. Por otro
lado, el compilador AOT es capaz de obtener cddigo maquina para las arquitecturas x64 y

ARM, con un tiempo de lanzamiento inicial optimizado.
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3.3 Kit de desarrollo de la interfaz de usuario

Se ha incluido esta seccién ya que Flutter no deja de ser un conjunto de herramientas que
permiten pintar en un "Canvas”. Esto lo consigue mediante dos fases claramente diferencia-
das, disposicionamiento o "layout” y renderizado. La fase de "layout” se encarga de medir y
colocar los elementos de la interfaz en pantalla utilizando las restricciones indicadas por el
usuario. Por ejemplo: El botén "OK” debe de ir debajo del texto "Hola mundo”. Para la fase de
renderizado Flutter utiliza la libreria de graficos 2D Skia [8] con cddigo nativo. A diferencia
de otras tecnologias multiplataforma que recurren a la plataforma nativa para el renderizado,
el codigo compilado de Dart utiliza Skia de forma nativa, evitando asi la carga innecesaria que

conlleva comunicarse con la plataforma.

Cabe destacar que Flutter es una tecnologia de codigo abierto y muy orientada a la co-
munidad. Esto facilita en gran medida la exploracion del ecosistema y muchas veces ayuda a
entender ciertos aspectos de bajo nivel del framework. De lo contrario, con el cddigo cerrado,
uno depende mucho del mantenimiento de la tecnologia por parte del equipo que haya detras,

con posibilidad nula de contribuir y afiadir mejoras por parte de la comunidad.

Otra caracteristica de la tecnologia es la gran cantidad de herramientas de desarrollo ofi-
ciales que ofrece por defecto: "debugger”, analisis de codigo y plugins para editores conocidos
como VSCode [9] e Intelli] IDEA [10]. Esta serie de herramientas se integran con la caracte-

ristica previamente mencionada de Dart, el "Hot reload”.

3.4 Base de datos

La necesidad de una aplicacion portable y con persistencia de datos determina en gran
medida los tipos de base de datos que se pueden utilizar. Para esta aplicacion se ha utilizado
SQLite [11], una base de datos relacional muy ligera y portable que puede ser compilada para
plataformas de escritorio y movil. De todas formas, dado que uno de los requisitos es proteger
los datos de acceso no autorizado, no es suficiente con utilizar SQLite, ya que todos los datos
estan en claro y son visibles si se utiliza cualquier lector de bases de datos SQLite. Por tanto
se ha hecho uso ademéas de una extension para SQLite conocida como SQLCipher [12]. Esta
extension permite interactuar con la base de datos al igual que con SQLite, de forma totalmente
transparente. La diferencia es que los datos estan encriptados, y para poder abrir la base de
datos es necesario utilizar una clave. Esta clave solo es conocida por la aplicacién por lo que

asi se obtiene un acceso seguro a los datos.

15



3.5. Software de apoyo

3.5 Software de apoyo

3.5.1 Control de versiones

Para una correcta gestion y mantenimiento del proyecto, se ha utilizado el software de
control de versiones Git [13]. Esta herramienta mantiene un historial de todos los cambios
realizados en el proyecto de forma local, con posibilidad de volver atras en cualquier momen-
to. Este historico local puede ser enviado a un servidor o repositorio remoto en el que otras
personas pueden colaborar. Para este proyecto se ha utilizado un repositorio remoto de Gitlab.
A pesar de que el desarrollo ha sido realizado por una sola persona, Git sigue siendo una he-
rramienta indispensable, ya que permite mantener multiples versiones del proyecto al mismo
tiempo mediante "ramas”. En este proyecto para cada funcionalidad con cierta complejidad
se ha creado una rama independiente. Cuando se da como completada la funcionalidad, esta
rama se junta con la rama principal que puede incluir otros cambios que no guarden relacion

con la misma.

3.5.2 Entorno de desarrollo

Para el entorno de desarrollo no es necesaria la instalacion de muchas herramientas. Para
comenzar con el desarrollo solamente es necesario un editor de texto que soporte los plugins
oficiales de Flutter, aunque esto no es estrictamente necesario, podria utilizarse cualquier edi-
tor de texto. Para este proyecto se ha seleccionado Visual Studio Code, un editor de coédigo

abierto desarrollado por Microsoft con integracion para diversidad de lenguajes y frameworks.

Para la compilacion de una aplicacién de escritorio con Flutter, ademas de instalar el fra-
mework desde la pagina oficial, es necesario instalar software adicional en funcién de la pla-
taforma objetivo. En el caso de Linux, la plataforma principal utilizada en el desarrollo, se
necesita instalar el compilador de C y C++ “clang” junto con las librerias de desarrollo GTK
(’libgtk-3-dev” en distribuciones Linux basadas en Debian). Por otro lado, para la compila-
cién de un ejecutable Win32 para la plataforma Windows, es suficiente con instalar Visual
Studio 2019 que incluye los componentes para la compilacion de codigo C y C++. Por ulti-
mo, para compilar en macOS, es necesario instalar XCode, una herramienta utilizada para
desarrollar aplicaciones nativas en los sistemas operativos de Apple, macOS (escritorio) e i0S
(movil). A dia de hoy Flutter no cuenta con la capacidad de realizar compilaciéon cruzada o
“cross-compiling”, por lo que para obtener un ejecutable Windows es necesario realizar la

compilacién desde la propia plataforma. Lo mismo ocurre para las otras dos plataformas.
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3.5.3 Planificacion

Para facilitar la fase de planificaciéon y priorizacién de objetivos y tareas se ha utilizado
la herramienta web Notion [14]. Esta aplicacién dispone de tableros o pilas donde gestionar
las tareas del proyecto. Existen otras herramientas similares y muy utilizadas, como Trello,
pero se escogidé Notion porque el equipo de desarrollo ya tenia experiencia habiéndolo utili-
zado anteriormente. Esta herramienta puede adaptarse muy bien a distintas metodologias de
trabajo dada la diversidad de plantillas de las que dispone, pudiendo utilizarse tanto para la
gestion de proyectos software como para la toma de notas o recordatorios individuales. Por
ultimo, para la creacion del diagrama de Gantt de la planificacién inicial y el seguimiento de

las desviaciones en las tareas se ha utilizado la herramienta de c6digo abierto GanttProject

[15].

3.5.4 Diagramacion y mockups

Para la realizacién de los "mockups” de la interfaz y diversos diagramas se ha utilizado
la herramienta web conocida como Diagrams.net [16]. Es una herramienta de disefio grafico
gratuita y de codigo libre que ya habia sido usada anteriormente por el equipo de desarrollo;
un factor importante en su eleccién para evitar la formacién y fase de aprendizaje en otras
herramientas alternativas no libres y mucho méas complejas. Cuenta con un sistema de plu-
gins el cudl facilita la adaptacion a distintos tipos de diagramas. Por ejemplo, elementos para
realizar el diagrama Entidad Relacion de una base de datos o elementos de interfaz de usuario
como barras de busqueda, dialogos o botones que facilitan la fase de disefio y maquetado de

la aplicacion.
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Capitulo 4

Metodologia

EN este capitulo se describe la metodologia que se ha usado en el proyecto.

4.1 Desarrollo agil

A lo largo de los afios las formas en las que se organiza un equipo para el desarrollo un
proyecto software ha ido evolucionando de forma constante. A dia de hoy una rama de estos
métodos es conocida como "Agile” o agil. Su principal caracteristica es mejorar la comunica-
cion con el usuario final o cliente durante todo el proceso del desarrollo, a través del uso de
ciclos de desarrollo cortos, lanzamientos utilizables continuos y una mentalidad de refactori-
zacion constante. Como resumen, facilitar el cambio frente a imprevistos o nuevas necesidades
a lo largo del ciclo de vida del proyecto.

Estas caracteristicas surgen como respuesta a los principales problemas que muchas veces
traen consigo las metodologias tradicionales. Estas le dan mucha importancia a la planifica-
cion del proyecto en su totalidad desde el primer momento. Esto suele ser muy dificil de
estimar y para hacerse de forma correcta se requiere mucha experiencia en el dominio del
proyecto y en proyectos similares. Muchas veces hay necesidades del cliente que surgen a la
mitad del desarrollo, y una planificacién de todo el software pueden dificultar en gran medida

la adaptacién a estos nuevos requisitos.

