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Resum

Recordo, quan era petit i llegia relats del mestre Isaac Asimov sobre entitats artificials intel - ligents (basades
en cervells positronics) i d'altres enginys electronics, tenir la sensacié que tota aquella fantasia futurista
quedava ben lluny del nostre abast. Quan parlava sobre ordinadors de butxaca, i mirava el meu AMSTRAD
CPC 464 amb monitor de fosfor verd, un somriure d'incredulitat m'envaia.

Anys després, pero, la realitat ha superat a aquella ficcié de la meva infantesa. Els grans avengos tecnologics,
especialment en 1'ambit de la computacio6 i les ciencies de la informacié han fet possible tenir tota la poténcia
d'un gran computador en dispositius tant petits com un telefon mobil. I sense cap mena de dubte, el maxim
promotor i exponent ha estat Apple, gracies al desenvolupament dels telefons intel - ligents iPhone.

En l'actualitat, aquests dispositius han evolucionat notablement, oferint a 1'usuari dispositius de gran
versatilitat, amb innovacions focalitzades en la usabilitat i satisfaccié d'usuari (com per exemple, controls
100% tactils). T tenint en compte la gran acceptacié i mercat que tenen, resulta interessant poder desenvolupar
aplicacions d'utilitat destinades als seus usuaris.

El treball de final de carrera és la culminacié de molts anys d'estudi, i una oportunitat excel - lent de posar en
practica molts dels coneixements adquirits. A més, poder treballar en 1'area que ocupa (disseny d'aplicacions
per 10S), ha estat la millor oportunitat per intentar crear una eina de qualitat per aquelles persones que,
essent usuaris de dispositius mobils d'Apple (iPhone, iPod, iPad), i estant lligats (d'una manera o altre) al
moén de la quimica, vulguin tenir a la seva disposicié una aplicacié que els ajudi a resoldre petits problemes
lligats a aquesta disciplina cientifica.

Aquesta memoria reflexa 1'esforg realitzat al respecte.
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Estructura de la memoria

Aquesta memoria s'estructura en diferents capitols, cada un dels quals pretén tractar sobre una de les
diferents tasques associades al cicle de vida d'un disseny informatic.

En el primer capitol, Pla de treball, es pretén donar una justificacié del perque s'ha decidit fer el
desenvolupament de iCompound, tot el procés de generacié i desenvolupament de la idea, descripcié de
I'enfocament utilitzat i planificacié de la feina a fer.

El segon capitol, Analisi de requeriments, aprofundeix en les tasques prévies a qualsevol disseny, com son
I'analisi dels potencials usuaris i l'estudi de benchmarking, per tal de poder definir les linies mestres a seguir
(especificacié de requeriments i funcionalitats de 1'aplicacié).

Al capitol tercer, Disseny, es recull tot el procés seguit per posar l'estudi fet al capitol dos sobre unes bases
teoriques fermes, que definiran tant 1'estructura de l'aplicacié (persisténcia, prototipat, disseny d'interficie)
com els comportaments que ha de tenir (navegacid, interaccié/casos d'ts).

El capitol quart, Implementacid, descriu com s'ha passat tot el disseny teoric a codi font. Les variacions,
decisions preses, aixi com una descripcié detallada dels passos seguit per programar l'aplicacié troben en
aquest apartat la seva rad de ser.

Integracio i proves és el capitol cinque, on es descriu el conjunt de proves duts a terme per avaluar 'aplicacié
segons els diferents criteris establerts al primer i segon capitol, permetent aixi aplicar les correccions
pertinents en cada cas. A més, pretén deixar constancia de les millores i plans de futur respecte 1'aplicacié
desenvolupada.

Finalment, el sise capitol, Conclusions, recull les impressions i fets més destacables succeits al llar del procés
de realitzacié del TFC.

Com a punt i final, es pot trobar un glossari amb els termes més importants relacionats amb el treball, una
bibliografia que recull les fonts emprades per dur a terme les diferents tasques, i uns annexos on es pot
consultar informacié relacionada que, quedant fora de l'abast d'aquesta memoria, resulta interessant de
consultar per entendre certes decisions preses.
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1 Pla de treball

1 Pla de treball

1.1 Descripci6 del treball

Una de les disciplines més fascinants de ciéncia és sense cap mena de dubte la quimica. Pero com tots

sabem, no és facil, ja que s'ha d'adquirir una bona base que permeti solucionar problemes de gran

envergadura, i de vegades, hom necessita poder tenir a ma certs coneixements elementals per poder

consultar-los en cas de dubte.

El primer que un bon quimic ha de coneixer i utilitzar és la Taula Periodica dels Elements. Aquesta

eina totalment imprescindible és un compendi dels elements identificats, agrupats i ordenats per diferents

propietats i caracteristiques, on es poden trobar diferents
parametres (nom quimic, pes atomic, etc). Tota aquesta
informaci6 és necessaria per poder abordar el segiient pas:
la formulacié de compostos.

El segon que ha de saber fer un bon quimic és
formular compostos (organics i inorganics) a partir dels
diferents elements. Seguint una serie de normes, es poden
obtenir molécules (més o menys complexes) que es poden
trobar de manera natural a la vida quotidiana: 1'aigua
(H,0), la sal (NaCl), etc. Tot i que molts d'aquests
compostos sén ben coneguts, el fet d'obtenir-los pot ser
una tasca complicada, i encara molt més el fet de
demostrat i verificar que les molecules obtingudes

responen a algun tipus de compost viable.

Partint d'aquestes dues eines basiques, i del fet
innegable que la tecnologia ha arribat a les aules, sorgeix

Imatge 1: Taula periodica dels elements

la idea de fer una aplicacid, en aquest cas per dispositius d'Apple gestionats amb iOS (iPod-iPhone i iPad),

la qual pretén ser quelcom més que una eina de consulta. Per una banda, ha de permetre a tot usuari

(estudiants, professors, professionals i aficionats a la quimica) poder fer consultes rapides en cas de dubte,

obtenint informacié ampliada sobre els elements (representacions dels atoms i xifres caracteristiques) i sobre

els compostos més comuns existents (amb representacions 2D i 3D de les molécules). D'altra banda, ha de

permetre a l'usuari poder verificar formulacions propies a partir dels elements, determinar la seva massa

molar d'una manera senzilla i intuitiva.
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1.2 Justificacié del TFC i context en el que es desenvolupa

Tal i com s'ha explicat en l'apartat anterior, el desenvolupament a realitzar intenta proporcionar una

eina d'utilitat basada en dispositius Apple amb iOS al mén educatiu, i més concretament, en el de la

quimica.

V
.

Imatge 2: iPhone + iCompound

Com ja es sabut, la irrupcié d'aquests dispositius a la vida
quotidiana és més que una realitat, i per tant, es pretén aprofitar la
continua expansié dels mateixos i les possibilitats que ofereix per
dissenyar una aplicaci6 tant de consulta com d'estudi i
desenvolupament per tot aquell usuari que, d'una manera o altre, hagi
d'estudiar o treballar amb elements i compostos quimics.

D'aquesta manera, i a través d'una interficie que ha de complir
amb les maximes d'usabilitat i utilitat, qualsevol persona interessada
en coneixer o consultar la base teorica d'aquesta disciplina ho podra
fer a través de la taula periddica dels elements (oferida en diferents
formats), obtenint la informacié detallada que necessiti. Altrament,
sera possible donar un pas endavant, i obtenir igualment resposta a la
necessitat de coneixer o verificar tant compostos comuns i ben
coneguts, com d'experimentals (a través de les seves representacions
grafiques), amb 1'al - licient de poder obtenir parametres relatius a la
seva massa/pes de manera senzilla i amena.

Aixi doncs, es presenta un gran repte: crear una aplicacié de
gran utilitat i versatilitat que, sense cap mena de dubte, pugui fer més
senzilles algunes de les tasques tant de professionals com de

nouvinguts interessats en el mén de la quimica.

1.3 Objectius generals i especifics

Tenint en compte la naturalesa del projecte, es poden determinar amb claredat els objectius:

* Aprofundir en el procés de desenvolupament de programari, podent treballar en (practicament)

totes les fases del cicle de vida d'un producte.

*  Adquirir coneixements per poder desenvolupar aplicacions per dispositius mobils d'Apple, a través

del llenguatge Objective-C i la utilitzaci6 tant del framework Cocoa-Touch com Core Graphics ijo
Open GL ES (pel modelatge 2D/3D), entre d'altres.

* Elaborar una eina d'utilitat en 1'ambit de 1'educacid, amb el que aixd pot comportar (adquisicié de

nous coneixements relacionats).
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* Posar en practica i consolidar coneixements adquirits al llarg de la carrera, com poden ser les

tecniques de desenvolupament de programari, gestié bases de dades, disseny d'interficies o

modelatge 3D.

*  Treballar amb patrons d'arquitectura de programari, i més concretament, amb el MVC (model-

view-controller).

*  Coneixer la idiosincrasia del moén del desenvolupament d'aplicacions per dispositius mobils

(usabilitat, fiabilitat, disseny de les TPO's, etc).

1.4 Descripci6é de 1'aplicacié. Justificacié del nom proposat

1.4.1 Eleccié del nom

El nom que es proposa per l'aplicacié a dissenyar és i‘Compound. La
relacié d'idees és immediata: la 7' vol ser un indicador del dispositius
sobre els quals ha de correr (Apple iPod, iPhone, iPad), i 'Compound’ és
la traduccié de compost en anglés. Com es vol treballar amb elements i
compostos quimics a través d'un conjunt d'eines (que és la novetat
respecte a d'altres aplicacions disponibles, la integracié), el nom
proposat sembla clar i directe.

1.4.2 Descripci6

Com ja s'ha dit a l'inici, aquesta aplicacié pretén ser una eina ntil
focalitzada en 1'ambit educatiu i divulgatiu, i més concretament, en

I'area de la quimica.

Aquest programari es pot descompondre en 3 grans blocs:

g ©

Imatge 3: Logo de
l'aplicacio

e Taula periodica dels elements. L'usuari podra accedir a la taula periodica dels elements

(actualitzada segons la ITUPAC el 2011) de dues maneres. La primera, de manera visual, tal i com es
coneix (veure imatge 1 d'aquest mateix document), la qual permetria seleccionar cada element
gracies a les propietats tactils dels dispositius Apple. La segona, a través d'un llistat dels elements
ordenat segons diferents criteris (grup, perfode o caracter quimic), seleccionables per 1'usuari.

Base de dades molecular. L'usuari tindra a la seva disposicié una petita base de dades dels
compostos quimics més coneguts, focalitzats en la familia dels compostos organics. Tot ha de ser
consultable fent s d'un llistat organitzat segons els criteris exposats, garantint una navegacid
senzilla i intuitiva. Un cop seleccionada la molecula, es tindria accés a una representacié en 2D
(seguint el format de férmula desenvolupada) i 3D (model balls and sticks), per tal de fer més
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entenedora tota la formulacié que hi ha al darrera. A més, es donara la possibilitat a 1'usuari de fer
una cerca en la bases de dades del NIST per adquirir noves molecules, es quals s'afegiren a les ja
existents per defecte.

* Eina de calcul de massa molecular. Aprofitant la possibilitat d'inserir dades gracies al teclat
tactil (utilitzant Cocoa Touch) es dona la possibilitat a l'usuari d'introduir formulacions propies
(seguint la nomenclatura TUPAC) i/o conegudes per calcular la seva massa molar total. Amb aixd
és possible tenir un utensili de senzill us i de gran ajuda de cara a realitzar calculs altrament

complexos.

1.5 Enfocament i meétode utilitzat (DCU, analisi, disseny i

avaluacié iterativa)

Per poder desenvolupar 1'eina descrita, i al ser una peca de programari dintre d'un segment com l'esmentat,
no es pot seguir un cicle de vida de desenvolupament classic, siné un en que l'usuari final sigui un valor
important. Aix{ doncs, s'opta per emprar el que es coneix com disseny centrat en l'usuari (DCU).

Aquesta filosofia, en la que prima saber posar-se en la pell de 1'usuari per garantir temes com la usabilitat,
no és pas tant diferent del cicle de vida classic. Més aviat és una revisié del mateix en la qual s'introdueix el
concepte d'iterativitat en totes les fases, basat en una avaluacié continua de cada part del procés. Aixi
doncs, les fases a tenir en compte haurien de ser:

e Analisi dels requisits.
e Disseny.
* Implementacié (prototipat/final).

¢ Avaluacié.

Com s'ha dit, hi ha una avaluacié (4 pas) que s'aplica sobre els anteriors, sempre tenint en compte les
necessitats, observacions i proves realitzades sobre usuaris, gracies en gran mesura a la utilitzacio de
prototips. No obstant, tot i que s'intentara fer un desenvolupament el més fidel possible a aquest model, el
temps és un factor primordial a 1'hora de poder precisar en cada part. Aix{ doncs, la profunditat amb la
qual es fa cada fase, especialment pel que es refereix a iterativitat i interactivitat pot no ser tot 1'exhaustiva
que hauria de ser, fet pel que al final acabaria per apropar-se al model de cicle de vida classic.