4.2 Scrum

Para este proyecto se ha utilizado la metodologia de trabajo agil conocida como Scrum.
Es un framework cuyo principal objetivo es facilitar el trabajo en equipo. En sus origenes fue
disefiado para la coordinacion de proyectos software pero también ha sido utilizado en otro
tipo de contextos como el de la investigaciéon, marketing o ventas.

Scrum parte de la base de que un equipo puede no estar familiarizado en el dominio del
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proyecto al inicio del mismo y que existira una evolucion constante de este conocimiento.
Para adaptarse a este entorno en que las necesidades varian, Scrum utiliza ciclos de lanza-
mientos cortos, ayudando asi al equipo de desarrollo a aprender y a mejorar. Estos ciclos de
lanzamiento son conocidos como Sprints, cada uno con un objetivo claro a alcanzar. Cada
Sprint ademas se complementa con una reunién con el usuario final para obtener feedback y
descubrir nuevas necesidades que puedan surgir. Nuevos requisitos van seguidos de una fa-
se de refactorizacion, pero esto es normal y no se ve como una desventaja de la metodologia,
sino como una ventaja dada la capacidad para adaptarse facilmente ante cambios imprevistos.
Ademas, ciclos cortos corresponden normalmente con una fase de cambio también corta, la
cuél no afecta gravemente a la planificacion del proyecto.

Junto con los Sprints, otra caracteristica de esta metodologia es la utilizacion de dos pilas
de elementos diferentes, la pila del producto (Product backlog) y la pila del Sprint (Sprint
backlog). En la pila del producto es donde se listan todas las historias de usuario del proyecto
ordenadas por prioridad. A lo largo del desarrollo, cualquier cambio adicional (correccion de
errores o nueva historia de usuario) es plasmado como un nuevo item en esta pila. Por otro
lado, en la pila del sprint se encuentran las tareas a realizar en un sprint concreto para alcanzar

un producto lanzable, conocido también como incremento.

4.3 Adaptacion de la metodologia

A pesar de que la metodologia Scrum suele utilizarse en equipos de mas de una persona,
involucrando distintos roles como el de "Product Owner” o ”Scrum master”, para este proyecto
se ha realizado una adaptacion que se adectie a un equipo de un solo desarrollador. En la
metodologia Scrum, cuando hay varias personas en el equipo de desarrollo, es comun realizar
reuniones periddicas (una o dos semanas) donde se discuten las tareas del Sprint backlog en
las que se ha trabajado. Estas reuniones tienen como objetivo repriorizar tareas del sprint que
hayan sufrido imprevistos o estén llevando méas tiempo del estimado. Para este proyecto en
concreto se han eliminado estas reuniones, y en su lugar se ha hecho uso de la herramienta
web Notion para tener una vision general de las tareas a realizar en cada sprint. A pesar de
esto, las reuniones con LHICA se han mantenido al final de cada sprint para tener un feedback
inmediato y realizar los cambios necesarios lo antes posible. En la figura 4.1 se muestra la

organizacion por tareas y sprints con esta herramienta.

4.4 Toma de requisitos

La toma de requisitos del proyecto ha sido realizada de forma remota con el equipo de

LHICA. Las principal cuestiéon planteada en la reunién inicial ha sido la dificultad del proceso
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i | Backlog
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Figura 4.1: Backlog de tareas con Notion
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de validacion con las herramientas actuales. Ademas se recalco el esfuerzo necesario para la
realizacién de la tarea, llegando a dedicarle varios dias en la entrada de datos y al anélisis de
resultados con estas herramientas basadas en hojas de céalculo. Otra de las necesidades del
equipo es que la herramienta deberia de ser lo mas portable posible, sin instalaciones com-
plejas, descartando aplicaciones web en las que es necesario tener un servidor funcionando
en todo momento. Por dltimo, la necesidad de exportar los resultados de las muestras que se
persistan en la aplicacion, permitiendo combinar los datos con otras herramientas de analisis

mas especializadas o compartir los resultados con otros laboratorios.

4.5 Historias de usuario

Tras la reunién inicial y la toma de requisitos, estas han sido las historias de usuario

extraidas.

« HU-1: Como Usuario quiero que los datos de la aplicacién estén protegidos de personas

no autorizadas para evitar la manipulacion de los mismos.

« HU-2: Como Usuario quiero poder obtener el CCa y CCf asociado a una serie de medi-
das de concentracion de un analito usando distintos métodos para poder comparar los

resultados entre ellos y compartirlos con otros laboratorios.

« HU-3: Como Usuario quiero poder obtener la recuperacion, la repetibilidad, la reprodu-
cibilidad y la incertidumbre asociados a una serie de medidas de concentracién de un

analito para poder determinar cuan de correctas y fiables son.

« HU-4: Como Usuario quiero poder obtener los calculos correspondientes a una serie de

experimentos con un limite maximo residual (LMR) o sin un limite determinado.

« HU-5: Como Usuario quiero poder visualizar la regresion de las medidas para cada dia

de validacion de un analito para ver que siguen una proporcion lineal.

« HU-6: Como Usuario quiero tener un historico de los proyectos realizados para que me

facilite la organizacién y mantenimiento de los resultados.

« HU-7: Como Usuario quiero una forma de afiadir y persistir las medidas de los dias
de validacion de un analito en un proyecto para poder acceder a ellos en cualquier

momento.

« HU-8: Como Usuario quiero poder extraer la informacién obtenida por la aplicacién en
forma de documento para poder compartirlo con otros laboratorios o para utilizar estos

datos en otros procesos.
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« HU-9: Como Usuario quiero que la aplicacion sea portable y ligera para poder utilizarla
en un ordenador de un laboratorio o en un ordenador personal sin necesidad de realizar

ninguna instalacion.

4.6 Planificacioén inicial y costes
Este proyecto ha sido dividido en tres sprints.

1. Inicio e importacién de datos.

El objetivo es tener una aplicacién donde se puedan importar las muestras a partir de
ficheros obtenidos por el equipo de medicion usado por LHICA. Aqui se trabajara HU-
1 (Restriccién de acceso), HU-6 (Organizaciéon en proyectos) con la pantalla inicial de
proyectos y HU-7 (Insercidén y persistencia de las muestras a partir del importador au-

tomatico).

2. Calculo de resultados y visualizacion.

Tras este sprint se espera poder tener implementada la obtencion de los resultados del
analisis asi como las rectas de regresion para las muestras. Por ello se trabajara en varias
historias de usuario relacionadas: HU-2 y HU-3 para el calculo de resultados asociados
a las muestras importadas, HU-4 (Configuraciéon de los resultados en base a un LMR o

sin limite) y HU-5 (Recta de regresion de las muestras).

3. Exportacion de resultados.

Ampliar la funcionalidad de la aplicacion con capacidades de generacién de informes
de resultados configurables por el usuario. Aqui se desarrollara HU-8 (Generacion de
informes), especificamente informes en PDF y CSV de los resultados obtenidos por la

aplicacion, tanto para un analito en concreto como para un proyecto completo.
Tras la finalizacion del proyecto, este ha sido el esfuerzo invertido en horas/persona (h/p).

« Captura de requisitos y analisis inicial: 10 h/p

+ Eleccion de las tecnologias: En la decision de las tecnologias y herramientas a utilizar

frente a sus alternativas se han dedicado 10 h/p
« Diseflos y mockups iniciales: 15 h/p

« Estructura inicial de la aplicacion con base de datos funcionalidad de usuarios autori-
zados: Para la primera version inicial de la aplicacién ejecutable en las tres plataformas

de escritorio se han dedicado 10 h/p
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« Analisis del fichero de entrada e importacion de muestras: 60 h/p

» Pantalla de informacion de analito y graficas/tablas interactivas: En la pantalla principal
donde se muestra toda la informacion y graficas relevantes al proceso de validacién se

han invertido 90 h/p

« Exportacion de resultados: Se invirtieron 40 h/p en las tareas de generaciéon de informes

con los datos de la aplicacion.