1.6 Planificacié del projecte

Partint del descrit al model de disseny a emprar (punt 1.5), la planificacié del projecte ha d'incloure alguns
punts més que sén del tot necessaris per poder arribar des de la idea inicial fins a la presentacié de les
diferent fites com a resultat final del TFC. Aix{ doncs, les fases a tenir en compte en la planificacié sén:
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*  Definicié del projecte i planificacio.
¢ Definicié i analisi de requisits.

* Disseny.

*  Implementacio.

* Integracié i proves.

¢ Documentacio6 final.

A continuaci6 es detallen les tasques a desenvolupar en cada fase. Els dies posats com a dates d'inici i fi sén

inclosos a cada un dels temporitzats descrits.

1.6.1 Definici6 del projecte i planificacio

En aquesta fase es determina el projecte a desenvolupar, aixi com les tasques previes per comencar a
treballar, finalitzant amb 1'elaboracié de la planificacié.

Tasca Descripci6 Inici/fi
Seleccionar el projecte Elecci6é d'una de les idees de projecte per desenvolupar-la ~ 21-09-2011
22-09-2011
Definir el projecte Objectius i abast 23-09-2011
24-09-2011
Elaborar la planificacié Establir els temps de cada fase i tasques associades al  25-09-2011
projecte 27-09-2011
Elaborar documentaci Redactar i maquetar la documentacié que forma el pla  28-09-2011
de treball (PAC1) 30-09-2011
Preparar  l'entorn de Instal-lar i verificar, si s'escau, les eines de 01-10-2011
desenvolupament desenvolupament (X-Code, Interface Builder, iOS 02-10-2011
simulator, etc)
LLIURAR PAC1 ENVIAMENT DEL DOCUMENT FINAL CORRESPONENT AL (02-10-2011
PLA DE TREBALL 02-10-2011

1.6.2 Definici6 i analisi de requeriments

En aquesta fase s'ha de determinar quins sén els requisits del sistema i analitzar-los, per aixi poder
identificar i detallar les necessitats. A més, s'han de realitzar tasques de camp, com poden ser la cerca
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d'informacié sobre els llenguatges a emprar, assimilacié de conceptes dels mateixos i familiaritzacié tant
amb 1'entorn com els llenguatges.

Tasca Descripcié Inici/fi

Definir 1'usuari/s implicats  Estudiar a qui va dirigida l'aplicacid, per poder donar  03-10-2011

en el projecte resposta a les seves necessitats 04-10-2011

Realitzar estudi de Indagar 'existéncia d'apliacions similars al mercat, per ~ 05-10-2011

benchmarking determinar en que marcara la diferencia l'eina a  07-10-2011
desenvolupar

Establir les funcionalitats i ~ En funcié dels perfils d'usuari i de les aplicacions  08-10-2011

tasques de l'aplicacié existents, per donar solucions concretes amancances  09-10-2011
reals

Estudi d'usabilitat Determinar els parametres necessaris per garantir 10-10-2011
'experiéncia positiva a l'usuari final 11-10-2011

Tasques de camp Aprenentatge i assimilacié de conceptes basics dels 03-10-2011

(treball en paral - lel) llenguatges de programacié a emprar. Familiaritzacié 11-10-2011

amb l'entorn de treball.

1.6.3 Disseny

Fase en la que hem de dissenyar tots els elements que han de formar l'aplicacié per tal de poder donar
resposta a cada una de les funcionalitats i requisits especificats amb anterioritat. A més, s'ha de continuar
amb l'estudi de camp iniciat a 1'anterior fase, aquest cop aprofundint en els coneixements adquirits.

Tasca Descripcié Inici/fi

Dissenyar l'arquitectura de  Determinar el arbre de navegacié i com queda la 12-10-2011

la informacio informacié organitzada (en les classes necessaries) 14-10-2011
Disseny de la persisténcia Establir el model de dades a utilitzar per l'aplicacié 15-10-2011
17-10-2011

Definici6 de la interaccio Establir els diferents casos d'us en funci6 de les 18-10-2011
funcionalitat i tasques definides 20-10-2011

Disseny de prototip a baix  Dissenyar els wireframes de 1'aplicacid, i les pantalles  21-10-2011
nivell de navegaci6 (estadi primari d'avaluacio) 25-10-2011
Disseny de la interficie Prototipat definitiu de la interficie de 1'aplicacié, inclos ~ 26-10-2011
el sistema de navegaci6 (emprar Interface Builder) 31-10-2011

Elaborar documentaci Redactar i maquetar la documentacié que forma el pla ~ 01-10-2011
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de treball (PAC2) 02-11-2011
Tasques de camp Aprofundiment en l'estudi dels llenguatges de 12-10-2011
(treball en paral - lel) programacié a emprar. 31-10-2011
LLiurRAR PAC2 ENVIAMENT DEL DOCUMENT FINAL CORRESPONENT A  02-11-2011

LA PAC2 (DEFINICIO + DISSENY) 02-11-2011

1.6.4 Implementacié

Fase del desenvolupament on tots els dissenys teorics plantejats anteriorment s'han de materialitzar en
forma d'aplicacié. Gracies a les tasques de camp es pot fer el desenvolupament a nivell de codi sense
problemes. La part de modelatge 2D /3D, tot i poder ser considerada part de control, es destaca com a tasca
addicional al tenir una gran envergadura i pes.