« Estilado de la aplicacién: En tareas relacionadas con el estilo y disefios de la interfaz de

usuario se dedicaron 10 h/p

+ Reuniones con LHICA: En la reuniones de seguimiento con el equipo se han invertido

10 h/p
« Pruebas de software: 20 h/p

« Mantenimiento de software actualizado y cambios en el framework: A lo largo del desa-
rrollo del proyecto han surgido cambios en el framework de Flutter y en Dart que re-

quirieron actualizar algunas partes del software. En total se han invertido 6 h/p

« Memoria Proyecto: 40 h/p

En la figura 4.2 se muestra un diagrama de Gantt con la planificacion inicial de las tareas
y sprints (en rojo) y la planificacién resultante tras la finalizacion del proyecto (en azul). Las
diferencias frente a las estimaciones iniciales se discutiran en el capitulo de conclusiones.
Dado que el tamafio del equipo de desarrollo es de una persona, no ha sido posible paralelizar
tareas, por lo que en diagrama puede observarse la linealidad en la realizacién de las mismas,
dando lugar a desviaciones no recuperables en el camino critico del proyecto.

El total de esfuerzo ha sido de 321 horas/persona. Considerando que el esfuerzo que se le
ha podido dedicar al proyecto diariamente ha sido de 2 horas, la duracién del proyecto ha sido
aproximadamente 4 veces mayor a una jornada completa de 8 horas dedicadas al mismo. Este
factor de la duracion, el tamarfio reducido del equipo de desarrollo y los bajos costes necesarios
para la realizacién del proyecto, permiten presupuestarlo con 20€ por hora, algo méas bajo que
la media del coste por hora en proyectos software a medida (30€/h). Con esta cifra el coste

total del proyecto resultaria en 6420€.
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Capitulo 5

Disefio y desarrollo de la aplicacion

5.1 Diseno

5.1.1 Modelo de datos

EN el modelado de datos con los que trata la base de datos de la aplicacion se definen las

siguientes entidades.

En primer lugar estan los llamados "Compuestos”. En esta entidad es donde se modela
cada compuesto utilizado en cada una de las muestras. Un ejemplo podria ser el del antibiético

monensina, comunmente utilizado en la alimentacién animal.

En segundo lugar esta la entidad "Analito” que asocia un compuesto a una serie de mues-
tras con un objetivo en comun a efectos de organizacién. En esta entidad se describen propie-
dades relacionadas con el experimento como pueden ser el nivel de validacién utilizado, las
unidades de medida utilizadas en las concentraciones, el proyecto al que pertenece el expe-
rimento, el compuesto por el que esta formado y las masas Q1/Q3, que actiian de descriptor
sobre el compuesto del analito (un mismo compuesto puede tener masas Q1/Q3 distintas, por

lo que es necesario distinguir la utilizada).

En tercer lugar se modela la entidad "Muestra”, donde se incluye toda la informacién
obtenida por el espectrometro de masas, de entre las que se destacan el analito utilizado en la
muestra, la fecha de toma, la concentracién utilizada y el valor de concentracién medido por

el espectrometro, también conocido como ”Area pico”.

Por ultimo, y previamente mencionado esté la entidad "Proyecto”, cuyo objetivo es orga-

nizar multiples analitos en un mismo lugar, y facilitar asi la exportacion de datos relacionados.

El diagrama entidad relacién puede encontrarse en la figura 5.1
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Figura 5.1: Diagrama Entidad-Relacién de la base de datos
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5.1.2 Interfaz de usuario

Para el disefio de la interfaz se ha decidido utilizar el lenguaje de disefio Material Design
[17], recientemente renovado y adaptado para pantallas grandes de escritorio. En sus origenes
(2014) fue especificamente disefiado para interfaces moviles en Android, pero a dia de hoy
cuenta con componentes adaptados a escritorio, como pueden las barras de “scroll” o menus
de navegacion. Ademas, Flutter cuenta con una gran de componentes Material incluidos por
defecto por lo que facilita mucho el prototipado e implementacion de la interfaz de usuario
usando esta guia de disefio.

Uno de los objetivos principales del disefio de la interfaz de usuario es reducir la informa-
cion mostrada en pantalla a la esencial en comparacion a las hojas de calculo ya mencionadas
previamente, las cuales contienen calculos intermedios de los resultados finales, que rara vez
necesitan ser consultados y esconden los datos de mayor relevancia.

El disefio general y disposicion de los elementos principales de la interfaz escogido se basa
en un “Navigation Rail” [18] para organizar en pestanas las funcionalidades esenciales de la
aplicacién. Estas son la importaciéon de datos y el acceso directo al histérico de resultados
almacenados en la base de datos de la aplicacion, organizado por proyectos. En la figura 5.2

se muestra esta estructura inicial.

Importar

En la seccion de importacion es donde se permite que la aplicacion abra y analice el fichero
generado por el espectrometro de masas de LHICA para asociar sus datos a un proyecto exis-
tente o nuevo. Una vez seleccionados un proyecto y un fichero, la aplicaciéon muestra todas
las muestras encontradas en el fichero, agrupadas a su vez por analito. Si el usuario lo desea,
puede desmarcar analitos que puede que estén en el fichero, pero que no le interesen en ese

proyecto.

Proyectos y analitos

La vista de proyectos a su vez organiza todos los analitos analizados e incluye ademas una
barra de bisqueda para encontrar facilmente un analito por nombre. Véase la figura 5.3. En la
vista de detalle de un analito se visualizan las muestras realizadas organizadas por dia en forma
de tabla. A nivel global de todos los dias se muestran los resultados finales calculados por la
aplicacion, previamente mencionados en las historias de usuario. Dado que el CCa y CCB
pueden calcularse usando distintos métodos, en esta version de la aplicacion se incluyen dos
de ellos que utilizara el laboratorio interesado. No obstante, este disefio es extendible a otros
métodos de calculo. Para cada dia, ademas de la tabla con las muestras, un factor importante es

la visualizacion de la proporcionalidad que siguen las muestras a distintas concentraciones.
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Window Title O O .;:::;.

4 ™ " ™
Proyecto 1 Proyecto 2
1 ene 2021 2 feb 2021
Proyectos ( N\ ( )
y Proyecto 3 Proyecto 4
3 2021 4 abr 2021
Importar L mar )L abr )

David M.

Figura 5.2: Mockup inicial de la vista de proyectos

Para ello, se incluye una recta de regresion lineal, al igual que hacen las hojas de calculo
originales. Ademas se incluyen los mismos resultados que se muestran de forma global, pero
solo aplicados a un dia en particular.

Otro aspecto importante a destacar de esta vista es que todos los resultados finales mostra-
dos estan vinculados a las muestras de la tabla, que pueden ser deshabilitadas de forma indivi-
dual permitiendo asi la examinacioén de puntos problematicos, subconjuntos de las muestras,
etc..., todo ello sin tener que modificar los datos originales. Una ventaja frente al sistema utili-
zado actualmente con las hojas de calculo. Estos cambios actualizan tanto los resultados como
las rectas de regresion en tiempo real. En la figura 5.4 se muestra un mockup representativo

de todo lo anterior.

Exportar

Tanto desde la vista de detalle de un analito como desde la vista de un proyecto es posible
exportar los CCa y CCP obtenidos por la aplicacién en base a distinto parametros escogidos
por el usuario. Estos parametros se componen por: el formato del fichero a generar (PDF
0 CSV); el método de calculo de CCa y CCP; y los limites que se desean utilizar (nivel de

validacion, sin limite o limites propios).
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Window Title

‘ & Proyecto 1

Proyectos Buscar.. Go!

Importar Analito 1

Analito 2

Analito 3

Figura 5.3: Mockup inicial de la vista de analitos
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000
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Importar
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Yx 4

Blanco
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0.5 " NV
05" NV

Recta de regresion

05" NV

05" NV
0.5" NV

Propiedades de las muestras del dia

Dia 2 - de/mm/
David M. 2, a & - aeimmyyyy

Figura 5.4: Mockup inicial de la vista de detalle de un analito
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5.2. Sprint 1: Inicio e importacion de datos

5.2 Sprint 1: Inicio e importacion de datos

En este sprint se ha creado la estructura inicial del proyecto, con la pantalla de inicio, asi
como el mecanismo de inyeccion de dependencias utilizado, que facilitara la implementacién y
organizacion de funcionalidades en los siguientes sprints. Por ultimo este sprint ha finalizado
con la implementacion del importador automatico de muestras a partir del fichero generado

por el espectrometro de masas.