Tasca Descripcié Inici/fi

Implementacié de la base  Crear la BBDD, tant a nivell d'estructura com de  03-11-2011

de dades (model) dades. Preparaci6 de 1'aplicacié per 1'accés 06-11-2011
Implementacié de  Crear la part de l'aplicaci6 encarregada del control 07-11-2011
l'aplicaci6 (control) global del sistema (core) 14-11-2011
Implementacié de  Crear la interaccié entre l'accés al model de dades i les 15-11-2011
'aplicaci6 (vista) interficies creades. Millora de la navegaci6 21-11-2011

Implementaci6é del sistema  Crear el modul de representacié 2D/3D amb les 22-11-2011
de modelatge llibreries Quartz 2D i/o Open GL ES 30-11-2011

1.6.5 Integracié i proves

En aquesta fase es verifica el correcte funcionament de 1'aplicacié implementada, segons les especificacions
marcades en fases anteriors. També inclou la possibilitat de fer correccions/millores en funcié dels resultats

obtinguts.
Tasca Descripcié Inici/fi
Integraci6 i proves Verificar el correcte funcionament i comportament de  01-12-2011
I'aplicacié dissenyada 05-12-2011
Revisié de 1'aplicacio Corregir i/o afegir millores detectades a les proves. 06-12-2011
(avaluacid) Verificaci6 posterior 09-12-2011
Elaborar documentacio Redactar i maquetar la documentacié que forma el pla 10-12-2011
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de treball (PAC2) 12-12-2011
LLiuRAR PAC3 ENVIAMENT DEL DOCUMENT FINAL CORRESPONENT A 12-12-2011
LA PAC3 (IMPLEMENTACIO) 12-12-2011

1.6.6 Documentacié final

Un cop feta tota la feina (disseny, implementacié i verificaci6) s'ha de fer la documentacié del projecte. Aixd
inclou un petit manual d'usuari, un informe de desenvolupament del projecte, i la presentacié dels resultats
obtinguts. A més, s'ha d'incloure la presentacié del mateix en format video (gravacié, edicid, maquetacid,
ete).

Tasca Descripcié Inici/fi

Redacci6 de la memoria  Recollir, organitzar i presentar tota la informacio 13-12-2011

final generada al llarg del projecte, aportant resultats i  23-12-2011
solucions a possibles millores o deficiencies
Preparacio de la  Maquetaci6 de la presentaci, com a passi de  26-12-2011
presentacio diapositives 28-12-2011
Redacci6  del  manual  Elaboraci6 del document d'is de l'aplicacié per — 29-12-2011
d'usuari l'usuari final 31-12-2011
Elaboraci6 del video  Gravaci6 del video de presentacio del projecte 02-12-2011
(presentacié virtual) I 05-12-2011
Elaboracio del video  Edici6 i maquetacio 08-12-2011
(presentaci6 virtual) II 11-12-2011

LLIURAR INFORME FINAL ENVIAMENT DEL DOCUMENT FINAL (INFORME +  12-01-2012
PRESENTACIONS + ANNEXOS) 12-01-2012

Per poder veure tota la planificacié d'una manera més esquematica i visual s'adjunta el corresponent
diagrama de Gantt.
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1.6.7 Possibles problemes i desviacions del pla de treball

Sota circumstancies normals, es preveu poder complir els terminis en la practica totalitat. Només en casos
excepcionals (per motius de feina, indisposici6, o per retards inherents al desenvolupament del projecte) és

possible haver de modificar algunes de les tasques.

Una de les part més critiques pot ser la feina de camp. Tot i que es fa de manera paral - lela a la part de
disseny (més teorica), es preveu que el ritme d'aprenentatge fins arribar al moment d'implementar ha de ser
bo i constant, i suficient per assolir els coneixements que es necessitaran. No obstant, qualsevol dels
contratemps esmentats podrien afectar a la part d'implementacié. De tota manera, es valora que no ha de

tenir un impacte excessivament elevat.

Altra part, tal i com s'ha apuntat, és la de la implementacié. Es una fase en que cometre errors pot derivar
en un endarreriment de les tasques posteriors. Per sort, hi ha cert marge de maniobra, ja que tant la part
d'integracié i proves com la de documentacié final es desenvolupen en una moment de l'any en que hi han
moltes jornades del calendari laboral festives, i per tant, el temps de dedicacié a les mateixes es pot
incrementar. A més, en epoca nadalenca, hi han 5 dies que s'han determinat com lliures, que es poden fer

servir en cas de necessitat.
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2 Analisi de requeriments

2.1 Perfils d'usuari

Un cop proposada la idea sobre 1'aplicacié a dissenyar, s'ha de filtrar el piblic objectiu al qual va adregada.

Tot i que hom voldria implementar una eina que fos universal, aquest plantejament és erroni, ja que quant

més heterogeni sigui el grup de persones al qual va adrecada, més complicat esdevé poder garantir una

experiéncia satisfactoria per a totes elles. Aixi doncs, el millor es centrar-se en un grup més petit, més

homogeni, al voltant d'unes caracteristiques comuns i ben definides a través del que es coneixen com perfils

d'usuari.

2.1.1 Primeres aproximacions

Els usuaris potencials sén gent relacionada amb el mén de la quimica. A continuacié es fa una classificacié

per tipus i edat.

1. Estudiants:
* Estudiants de primaria (6 a 12 anys)
» Estudiants de secundaria (12 a 16)

* Estudiants de cicles formatius (16 cap endavant)

* Estudiants universitaris (18 cap endavant)

2. Professionals: (18 cap endavant)

3. No professionals, aficionats a la quimica: (16 cap endavant)

iPhone vs. iPod touch: Age Breakdown

iPhone User Age
M 13-17 W 18-24 W 25-34 W 35-49
M 50-54 ® 55-64 1 65+
2%

iPod touch User Age
N 13-17 M 18-24 W 25-34 W 35-49
W 50-54 W 55-64 W 65+

294 3% 2%

() comsScore. admob

Data from January 2009 — May 2009

Imatge 5: iPhone - iPod Touch (utilitzacio per edats)

Tenint en compte que es vol desenvolupar una
aplicaci6 que sigui d'utilitat en 1'ambit
educatiu, sembla prou logic pensar en els
usuaris tipus estudiants. Aixo no exclou les
altres dues categories, tal i com es justifica més

endavant.

Un aspecte important a I'hora de poder
determinar un grup d'usuaris més homogeni és
tenir en compte les franges d'edat dels
mateixos.  Segons  diferents  estadistiques
d'utilitzacié (veure grafic adjunt, pertanyent a
un estudi del 2009 fet per admob & comScore)
es pot veure que pel que fa a 1'iPhone el 26%
dels usuaris tenen edats compreses entre els 13 i

els 25 anys, mentre que per aquesta franja el
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percentatge d'usuaris de iPod Touch puja fins als 69%. Aix{ doncs, sembla logic acotar més la franja
d'usuaris en estudiants de secundaria, cicles formatius i universitaris. Per raons obvies (dependéncia

economica, nivell educatiu) queden descartats els estudiants de primaria.

Dintre d'aquests tres perfils és ben clar que hi haura una diferéncia primordial: el nivell de precisié en la
informacié mostrada en cada un. Aixi, un usuari de secundaria necessita informacié més basica respecte als
elements i la formulacié, mentre que estudiants de nivells més avancats han de fer servir propietats molt

més especifiques per desenvolupar diferents tipus d'estudis associats al seu nivell.

De manera analoga als estudiants de graus superiors, els professionals poden tenir un perfil similar ja que
necessiten més informacié i més concreta per poder desenvolupar les seves tasques. En el cas dels aficionats
a la quimica, potser s'adeqiien més al perfil basic (quan a quantitat d'informacié) associat als estudiants de
secundaria, ja que potser no tenen la necessitat d'aprofundir tant en el tema, tot i si que els interessaria

tenir un coneixement general.

2.1.2 Indagacié i requisits d'usuari

La primera aproximacié realitzada ha permes definir uns grups d'usuaris concret, ajustat a dos grups
d'usuaris: els normals i els avancats. Pero encara s'ha de fer un estudi més acurat, amb 1'objectiu d'obtenir
dades tant qualitatives com quantitatives que permetin establir els requisits d'usuari.

L'aplicacié que dona sentit a aquest projecte no respon a una idea innovadora o que no existeixi. De fet,
tant per iPhone com per iPod i iPad n'hi han aplicacions que realitzen tasques similars a les que s'exposen.
El que s'esta tractant és desenvolupar un programari que ofereixi millores respecte a les alternatives

existents, i per tant, el procés més natural d'indagacié ha de basar-se en:

*  Entrevistes. Sobre mostres petites d'usuaris, i de caracter obert, sén de gran utilitat per obtenir

informacié referent a preferéncies, necessitats i experiéncia amb aplicacions similars.

*  Enquestes. Desenvolupar un bon qiiestionari (clar i concis) i aplicar-lo sobre una mostra dels
usuaris potencials pot ajudar a obtenir informacié quantitativa sobre el que aquests necessiten o

demanden, concretant les dades obtingudes a partir de les entrevistes.

*  Benchmarking. L'analisi comparativa consisteix en analitzar productes similars al que s'esta
desenvolupant. Amb aix0 es persegueix coneixer les expectatives dels potencials usuaris (ja que
poden donar idea de les bondats i defectes de les aplicacions ja existents), a més de poder veure
com funciona el mercat relacionat i ajudar a determinar quines sén les funcionalitats més comunes i

com s'han dut a terme (sempre aprofitant 1'experiéncia i opini6 de 1'usuari).

De les esmentades, potser la més important i que més informacié (sobretot de manera empirica) pot aportar
és el benchmarking, especialment a 1'hora de filtrar quines funcionalitats han de ser primordials pel projecte
que ens ocupa en funcié de les experiéncies dels usuaris. Remarcar perd que l'analisi comparativa no només
es fa servir per especificar usuaris, siné també per poder definir les accions (tasques) que s'esperen de
I'aplicacié a dissenyar. Més endavant es fa un estudi respecte a les aplicacions més destacades, extraient la
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informacié necessaria.

Un cop conegut el target potencial per iCompound s'han de definir un (o diversos) personatges o models, i

més endavant, situar-los en el context pertinent.

2.1.3 Determinacié dels personatges.

A continuaci6 es defineixen els personatges que modelen els usuaris dintre de cada perfil/grup.
Emma (Estudiant de secundaria)

Emma Cruscat és una noia de 14 anys que actualment estudia en el IPS Esteve Terradas i Illa de Cornella.
Dintre de les mateéries obligatories pertanyents al camp de les ciencies esta la quimica elemental, gracies a la
qual esta aprenent el paper crucial dels elements i les seves interaccions. Tot i que el nivell d'exigencia no és
especialment elevat, si que ha de coneixer la taula periddica i com es distribueixen en ella els diferents
elements, aixi com les propietats basiques de cada un d'ells (nom, simbol, nombre i pes atomic, configuraci6
electronica). A més, ha de comencar a adquirir nocions basiques de formulacié de molécules/compostos.

Com a usuaria de dispositius mobils utilitza el seu iPod Touch generalment per escoltar musica i per passar
una estona d'oci amb alguns jocs (gratuits). Al igual que la majoria de gent de la seva edat, 1'adaptacié a
aquests tipus de dispositius ha estat innata, al pertanyer a una generacié en que la tecnologia és una cosa
totalment quotidiana. Aixi doncs, no te gaires problemes en la seva utilitzacié ni en entendre de manera

intuitiva el funcionament de noves aplicacions que pot descarregar.

Per I'Emma, aplicacions com 1'7/Compound podrien resultar interessants a 1'hora de tenir una petita guia de
consulta a 1'hora de fer els exercicis del dia a dia, sense dependre de grans quantitats de material en paper.

Josep (Estudiant de cicle formatiu)

Josep Lopez estudia a 1'Escola del Treball de Barcelona un CFGS en Analisi i Control. Als seus 29 anys, i
després de ser acomiadat de la seva feina va decidir donar un pas endavant en la seva formacid, continuant
els estudis de Formacié Professional en Quimica que va acabar temps enrere.

Gracies a la seva formacio inicial, i especialment a 1'experiéncia laboral adquirida en el camp de la quimica,
les bases de la matéria ja les té assolides. Tot i aix0, considera que una eina de suport sempre resulta
necessaria. En els nous estudis ha d'assimilar conceptes més avancats, i per tant, el fet de disposar de

manera immediata i eficient a informacié extensa resulta del tot interessant.

Com a usuari de noves tecnologies, i persona que vol estar sempre localitzat i connectat amb el mén,
posseeix un iPhone que no només li permet gaudir de les comunicacions mobils, siné que a més utilitza de
manera assidua per consultar internet, a més de fer servir petites aplicacions que faciliten les seves tasques
diaries (agenda, correu, calculadora, etc). De fet, sempre ha considerat que les seves possibilitats d'aquest

dispositiu encara es podrien explotar més.
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Cal destacar que el Josep pateix certs problemes de visi6 (miopia i daltonisme), fet que 1i dona certs
problemes en l'us del seu dispositiu mobil depenent de les aplicacions (del seu disseny, més ben dit). Tot i

aix0, la seva destresa i adaptacio en 1'us d'aquest dispositiu es bona.
David (Estudiant universitari)

David Giiell, de 21 anys, esta actualment estudiant Enginyeria Bioquimica a la UAB. Tot i que la carrera és
molt dura ja que se suposen una bona base per poder seguir les materies, el David no te gaires problemes en
poder assimilar els nous conceptes ja que els seus coneixements son prou bons.