En primer lugar, para estructurar el proyecto ha sido necesario decidir el mecanismo de
comunicacion y envio de datos entre las distintas partes de la aplicacion para que reaccionen
a eventos que realice el usuario. A esto se le suele conocer como “gestion del estado” o "state
management”. En las aplicaciones Flutter no existe ningtin state management oficial ya que
cada proyecto puede tener necesidades diferentes. Para este se ha utilizado la libreria de Dart
» : » . . . .7

provider” [19], que proporciona una manera elegante de compartir informacion entre los
distintos arboles de widgets/componentes de la aplicacion. Esta libreria se ha usado para dos

grandes partes, la inyeccién de dependencias y la observabilidad de los datos.

La inyeccion de dependencias consiste en declarar aquellos elementos de los que diferen-
tes modulos de la aplicacion dependen, normalmente a través de interfaces y no implemen-
taciones concretas. Por ejemplo, los DAOs de la base de datos son utilizados en diferentes
pantallas, y se desea utilizar la misma instancia para todas. Para ello se declara un "Provider”
o “proveedor” de la interfaz del DAO en una parte del arbol de widgets para que pueda ser
utilizado en cualquiera de los descendientes. Esto facilita la creaciéon de pruebas de software,
ya que es posible inyectar un DAO "mock” en vez de una implementacién que se conecte a

una base de datos real.

Para la observabilidad de los datos, se ha hecho uso de los conocidos como “notificadores”
o “notifiers”, que son clases que guardan el estado de la interfaz y permiten emitir los cambios
que hayan ocurrido en este estado para que la interfaz reaccione y se repinte con informacion
actualizada. Este concepto de clases también suele conocerse como clases "View Model”. Estos
notifiers hacen uso del patrén de software "Observador”, para poder notificar de cambios a
multiples partes de la aplicacién (observers) al mismo tiempo. Estas clases ViewModel han
sido utilizadas en todas las pantallas de la aplicaciéon para almacenar y manipular toda la
informacién no trivial de la interfaz de usuario, como por ejemplo las muestras cargadas de

base de datos, o el estado en el que se encuentran varios “checkboxes” de un listado.

Una vez estructurado y decidida la organizacién del proyecto software, se ha decidido co-
menzar por la tarea de autorizacion y acceso a la aplicacion. Para esta tarea se ha implemen-
tado un mecanismo de inicio de sesién por usuario y contrasefia. A pesar de estar utilizando
una base de datos encriptada como la que proporciona SQLCipher, no significa que la con-

trasefia guardada en claro sea una buena practica. Por ello se ha utilizado adicionalmente un
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SCIEX Manager

&

Username
[clawdmartos| l

Figura 5.5: Ventana de login

algoritmo de hashing para la contrasefia del usuario, en concreto "PBKDF2”. De esta manera
se persiste un hash de la contrasefia en base de datos y a la hora de comprobar si un intento
de contrasefia es valido, se aplica la misma funcién de hash al intento para a continuacion
realizar la consulta a base de datos.

Flutter ademas cuenta con widgets que facilitan el trabajo con formularios como el de
usuario y contrasefia. Es posible configurarlos para que en casos de error como el de una con-
trasefia mal introducida se indique correctamente un mensaje de error debajo de la entrada
de texto. A cada elemento del formulario se le configura una funcion de validacion, en el caso
del campo de contraseiia es la verificacién de que el usuario y contrasefia se encuentran en la
base de datos. Esta funcion puede llamarse en cualquier momento y la reactividad del frame-
work navegara automaticamente a la pantalla inicial o por lo contrario mostrara el mensaje
de error correspondiente.

La siguiente tarea importante ha sido la de introducir todos los datos resultantes del fi-
chero obtenido a partir del espectrometro de masas en la base de datos de la aplicacion. El fi-
chero generado, a pesar de no estar marcado explicitamente con una extension de texto (”.txt”
0 ”.csv”), internamente esta codificado en UTF-8. Algunas partes del fichero se asemejan al
formato CSV, a diferencia de otras con informacién necesaria para la importacién, como las
masas Q1/Q3. Es por ello que fue necesario desarrollar un “parser” propio para la extraccion

de todos los datos. Otra peculiaridad del fichero es que todas las muestras aparecen juntas,
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Figura 5.6: Ejemplo del fichero a importar

pero para facilitar la eleccion y visualizacién de los datos antes de la importacion en la inter-
faz se ha hecho que el “parser” devuelva las muestras agrupadas por compuesto, las masas
Q1/Q3 y la fecha de la muestra. En la figura 5.6 se muestra una de las entradas del fichero
autogenerado.

Una vez los datos fueron modelados y extraidos del fichero se procedi6 a la implementa-
cion de la interfaz de importacion. Por una parte, el menu para seleccionar un proyecto sobre
el cuél guardar las muestras y para seleccionar el fichero a importar. Este proyecto puede ser
uno ya existente en la aplicacion o puede ser uno nuevo, con la posibilidad de crearlo desde
este mismo flujo de importacién. Por otra parte, una pantalla donde visualizar las muestras
agrupadas por analito una vez extraidas del fichero. Para la visualizacion de los datos del fi-
chero se ha optado por una disposicion “master-detail”, donde de forma general se muestran
los analitos y si se selecciona uno de ellos, pueden verse las muestras asociadas al mismo en
un panel lateral.

Ya con las muestras, analitos y proyectos persistidos en la base de datos, el siguiente ob-
jetivo fue la navegacion ente estas distintas entidades desde la aplicacion. Para esto se desa-
rrollaron las dos pantallas necesarias, una para mostrar los proyectos (accesible directamente
desde una de las pestarias principales de la aplicacion) y otra donde visualizar los analitos de
un proyecto en concreto. Ambas de estas tareas han sido desarrolladas de forma muy simi-
lar, dada su semejanza en la comunicacion con su DAO correspondiente y en la disposicion
de los elementos en la interfaz. Cabe destacar que la implementacién de estos dos listados
(proyectos y analitos) hacen uso de una caracteristica de la libreria de comunicacion con la
base de datos relacional que permite reaccionar a cambios en tablas modificadas para realizar
de nuevo las consultas. Esto se combina muy bien con el paradigma reactivo y declarativo
de Flutter. Simplemente es necesario declarar la consulta a base de datos como "Stream” y la
libreria automaticamente se encargara de recargar la informaciéon cuando alguna de las tablas
que afecten a la consulta haya sido modificada, ya sea mediante un INSERT, un UPDATE o
un DELETE. De esta forma, importar un fichero nuevo en la aplicacién recargara automati-

camente los listados de proyectos y analitos al terminar.
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SCIEX Manager

6

Proyectos

LS
Import
e Proyecto

Fichero SCIEX

|I|j Selecciona un fichero SCIEX

v/ CONTINUAR

Figura 5.7: Configurador de la importacion

5.2.1 Revision del sprint

Tras tener esta base inicial de la aplicacién, en una reunién con LHICA con objetivo de
discutir las capacidades del importador, surgio6 la necesidad de agrupar los analitos de la inter-
faz a su vez por las masas Q1/Q3. Como ya se ha mencionado anteriormente, un compuesto
puede aparecer varias veces con distintas masas Q1/Q3, por tanto se procedié a aplicar los
cambios oportunos para esta nueva necesidad. Finalmente el ment de importacién y panta-

llas de proyectos y analitos quedaron como se muestra en las figuras 5.7, 5.8 y 5.9.

5.3 Sprint 2: Calculo de resultados y visualizacion

En esta fase del desarrollo se ha trabajado principalmente en la pantalla de detalle de un
analito seleccionados en el listado. Aqui existen tres objetivos principales: mostrar los datos
de muestras agrupadas por dia de validacién, mostrar la recta de regresion para cada uno de
los dias, y obtener los resultados finales al igual que hacen las hojas de calculo utilizadas a dia
de hoy.

Para visualizar las muestras se ha optado por utilizar una tabla, donde para las columnas
se utiliza un subconjunto de todas las caracteristicas que nos proporciona el fichero de im-

portacion. De todas formas, los datos no incluidos en la tabla estan igualmente persistidos en
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Figura 5.8: Vista de la importacion de analitos y muestras

la base de datos por si en un futuro es necesario realizar una funcionalidad en la que sean
relevantes. Ademas, para facilitar la lectura de la tabla, conociendo el dominio de los datos,
se ha implementado la tabla de tal manera que las muestras para cada concentracion estén
visiblemente agrupadas utilizando lineas de separacion mas gruesas de lo normal.