El fet d'estar fent el que li agrada fa que el David dediqui molt temps a 1'estudi, i sempre ha trobat en falta
una eina que sigui un compendi de les petites coses basiques (i de vegades, més avancades, com formulacié
de compostos organics) que ja coneix, alguna mena de guia de consulta concisa i de dimensions reduides.
D'aquesta manera, podria repassar o verificar conceptes que, degut a la gran quantitat d'informacié que pot
arribar a haver-hi en el mén de la quimica (elements, configuracions, compostos, etc) d'una manera senzilla
i eficag.

També s'ha de destacar la seva devocié per la tecnologia, fet pel qual sempre esta al dia de les novetats
generades dintre d'aquest mon. Aixo ha fet que al llarg dels darrers anys hagi adquirit productes com 1'iPod
(des de la tercera generaci6 fins el Touch) o com el iPhone, als quals els hi treu for¢a rendiment. Els
considera eines indispensables en el seu dia a dia, i inclis pensa que es podrien aprofitar més per fer
aplicacions en l'ambit educatiu (la irrupcié de les tablets al dia a dia, i més concretament, de 1'iPad podria

ser un gran avang en l'aula interactiva).
Pol (Professional)

Pol Requena treballa des de fa més de 5 anys en una empresa lider en el sector de 1'analisi alimentaria, i
actualment és responsable de la gestié i control dels processos de produccié d'aliments.. Amb 35 anys, va
cursar estudis universitaris en Enginyeria Alimentaria, a 1'Escola Superior d'agricultura de Barcelona
(UPC), essent un dels primers de la seva promocio.

Tot i tenir amplis coneixements en quimica, especialment aplicada al sector alimentari, com a bon
professional sempre vol tenir eines que l'ajudin a desenvolupar les seves tasques de manera més eficient i
precisa, i per tant, fa Us extensiu de totes les font d'informacié que té a 1'abast per poder millorar en la seva
especialitat.

Pel seu carrec de responsabilitat a dintre de 1'empresa necessita estar disponible i connectat amb el seu
equip i col - legues d'altres empreses. Per poder estar al cas de tot el que succeeix en tot moment tant a
l'empresa (especialment incidéncies), estar al cas de les novetats en la seva area i/o aprofitar possibles
col - laboracions externes en projectes comuns amb d'altres entitats, considera el seu iPhone com eina
indispensable. Gracies a aquest dispositiu pot tant per organitzar la seva feina com mantenir el contacte
amb el seu mon. Es per aixd que, amb eines de consulta integrades que l'ajudin en el seu dia a dia, esta

completament segur que el seu telefon podria ser una font d'informacié prou interessant i til.
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Conchita (Aficionada a la quimica)

Des de que es va jubilar (amb 62 anys), la Conchita Carbonell té molt temps lliure per poder dedicar-se a
algunes aficion que, per la seva vida dedicada a la seva vocaci6 de joventut (professora de llengua a
ensenyament primari) i les circumstancies, no ha pogut dur a terme.

Entre elles esta la quimica, que sempre 'havia apassionat i a la que ara ha decidit centrar els seus esforcos.
Degut a la seva edat, pateix certa pérdua de visié i una artrosi en fase inicial. Aixo no l'impedeix fer una
vida completament normal. Es més, com a persona dedicada a l'ensenyament, sempre estd oberta a
aprendre coses noves, fet que 1'ha fet estar molt al dia en el que es refereix a les noves tecnologies.

De fet, les possibilitats que ofereixen certs dispositius com 1'iPad o 1'iPhone, unit al fet que la pensi6é que li
ha quedat és prou bona, I'han animat a adquirir-los. La seva expectacié per poder treballar de forma
centralitzada amb uns dispositius de dimensions reduides, on pot tenir molta informacié i gestionar-la d'una
manera senzilla i intuitiva han pesat sobre les deficiencies fisiques abans esmentades. Només espera poder
troba aplicacions que 1'ajudin a fer realitat el seu somni d'aprendre una disciplina nova, com és la quimica,
encara que sigui dins el paper de simple aficionada.

2.1.4 Punts en comu entre els personatges.

Examinant els possibles personatges que poden representar als perfils inicialment establerts, i tenint en
compte que no tots els individus (usuaris potencials) han de ser exactament com els especificats (els
personatges sén models d'estudi, no una realitat infal - lible), es poden extreure clarament un seguit de

demandes, expectatives i necessitats comunes:

— Garantir la usabilitat, especialment pel que es refereix tant a visualitzacié com als controls tactils

(senzills i efectius).

— Assegurar un accés a la informacié per nivells. Aixo és, tenir les dades més rellevants i basiques

accessibles de manera directa, deixant les més especifiques en un segon pla.

—  Fer que l'experiéncia de l'usuari a l'hora de fer servir una eina nova i ttil sigui satisfactoria, el que
implica que el seu Us sigui totalment intuitiu a partir dels pocs coneixements teorics associats a
I'area de l'aplicacié.

—  Garantir la fidelitat de les dades i la seva precisio.

— Oferir una aplicaci6 atractiva des del punt de vista visual, perd que no amagui amb efectes

espectaculars la verdadera poténcia de 1'eina i la seva funcionalitat primordial.

Naturalment, aix0 és genéric perd0 no per aix0 menys important. De fet, de poc serveix fer un
desenvolupament basat en la poténcia si després l'usuari no té la sensacié que ell controla el que fa, ni
tampoc és gens logic centrar els esfor¢os en fer una eina que destaqui en 1'aspecte visual en detriment de la
usabilitat o, fins i tot, de la fiabilitat. S'ha de pensar en 1'usuari, i una de les premisses basiques a seguir és
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garantir-li una experiéncia en la utilitzaci6 satisfactoria.

Aixi doncs, per poder captar l'atencié de 1'usuari, el millor es seguir una série de pautes (recomanades en les

Human Interface Guidelines) que resulten totalment obvies, perd no per aixo s'ha de passar per alt:

—  Oferir un s senzill i obvi. L'usuari no acostuma a fixar-se en aplicacions de dificil gestié.

—  Minimitzar la quantitat d'accions per accedir a la informacié. A mesura que es complica la cerca del

que l'usuari necessita, l'experiéncia d'usuari es fa més negativa.

—  Utilitzar els controls estandards oferts pel sistema (1'usuari ja n'esta familiaritzat) sempre que sigui
possible. Aprendre coses noves requereix un esfor¢, que 1'usuari només estara disposat a fer si és

totalment necessari.