La implementacion de la grafica con la recta de regresion no tuvo ningtin contratiempo.
Con todos los pares Concentraciéon-Area es posible calcular la recta que mejor se aproxime a
todos los puntos. En el codigo se ha modularizado la recta de regresion de tal forma que pueda
ser reutilizada para el calculo de los resultados finales del experimento, con funcionalidad adi-
cional para consultar el valor aproximado en cualquiera de los dos ejes a partir del eje opuesto.
Un ejemplo de este caso utilizado en la aplicacién es la llamada Concentraciéon Calculada o
CC, que aproxima la concentracién correspondiente a un Area arbitraria de medicién. En un
mundo perfecto, la concentraciéon calculada coincidiria con la concentracién utilizada en la

muestra. En la figura 5.10 se muestra la grafica para uno de los dias de validacion.

5.3.1 Calculo de resultados

Por dltimo, la implementacion de los resultados finales puede dividirse en dos partes. Por
un lado el calculo del CCa y CCP (con sus varias formas de célculo), y por otro el calculo de

propiedades de anélisis sobre las muestras tomadas (recuperacion, repetibilidad, reproduci-
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a Q, Buscar analitos

Proyectos

dina (333.97/155.20 Da)
015 015 8/10/2015

Importar

Salinomicina (
6/10/2015

P 2 Sulfadoxina

6/10/2015

Sulfadimidina
6/10/2015 7/

3/

Lasalocid (613.24/377.30 Da)
6/10/2015 7/10/2015 8/10
Sulfadiazin
6/10/2015

Sclorpiridazzina (284.9
6/10/2015 7/10/2015 8

Figura 5.9: Vista de la lista de analitos
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5.3. Sprint 2: Calculo de resultados y visualizacion

f(x) =27,87x + 3.360,82
Rz =0,954
40000

35000
30000
25000

20000

Area

15000
10000 o

5000

0 200 400 600 800 1000

Concentracion (ng/mL)

Figura 5.10: Recta de regresion de las muestras

bilidad e incertidumbre). Para ambas partes hubo que dedicar tiempo para entender el flujo
de los datos y célculos intermedios que las hojas de calculo utilizan con objeto de extraer las
formulas para reimplementarlas en la aplicacion.

Como ya se ha mencionado, el calculo de los CCa y CCf varia en funcién del método
utilizado por lo que es importante disefiar esta parte pensando en extensibilidad futura. Para
ello se ha utilizado un patrén estrategia para delegar el calculo a implementaciones concre-
tas. El patrén estrategia es un patrén de disefio software cominmente utilizado que permite
encapsular distintos algoritmos bajo una misma interfaz, permitiendo escoger el algoritmo a
ejecutar de forma dinamica y totalmente transparente al resto del sistema. En esta situacion,
cada método de célculo de los CCa y CCP es una estrategia diferente. Para esta versiéon de
la aplicacién se han creado dos implementaciones de este calculo, que son las utilizadas por
LHICA, pero en el futuro este catalogo de métodos puede ampliarse sin requerir cambios fun-
damentales en el diseflo de la aplicacion. La interfaz utilizada para describir este calculo se
muestra en la figura 5.11. Notese que Dart no dispone de una distincién directa entre clases
abstractas e interfaces pero si de la diferencia entre herencia e implementacion de interfaz.

Es necesario realizar la distincion entre un calculo en el que existe un limite maximo de
concentracion y en el que no existe un limite, ya que la utilidad de un dato u otro va a depender

del contexto con el que se esté trabajando. AnalyteAggregatedData” es una abstraccioén sobre
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abstract class CCCalculator {

CCAlphaAndBeta withLimit(double limit, AnalyteAggregatedData
aggregatedData) ;

5

CCAlphaAndBeta withoutLimit(AnalyteAggregatedData aggregatedData) ;
of }

Figura 5.11: Interfaz de CCCalculator

las muestras utilizadas en el calculo, pudiendo asi utilizar la implementacion para obtener los
CCs de un dia concreto o de todos los dias al mismo tiempo.

El calculo del resto de propiedades fue bastante directo, puesto que solo existe una manera
de obtenerlos. De todas formas, puede destacarse que para esta serie de calculos una de las
caracteristicas del lenguaje Dart ha ayudado a mejorar la expresividad de algunas formulas. Se
trata de los "Extension methods” o métodos de extension, que permiten afiadir funcionalidad
a una libreria que no esté al alcance para ser modificada. Un ejemplo en este contexto son
conocidas expresiones matematicas como el calculo de la media o desviacion tipica. La libreria
standard de Dart no implementa esta capacidad, pero con los “Extension methods” es facil
extender esta funcionalidad sobre tipos conocidos, como el de una lista de ndmeros. En la
figura 5.12 se demuestra con un ejemplo de uso de estas extensiones para el calculo de la

reproducibilidad.

5.3.2 Revision del sprint

Tras otra reunion con el equipo de LHICA para demostrar las nuevas capacidades de la
aplicacion, surgi6 una nueva necesidad. En ocasiones es util tener la posibilidad de descartar
ciertas muestras de la ecuaciéon porque se sabe que son errdneas o para buscar puntos clave.
En base a este nuevo conocimiento se desarroll6 una funcionalidad para hacer mas dinamica
la pantalla de detalles. Para ello todas las tablas de muestras tienen la capacidad de seleccionar
sus elementos, pudiendo desmarcar algunos para visualizar como afecta a los resultados. A
raiz de esta funcién de seleccion se ha anadido también la posibilidad de eliminar de forma
permanente todas las muestras desmarcadas para que no vuelvan a aparecer. En las figuras

5.13 y 5.14 se muestra el resultado obtenido.

5.4 Sprint 3: Exportacion de datos

Por dltimo, el desarrollo de la funcionalidad de generacion del informe CCo y CC3 (HU-8)
puede dividirse en el panel de configuracion de la exportacion, en el mdédulo de generacion
de CSV y en el de generacién de PDF.
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5.4. Sprint 3: Exportacion de datos

double calcReproducibility(double ratio) {
final List<double> ccs = ccMap[ratio];
final avg = ccs.avg();
final std = ccs.stdDeviation();
return (std * 100) / avg;

extension NumListExtension<N extends num> on Iterable<N> {
num sum() {
return fold(0, (acu, v) => acu + V);

double avg() {
return sum() / length;

}

double stdDeviation() {
final double avgval = avg();
final variance = map((n) => pow(n - avgval, 2)).avg();
return sqrt(variance);

}

Figura 5.12: Extension methods en Dart

SCIEX Manager

@ & NarasinaNa (787.31/431.20 Da) m

Nivel de validacion: 200

2SN MRL: 1.200 /'

Unidades de concentracién: ng/mL #

Importar
Todos los dias:

NV Sin limite 1.200 100 200 300 Media
cca  ccp  cca  CCp  ccx  ccp Recuperacion 79,26 117,21 107,38 101,28
Conelermortipicode larecta 550 5997 3318 7832 1.24514 1.290,27 Repetibilidad (CV) 22,81 16,05 10,89 16,58
de la media de los tres dias
. Reproducibilidad (CV) 22,81 16,05 10,89 16,58
Con la desviacion media de
las desviaciones de lostres 261,69 323,38 39,54 8916 124962 1299,23 Incertidumbre LHICA 25,42 43,51 3045 3313

dias

7 de octubre de 2015 - Dia 1
f(x) = 40,27x + 4.943,03

Muestra Nivel Concentracién cc Area  Recuperacién (%) R2=0,939

151007 BM1 o 0 411552 291 - 60000

151007 BM2 [ 0 117,92 194 - -

151007 BM3 0 0 113,08 389 - g
151007M100-1 0,5 100 50,83  6.990 50,83 40000 /:/
™ 151007M1000  as 100 a122 2740 a1 2 -

Figura 5.13: Resultados finales de la validacién de un analito
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SCIEX Manager

@ ¢ NarasinaNa (787.31/431.20 Da) m

7 de octubrede 2015 -Dia 1 i W Eliminar muestras inactivas
Proyectos ) . ) ) f(x) = 40,25x + 4.880,96
Muestra Nivel Concentracion cc Area  Recuperacion (%) R?= 0939
151007BM 1 o 0 114,05 291 - 60000
Importar
151007BM2 0 0 116,46 194
151007BM3 0 0 111,61 389
151007M100-1 0,5 100 52,4 6.990 52,4 oo
O 151007M100-2 05 100 9589 8740 95,89 2 20000
£ 30000
151007M100-3 0,5 100 93,65 8650 93,65 =
151007M100-4 0,5 100 6582 7530 65,82
151007M100-5 0,5 100 74,27 7870 74,27
100
151007M100-6 0,5 100 103,09 9.030 103,09
151007M200-1 1 200 281,05  16.200 140,62 o* s o - )
151007M200-2 1 200 20422 13100 102,11 Concentracion (ng/mL)
151007M200-3 1 200 246,46 14.800 123,23
5 . NV sin limite 1.200
151007M200-4 1 200 286,22 16.400 143,11 & ccp &5 oS & cop
151007M200-5 1 200 1918 12600 95,9 Conelemortipicode Atecta o0 30157 423 9309 125078 130157
de la media de los tres dias
151007M200-6 1 200 206,71 13200 103,35
Con la desviacion media de
151007M300-1 1,5 300 34585  18.800 115,28 las deswam:pes delostres 26173 32346 4172 92,09 1.250,37 1.300,74
ias
151007M300-2 1,5 300 375,67 20000 125,22
151007M300-3 1,5 300 281,25  16.200 93,75 100 200 300 Media
R 71,85 118,05 106,17 100,69
[0 151007M300-4 1,5 300 350,82 19.000 116,94 e >
Repetibilidad (CV) 23,63 15,94 11,34 16,97
EOUEES €5 s00 et 2 Incertidumbre LHICA 27,00 4531 27,33 3322
151007M300-6 1,5 300 293,67 16700 97.89
151007M400-1 2 400 52972 26.200 132,43
151007M400-2 2 400 487,48 24.500 121,87
151007M400-3 2 400 522,26  25.900 130,57
151007 M... 5 1.000 847,76 39.000 84,78

Figura 5.14: Tabla de muestras y recta de regresién

Esta capacidad de exportacion se incluye tanto en la vista de detalle de un analito, utili-
zando sus muestras asociadas; como en la vista de detalle de un proyecto, para que se utilicen
todas muestras de cada uno de los analitos del proyecto.

El panel de configuracion permite seleccionar el formato de salida (PDF o CSV), el método
de calculo de los CC y los limite de residuo maximo a utilizar. Por defecto se incluyen los
limites "sin limite” y el nivel de validacion del experimento, pero se afiade la posibilidad de
anadir multiples limites concretos si el usuario asi lo desea. Esto facilita la personalizacién del
informe en caso de que vaya a ser compartido con otro laboratorio.

Finalmente, la generacion de los ficheros de salida fue bastante directa gracias a la uti-
lizacién de la previamente mencionada "CCCalculator” con su implementacién concreta en
funcién del método de calculo seleccionado por el usuario.

En las figuras 5.15 y 5.16 se muestra el la interfaz de configuracion junto con un ejemplo

de exportacion a PDF.

5.4.1 Revision del sprint

Tras este sprint final, en la reunién con el equipo, tras observar los avances y las funcio-

nalidades de las que ya disponia la aplicacion, se decidi6 comenzar a utilizarla en LHICA en
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5.5. Localizaciéon

Parametros de la exportacion

Formato de salida

PDF

Calculo de CCo y CCB
Error tipico

Limites 4
Sin limite 200 ng/mL
1.450 ng/mL €

v/ CONFIRMAR

Figura 5.15: Configurador de la exportacion

modo de pruebas. El principal objetivo con esta decision es validar el funcionamiento de la
aplicacién en un entorno mas real y asi poder recibir feedback mas concreto que pueda surgir

a lo largo de los procesos de validacion de sustancias en alimentos.

5.5 Localizaciéon

La aplicacion ha sido localizada a tres idiomas: espafiol, gallego e inglés. Existen varias
formas de localizar una aplicacion Flutter, y en general se dividen en herramientas que utili-
zan ARB o JSON para organizar las frases de la aplicacion. En este proyecto se ha utilizado la
herramienta ”intl_utils” [20], basada en el formato ARB, el cual permite definir plurales, enu-
merados, asi como parametrizar frases. ARB, un formato clave valor muy similar a JSON, es el
formato oficial soportado por Flutter al localizar aplicaciones, pero para integrar las frases en

el codigo Dart es necesario definir un gran numero de variables y funciones que lo hacen una
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CAPITULO 5. DISENO Y DESARROLLO DE LA APLICACION

Narasina (747.22/373.20 Da)

All days

Limit CCa ccp

No limit -23.33 ng/mL 2.82 ng/mL

200 ng/mL 226.15 ng/mL 252.29 ng/mL

1450 ng/mL 1476.15 ng/mL 1502.29 ngfmL
Limit CCa ccp

No limit -9.49 ng/mL 28.76 ng/mL

200 ng/mL 238.26 ng/mL 276.52 ng/mL

1450 ng/mL 1488.26 ng/mL 1526.52 ngfmL
Limit CCa ccp

No limit =51 ng/mL -49.08 ng/mL

200 ng/mL 201.92 ng/mL 203.84 ng/mL

1450 ng/mL 1451.92 ng/mL 1453.84 ng/mL
Limit CCa ccp

No limit -9.49 ng/mL 28.76 ng/mL

Figura 5.16: Exportaciéon a PDF
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5.5. Localizacién

{} intl_en.arb X

lib >110n > {} intl_enarb > ...

: "Username",
"Password",
: "Login",
t_be_empty": "It cannot be empty",
s": "{count, plural, zero{There are no projects} one{Project} other{Projects}}",
t": "New project",
: "{count, plural, zero{There are no errors} one{l error} other{{count} errors}}",
t": "Import"

lib > 110n > {} intl_es.arb

: "Nombre de usvario",
: "Contraseia",
: "Entrar",
t € ty": "No puede estar vacio",
ts": "{count, plural, zero{No hay proyectos} one{Proyecto} other{Proyectos}}",
j : "Nuevo proyecto",

s "{count, plural, zero{No hay errores} one{l error} other{{count} errores}}",
": "Importar"

Figura 5.17: Ficheros ARB

tarea laboriosa. Por ello, "intl_utils” utiliza generacion de c6digo para reducir este esfuerzo,
proporcionando un mecanismo en el que solamente es necesario actualizar una entrada por
cada frase en un archivo dedicado a cada idioma soportado. En la figura 5.17 se muestra un
fragmento de los archivos ARB de espariol e inglés. El idioma utilizado por la aplicacion vie-
ne determinado por el idioma en el que esté el sistema operativo. Ademas, el formato de las
fechas o valores numéricos mostrados en la aplicacién también se adectia a la configuracion

definida en el sistema.
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Capitulo 6

Pruebas

EN este capitulo se describen las pruebas funcionales y no funcionales realizadas en el

proyecto.

6.1 Pruebas unitarias

Las pruebas unitarias comprueban que el comportamiento o funcionamiento de una uni-
dad de co6digo sea el adecuado. En ocasiones, una unidad en el software depende de médulos
o sistemas externos, como una base de datos o una API a la que conectarse. En estos casos,
es comun recurrir a una estrategia conocida como objetos simulados o mocking”. Con esta
técnica se pueden crear y configurar objetos “mock” que respondan con un valor concreto
disefiado especificamente para la prueba que se esté realizando.

Para este proyecto se ha hecho mayor énfasis en pruebas unitarias para dos médulos en
concreto, el analisis o "parsing” del fichero de entrada y las distintas formulas y calculos esta-
disticos involucrados en el proceso analitico. Respecto a la implementacion de estas pruebas,
Dart proporciona una libreria de pruebas oficial integrada en el propio kit de desarrollo. Una
caracteristica de esta libreria es la capacidad de agrupar pruebas relacionadas entre si, permi-
tiendo compartir configuraciones o "mocks” que tengan en comun, y asi reducir la cantidad
de cddigo necesario, aumentando la legibilidad.