— Potenciar les funcions de l'aplicacié, oferint un aspecte atractiu. S'ha d'arribar a un equilibri entre
la qualitat en la interficie i la potencia de l'aplicacié. L'usuari es sent atret per eines visualment ben
desenvolupades, pero les continua fent servir si les expectatives respecte a la seva utilitat son

satisfactories.

No cal dir que es pot parlar d'altres punts interessants, pero els esmentats mostren que les necessitats de
cada personatge s'ajusten perfectament als descrits. Aixi doncs, abans de passar a definir en profunditat les
tasques que ha d'implementar el projecte que es tracta, s'ha de fer un estudi de les aplicacions existents i

veure si les premisses exposades es compleixen.

2.2 Aplicacions relacionades amb la quimica (elements i

compostos). Benchmarking.

Existeixen diverses aplicacions, tant per iPhone-iPod Touch com per iPad que proporcionen als usuaris les
funcionalitats (generalment, de manera parcial) que iCompound pretén oferir. A continuacié es mostra un
estudi fet sobre algunes d'elles (de caracter gratuit), oferint un enfoc tant objectiu (opcions oferides) com
subjectiu (basat en l'experiéncia empirica d'un grup d'usuaris amb coneixements minims de quimica) que
permetran veure si les especificacions i expectatives es corresponen amb la realitat. Les proves s'han
realitzat sobre els dispositius iPod Touch i iPhone, al ser el hardware del qual es disposava.

2.2.1 iElements

Desenvolupador: Max Soderstorm (SusaSoftX)

Versio: 1.2

Plataforma: i0S 3.0 i posteriors

Compatibilitat: iPhone, iPod, iPad
http://itunes.apple.com/es/app/ielements-periodic-table-the /id4136321497mt=8
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iElements és una taula periodica simple, que ofereix accés a les propietats basiques i avancades de cada un
dels elements que la formen (informacié textual i grafica, si n'hi ha).

Funcionament

iElements - Periodic Table wern. L'aplicacié comenca mostrant la taula periodica de

10 11 12 13 14 15 16 17 18 la imatge 6, en la qual es pot seleccionar amb un
clic la cel - la corresponent a l'element que es vol
inspeccionar. Un cop feta la seleccié (la casella

queda marcada amb una vora il -luminada), no

s'accedeix a la informacié fins que no es prem el

boté 'More Info', situat a l'extrem superior dret

(barra de navegaci6). La taula, a més, es pot

Lanthanides

ampliar amb les accions tactils estandards emprades

Actinides

per fer zoom i poder fer una seleccié més acurada.

Imatge 6: Pantalla principal de iElements

Un cop s'accedeix a la pantalla de propietats de
l'element, es mostra una imatge (si aquesta
existeix) que el mostra en el seu estat natural. Al
costat, i a través d'una llista gestionada per un

scroll vertical, 1'usuari pot veure un llistat

complet de les propietats de 1'element, ordenades 5
Element category post-transition

metal

de més basiques a més complexes. A la barra
superior de navegacié es troben dues dreceres; la Group, period, block 14, 5, p

primera, a l'esquerra ('Back'), permet tornar a la
Standard atomic weight

primera pantalla per fer una nova selecci6. La 118.710g-mol-1

segona, sota l'epigraf 'Wiki' permet accedir a la

~ T ndmanes ones 82 mnsnen dlinemd DRGS k.w}l'
informacié de l'element emmagatzemada a la BOOKING Ahorra hasta el 75% en +161,000 Hoteles [lilaee GraturraJi
iAd

Wikipedia (pel qual es fa necessaria una connexid Imatge 7: Pantalla de propietats de iElements

a Internet).

Analisi
Es troben certes mancances i aspectes susceptibles de millora:

* Interficie poc treballada. L'aspecte en general resulta poc atractiu, a més de la molesta

publicitat que apareix en forma de barra inferior.

*  Poc intuitiu i directe. Un usuari espera senzillesa i haver de fer poques accions per accedir al que

vol. Es possible detectar certes mancances al respecte:
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©  Quan es selecciona un element de la taula periodica (pantalla principal) s'espera accedir a la
informacié del mateix. En canvi, s'ha de prémer un boté per aconseguir-ho, després d'haver fet
la seleccié.

o En la pantalla de mostra d'informacié, el fet de mostrar-la tota fent servir un scroll fa tediés
l'accés a les dades del final de la llista. A més, aquest no es visible si l'usuari no es posiciona
sobre les dades, fet que pot confondre (es pot pensar que tota la informaci6 és la que es veu a

primer cop d'ull).

*  Usabilitat i accessibilitat baixa. La seleccié dels elements es fa certament complicada, al ser les
caselles que formen els elements de dimensions massa reduides. Tot i que es cert que és possible fer
un zoom sobre la zona desitjada, millorant aixi la tasca de fer seleccions, un cop feta obliga a desfer
el zoom, o bé moure la pantalla per poder accedir a la informacié amb el boté ' More Info'.

Tot i que en menys proporcié, també es troben coses interessants que, potser treballades d'una altra manera
poden ser d'utilitat, com pot ser l'accés a recursos externs més rics en informacié (millors i més fiable que

no pas la Wikipedia).

Com a conclusid, es pot dir que iElements no resulta una aplicacié especialment recomanable, pel que fa a
experiéncia d'usuari, fet que no queda justificat amb la definicié del producte: una taula simple. Es pot fer
un producte basic i senzill, pero per focalitzar més en la informacié donada cap a un public especific, i no
pas sacrificant aspectes com la usabilitat. Com a minim, pel que fa a dispositius de pantalla petita (iPhone
i iPod Touch), que és sobre els qual s'ha fet el test (de ben segur que l'experiéncia millora en la versié
d'iPad de manera notable).