En la figura 6.1 se muestra un ejemplo de las pruebas de unidad implementadas en el

proyecto para la validacién de uno de los métodos de calculo de CCa y CCP.
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6.2. Pruebas de interfaz de usuario

void main() {

1

2 final List<List<DataPoint>> samplesByDay = samplesMonensin;

3

4 group ("average std error calculator’, () {

5 final ccCalculator = AverageStdErrorCCCalc();

6 const double validationLevel = 200;

7 final aggregatedData = AnalyteAggregatedData (

8 validationLevel ,

9 samplesByDay ,

10 )

11

12 test( with limit 200", () {

13 final ccAlphaBeta = ccCalculator.withLimit (200,
aggregatedData);

14 expect(ccAlphaBeta.ccAlpha, moreOrLessEquals(211.000383));

15 expect(ccAlphaBeta.ccBeta, moreOrLessEquals(222.000767));

16 1) s

17

18 test (“with limit 1250°, () {

19 final ccAlphaBeta = ccCalculator.withLimit(1250,
aggregatedData);

20 expect(ccAlphaBeta.ccAlpha, moreOrLessEquals(1261.000383));
21 expect(ccAlphaBeta.ccBeta, moreOrLessEquals(1272.000767));
22 }) s

23

24 test( without limit’, () {

25 final ccAlphaBeta = ccCalculator.withoutLimit(aggregatedData);
2 expect(ccAlphaBeta.ccAlpha, moreOrLessEquals(13.2814491));
27 expect(ccAlphaBeta.ccBeta, moreOrLessEquals(24.2818327));

28 1) s

2 1)

30| }

Figura 6.1: Prueba unitaria demostrativa

6.2 Pruebas de interfaz de usuario

Ademés de pruebas unitarias, Flutter proporciona herramientas adicionales para validar el
comportamiento de los componentes de la interfaz de usuario. A grandes rasgos podria decirse
que la interfaz de usuario es el resultado de aplicar una funcién (la 16gica del programa) a un
estado de la aplicaciéon en un momento concreto. Con esta filosofia es posible realizar este
tipo de pruebas mediante una serie de pasos secuenciales que simulen la interaccién con la
interfaz (entrada de texto, botones...) seguidos de aserciones que se aseguren que el estado en
cada momento coincida con el esperado. En la figura 6.3 se muestra un ejemplo de este tipo

de pruebas para la funcionalidad de filtrado por nombre en el listado de analitos.

Debe ser mencionado que este tipo de pruebas, a pesar de proporcionar mecanismos para

interactuar con la interfaz, no requieren que la aplicacién sea lanzada, por lo que los tiempos de
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v TESTING: DART & FLUTTER
v cc_alpha_beta_test.dart
v average std error calculator
with limit 200
with limit 1250
without limit
average std deviation calculator
with limit 200
with limit 1250
without limit
properties_calc_test.dart
Recovery
Repeatability
Reproducibility
Uncertainty
regression_test.dart
Regression calculation from sample points
sciex_import_test.dart
Import SCIEX file

read file

analytes_test.dart

Analyte list page and filter

Figura 6.2: Resumen de pruebas unitarias y de interfaz de usuario

ejecucion son mucho mejores. No obstante, si se necesita probar que el estilo de la aplicacion
sea fiel a los disefios originales, este tipo de pruebas no son adecuadas. En estos casos es
preferible usar pruebas conocidas como “golden” donde se compara la interfaz de usuario
obtenida en la prueba con una imagen objetivo. Si estas imagenes difieren en un margen

significativo, se determina que la prueba ha sido fallida.

En la figura 6.2 se muestra un resumen de las pruebas unitarias y de interfaz de usuario
obtenido por el plugin de desarrollo Dart en Visual Studio Code, con varias agrupaciones en

aquellas pruebas relacionadas entre si, como se ha mencionado anteriormente.
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6.2. Pruebas de interfaz de usuario

void main() {
final project =

id: 123,
name :
creationDate:

“Test project”,

Project (

DateTime .now () ,

)

final db = MockDatabase () ;
final analytesDaoMock = MockAnalytesDao () ;
when (() => db.analytesDao).thenReturn (analytesDaoMock);

testWidgets (’Analyte list page and filter ’,
when (() => analytesDaoMock
.allAnalytes(projectId: project.id))
.thenAnswer ((_) async => [
testAnalyte (name: “ABC”),
testAnalyte (name: “XYZ7),

(tester) async {

1.
)

await tester .pumpWidget(
widgetWrapper (AnalytesListPage (project)),
)3

// Initial loading
final finder = find.byType(CircularProgressIndicator);
expect(finder , findsOneWidget);

// Show all analytes

await tester .pump();

// 2 results in the list are expected
expect(find .byType(ListTile), findsNWidgets(2));

// Filter analytes by compound name
await tester.enterText(find.byType(TextField), “ab”);
await tester .pump();

// Only one analyte expected

expect(find .byType(ListTile), findsOneWidget) ;
expect(find.text(”ABC”), findsOneWidget);

1)

Figura 6.3: Prueba de interfaz de usuario demostrativa
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6.3 Pruebas no funcionales

El objetivo de las pruebas no funcionales es asegurarse que caracteristicas del software no
directamente relacionadas con la funcionalidad del sistema (rendimiento, escalabilidad o fia-
bilidad) son correctas. Respecto al rendimiento de la aplicacion, un punto critico es la base de
datos. Para integrar una base de datos como SQLCipher en la aplicacion existen dos técnicas,
el uso de canales de comunicacién con la plataforma nativa y el uso de FFI (Foreign function
interface), que permite ejecutar c6digo nativo en C/C++ desde Dart. Para este proyecto se ha
optado por usar FFI ya que no requiere reimplementar la comunicacioén con la libreria nati-
va de SQLCipher para cada una de las tres plataformas, aumentando asi la mantenibilidad y
escalabilidad. Una desventaja de esta aproximacion es que por defecto las operaciones a base
de datos se realizaran en el hilo principal de la aplicacion, pudiendo llegar a observar pérdida
de fotogramas por segundo en operaciones complejas. Es por esto que adicionalmente se ha
hecho uso de un hilo dedicado para la ejecucion de consultas a base de datos.

Para mantener una aplicacion lo mas escalable posible, en todo momento se han utilizado
patrones de software conocidos en aquellos médulos con alta probabilidad de ser extendidos
en el futuro, como la inclusién de nuevos métodos de calculo de CCa y CCP al proyecto. Ade-
mas se ha incluido la posibilidad de importar muestras tomadas en un ntimero indeterminado
de dias sin sacrificar la interfaz de usuario. Por lo que es posible generalizar los calculos a N

dias si es necesario, a diferencia de las herramientas basadas en hojas de calculo.
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Capitulo 7

Conclusiones

EN este capitulo se presentan las conclusiones del proyecto, su puesta en produccion y el

posible trabajo futuro.

7.1 Objetivos alcanzados

El principal objetivo que este trabajo de fin de grado trataba de conseguir era la simplifica-
cion de la tarea de analisis de residuos y contaminantes en alimentos, un proceso muy costoso
a dia de hoy por el esfuerzo que trae la insercion de cientos de muestras a mano en diversas
hojas de calculo. Tras una ultima reuniéon con el equipo de LHICA y con la aplicacién en su
estado actual, la herramienta ha sido puesta en funcionamiento a modo de prueba en el orde-
nador de usuarios expertos. Y de acuerdo con los resultados tangibles de la fase de pruebas,
la aplicacion esta ahorrando mucho tiempo en este proceso. Tras un tiempo de evaluacion es
posible que se encuentren necesidades méas concretas que puedan ampliar la funcionalidad de

la aplicacion como trabajo futuro.

7.2 Seguimiento de la planificacion

Como ya ha sido mencionado, al final de cada sprint se ha realizado una reunién con el
equipo de LHICA para demostrar el funcionamiento que ha ido adquiriendo la aplicacién a
lo largo del desarrollo. Esto ha sido esencial para la captura de nuevas necesidades, ya que
es mucho mas sencillo sugerir ideas y nuevas funcionalidades cuando ya existe una base que
cuando no hay nada. Los cambios mas grandes realizados y que han desviado en parte la plani-
ficacion y disefos iniciales han sido dos, en el primer y segundo sprint. Esto puede observarse
en el diagrama de Gantt de la figura 4.2 presentado al inicio de esta memoria.

Estas desviaciones surgen principalmente por el desconocimiento del dominio por parte

del equipo de desarrollo, por lo que se ha requerido méas tiempo del esperado comprender en
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detalle cada uno de los datos resultantes en el campo quimico y estadistico. Esto fue obser-
vado en el primer sprint para poder analizar el fichero del espectrometro de masas de forma
correcta, y sobretodo, en el desarrollo del segundo sprint, ya que este requirié implementar
varias formulas a partir de varias hojas de calculo.

Ademas se ha subestimado el esfuerzo necesario para disefiar la interfaz de usuario de las
pantallas principales que trabajan con mucha informacién al mismo tiempo. Por un lado, la
pantalla de importacion, que requiere integrar cientos de muestras de laboratorio sin compli-
car la interfaz de usuario. Por otro lado, la pantalla de detalles de un analito para el segundo
sprint, que necesita un disefio 6ptimo para la representacion de todos los resultados de los

calculos en una sola pantalla.

7.3 Lecciones aprendidas

El uso de Flutter como framework de interfaz de usuario durante el desarrollo ha facilitado
la fase de disefio y prototipado de la aplicacioén gracias a su arquitectura basada en widgets/-
componentes reutilizables. Al igual que el desarrollo para movil en base a la experiencia ante-
rior del equipo de desarrollo, utilizar Flutter para una aplicacién de escritorio multiplataforma
también ha resultado exitosamente. De nuevo, un factor muy importante para la observacion
de estos resultados es el sistema de Hot Reload que el framework ofrece, que a la larga ahorra
mucho tiempo de compilacion y facilita el desarrollo cuando se estan realizan cambios en el
codigo, pudiendo ver el resultado al instante.

La utilizacion de Flutter en estado beta para el desarrollo de aplicaciones de escritorio no
ha provocado ningtin inconveniente en el desarrollo, dado que el tipo de aplicacion desarrolla-
da no necesita una integracién profunda con el sistema operativo (notificaciones del sistema,
acceso al micréfono o webcam...). En cualquier caso, si este tipo de integracion es necesaria en
el futuro, Flutter proporciona mecanismos para generar plugins nativos que utilizan codigo
propio de cada plataforma para comunicarse con el cédigo Dart.

Haber utilizado Dart como lenguaje también ha resultado exitoso. El conocimiento del
lenguaje no ha supuesto ningtn inconveniente y ha llegado a aumentar la expresividad de
algunas partes del codigo de la aplicacion. Si se necesitara realizar otra aplicacion de escritorio
multiplataforma y las condiciones y requisitos lo permiten, en base a la experiencia con este
trabajo, el equipo volveria a escoger Flutter y Dart para el desarrollo. Una desventaja que
podria destacarse de la utilizacion de Flutter es que es un framework relativamente nuevo,
con su primera version estable lanzada el 4 de diciembre de 2018, ofreciendo inicialmente
solo la posibilidad de crear aplicaciones méviles multiplataforma. No fue hasta 2020 cuando
se lanz0 la capacidad para desarrollar aplicaciones de escritorio. Este factor puede repercutir

a la hora de encontrar un equipo desarrollo con experiencia a diferencia de otras tecnologias
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mas estandarizadas que utilizan Javascript o Typescript (React, Angular, Vue...).

La eleccidn de la tecnologia de base de datos, SQLCipher (esencialmente SQLite), tampoco
ha supuesto ningtn problema y ha resultado efectiva, sin ninguna observacion negativa en
cuanto al rendimiento. La portabilidad que ofrece también ha simplificado el proceso de im-
plementacioén en los ordenadores del laboratorio, no requiriendo ningan tipo de instalacién

de servidor externo o dependencias adicionales.

7.4 Trabajo futuro

Como complemento al trabajo realizado, existen una serie de funcionalidades que podrian
llevarse a cabo para abrir la aplicacién a otros campos.

En primer lugar, la utilizacion de Flutter ofrece la posibilidad de generar una aplicacién
para dispositivos portatiles como tablets o teléfonos moévil. Esta podria ser una funcionalidad
interesante sobretodo para la visualizacién y analisis de resultados desde cualquier lugar. Esta
posible funcionalidad requeriria ciertos cambios en la arquitectura del proyecto, ya que para
compartir las muestras persistidas en la aplicacion de escritorio seria necesario desarrollar un
sistema de sincronizacién junto con un servidor al cual acceder desde el dispositivo mévil.

Otra posible rama de trabajo es ampliar la capacidad del sistema actual para poder impor-
tar muestras que estén en otro formato, ya que para este proyecto se ha utilizado el fichero
autogenerado por los equipos usados en LHICA. Esto podria abrir las puertas a otros labo-
ratorios que estén interesados en los resultados finales de los experimentos obtenidos por la
aplicacion y asi validar sus propios métodos de anélisis.

Por 1dltimo, una funcionalidad adicional que podria desarrollarse seria darle capacidad co-
laborativa a la aplicacion. Esto es, hacer posible la comunicacién de resultados a otros usua-
rios desde la propia aplicacion. Uno de los principales usos de los resultados finales es poder
compartirlos con diferentes laboratorios para contrastar los distintos métodos de medicion
utilizados. Al igual que en la primera funcionalidad adicional sugerida, este cambio también
necesitaria combinarse con un servidor adicional a través del cual compartir y sincronizar los

datos de la aplicacion.
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Apéndice A

Material adicional

A.1 Instrucciones de ejecucion y compilacion de produccion

Para ejecutar la aplicacion en modo desarrollo es necesario instalar la version 2.2.3 de

Flutter, que incluye la version 2.13 de Dart.

A.1.1 Ejecucion

+ Obtener las dependencias del proyecto

flutter pub get

« Ejecucidn de la aplicacién en modo desarrollo

» %

flutter run -d {plataforma}, donde la plataforma es "linux”, windows”

» »
O Imacos .

A.1.2 Compilacion

Para compilar el proyecto es necesario disponer de las herramientas mencionadas en 3.5.2.
flutter build {tipo_salida}, donde el tipo de salida en este caso coincide
con los nombres de las plataformas: “linux”, "windows” y “macos”, aunque una misma pla-
taforma puede soportar varios tipo de compilacién, por ejemplo UWP (Universal Windows
Platform). En estos momentos el equipo de Flutter est4 trabajando para dar soporte a com-
pilar aplicaciones para el ecosistema UWP, pero para este proyecto no se ha estudiado esta

capacidad dado que no es un formato pensado para aplicaciones portables.

A.1.3 Distribucion

El empaquetado y distribucion de la aplicacion consiste en la generacion y compilacion de

la aplicacion con el apartado anterior y a continuacién comprimir el resultado en un formato
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conocido como ZIP, que pueda ser descomprimido desde la maquina del usuario donde éste
prefiera (En el disco duro, memoria USB...). Finalmente solo es necesario ejecutar la aplicacion,

sin necesidad de instalaciones.
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Lista de acronimos

CC Concentracion calculada.

LMR Limite maximo residual / Maximum Residue Limit.

NV Nivel de validacién.
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Glosario

CCa Limite de decisiéon para confirmacién: limite en el cual y a partir del cual se puede

CCp

concluir con una probabilidad de error de o que una muestra no es conforme, y el valor 1

- a significa certeza estadistica en porcentaje de que se ha superado el limite permitido.

Capacidad de deteccion del cribado: contenido minimo de analito que puede ser detec-

tado o cuantificado en una muestra con una probabilidad de error de p:

a) En el caso de sustancias farmacologicamente activas prohibidas o no autorizadas, la
CCp es la concentracion mas baja en la que un método es capaz de detectar o cuantificar,
con una certeza estadistica de 1 — 3, muestras que contengan residuos de sustancias

prohibidas o no autorizadas.

b) En el caso de sustancias autorizadas, la CCP es la concentracion en la que el método
es capaz de detectar concentraciones por debajo del limite permitido con una certeza

estadistica de 1 - f.

Analito Sustancia que debe ser detectada, identificada y/o cuantificada y los derivados de la

misma que se formen durante el analisis.

Espectrometro de masas Dispositivo capaz de determinar la distribucién de las moléculas

de una sustancia en funcion de su masa. Se utiliza para identificar los diferentes ele-

mentos quimicos que forman un compuesto.
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