2.2.2 Merck PSE HD

Desenvolupador: Merck KGaA

Versié: 1.6.0

Plataforma: i0OS 3.2 i posteriors

Compatibilitat: iPhone, iPod, iPad
http://itunes.apple.com/mx/app/merck-pse-hd /id3757346317mt=8

PSE HD és, sense cap mena de dubte, una de les taules periodiques més completes de les que es troben
d'entre les diferents aplicacions per dispositius Apple. A banda d'oferir informacié completa i ben
estructurada (diferents representacions de la taula, imatges, etc), presenta el producte d'una manera
dificilment igualable. Una eina ben dissenyada i pensada per facilitar les consultes de tot aquell usuari
familiaritzat (més o menys) amb la quimica. Tot aixd, amb una gran empresa al darrera ben coneguda i

reconeguda pels professionals d'aquesta area cientifica.
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Funcionament

5 6 7 s

B C N O F
13 [74a

Al Si Cl

28 20 32 ("33

0 31 34
V. Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br

41 42 43 44 45 46 47 48 49 5051052 (53
Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sb Te |
72 73 74 75 76 77 78 79 8 81 8 83| s[5
Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb Bi Po At
104 105 106 107 108 109 110 111 112 118 114 115 116 117 118
Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn
57 58 59 60 61 62 63 64 65 6 67 68 69 70 71
La Ce Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu
Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

Imatge 8: Taula periodica de Merck PSE HD

Rodio

Metales de transicion

Denominacién
Clasificacion

Grupo, Periodo 99

Peso atémico relativo |102.906

Imatge 9: Seleccié d'element Merck PSE HD

El punt d'entrada de 1'aplicacié és la taula periodica

mostrada a la imatge 8, corresponent a una
classificacié segons el caracter quimic (alcalins,
alcalinoterris, metal - loides, etc). Prement el botd
'"M' (part superior esquerra) es poden realitzar
diferents seleccions, com les relacionades amb la

classificacié segons certs parametres de la taula

(mostrant diferents colors distintius per cada
element/grup), un cercador o fins i tot llistat
ordenat d'elements i propietats, entre d'altres

opcions.

D'altra banda, es possible accedir a les propietats
concretes de cada element. Per fer-ho només cal fer
el gest de desplagar sobre la taula, amb el qual es
destaca l'element sobre el que es passa. Deixant de
tenir contacte amb la pantalla la darrera seleccid
esdevé l'activa, obrint una nova fmestra sobre la
principal, en la que es poden veure les dades més
elementals de 'element triat (imatge 9).

El menti de seleccié de propietats és prou complet,
permetent a l'usuari accedir a informacié sobre
I'element de tot tipus (basica, avancada, dades del
descobriment, imatges, etc) que poden ser de gran
utilitat per amb diferents

persones graus de

coneixement sobre la matéria (veure imatge 10). La navegaci6 es fa sobre la nova finestra de propietats que

s'ha obert abans, escollint 1'opci6 desitjada, o tornant al mentd de seleccié (prement el boté amb el nom de

l'element situat a la barra superior de navegacié de la sub-finestra). Per tornar a la taula inicial, només s'ha

de seleccionar 1'area de fora de 1'espai de dades de 1'element.
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Ganeral

Rodio

General

Informaciones basicas

Descubridor

liustraciin Elemanto

Productos para la analitica

Eslaga de agregacion
Densidad a3 20 °C
Dsrnza de Mohs
Hirvebes de oo

Electronagatividad

Imatge 10: Accés a les propietats dels elements Merck PSE HD

Molar Mass Calculator Cal destacar, d'entre les funcionalitats addicionals

Enter a chemical formula: que ofereix 1'aplicacié (accessibles, tal i com s'ha dit,

KA[Fe(CN)6] * 3H20 - prement el boté 'M', la calculadora de la massa

molar.

Aquesta eina resulta de gran utilitat, ja que a partir
d'una formulacié introduida per l'usuari s'obté el
valor molar del compost donat d'una manera
senzilla i clara.

Imatge 11: Calculadora molar Merck PSE HD
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M Busqueda Propie g 6
B = Bromo
C - Carbon oy _
T
Ca - Calcio 1 e
B " LL]
Cd - Cadmio . g+ ST el il
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Ce - Cerio . LR R i wal el
L .
ol N 5 il A | - bl b
Cf = Californio ¥ 14 D  CCGEENSS .

Cl - Claro

Cm = Curio

Imatge 12: Tipus de taula Merck PSE HD

Analisi

Es pot afirmar que Merck PSE HD és una aplicacié molt treballada tant en 1'aspecte visual com en fidelitat

de les dades i usabilitat. No obstant, hi ha algunes possibles millores:

* Accés a les dades d'element. Tot i que el menu tipus llista permet accedir a la informacié
relacionada amb 1'element fent servir a sub-vistes, en algun cas (com en informacions basiques)
potser seria més comode per 1'usuari no haver de fer servir un scroll. Desglossant la informacié en

diferents nivells (i obviant dades no rellevants), 1'experiéncia resultaria més senzilla i satisfactoria.

* Accés al mend d'opcions de la taula. Resulta poc intuitiva la manera d'accedir a aquest
apartat, ja que se suposa que l'usuari ha d'entendre que la 'M' del costat superior esquerra és un
boté per anar a un altre lloc, no trobant les alternatives que amaga, al menys, d'inici.

Com a conclusions, i després de l'analisi, queda palés que 1'aplicacié que s'ha vist ofereix un ventall molt
ampli d'opcions (la gran majoria 1tils) per un no menys ampli ptblic (sempre, del mén de la quimica). No
és pas estrany, tenint en compte que Merck és una empresa amb una gran tradicié i reconeixement dintre

d'aquesta area des de fa molts anys.

Tal i com s'ha dit, 1'tnic pero es pot trobar en el fet que 1'experiéncia d'usuari pot no ser tot el satisfactoria
que podria, al utilitzar certs efectes i funcionaments no del tot estandards (segons les Human Interface
Guidelines), ja que obliguen a aprendre en certa manera nous comportaments, a més d'amagar, sota la seva

sorprenent vistositat, opcions molt potents.

2.2.3 Molecules

Desenvolupador: Brad Larson (Sunset Lake Software)

Versié: 2.0.2

Plataforma: iOS 4.0 i posteriors

Compatibilitat: iPhone, iPod, iPad
http://itunes.apple.com/app/molecules/id2849430907mt=8
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Molecules és una aplicacié que permet visualitzar models en tres dimensions d'estructures moleculars.
Recolzada sobre dues potents bases de dades on-line especialitzades, de les quals es poden obtenir aquests
compostos, resulta especialment interessant al permetre interaccionar amb els models 3D aprofitant les

propietats tactils dels dispositius Apple.

. iPod % 13:02 3 =
Funcionament — )
3D Model
L'aplicacié s'inicia mostrant una llista en format taula que dona Download new molecules >
l'opcié de seleccionar unes molécules predeterminades i realitzar DNA (5'-D(*Cp*Gp*Cp*Gp*A... ©
certes operacions sobre cada una de elles. 1BNA
Acetylcholinesterase ©
1EVE
La primera, prement la icona amb fletxa situada al costat dret de Insulin ©
cada entrada, consisteix en veure les caracteristiques de la molécula 1TRZ
en qiiestié (nom del fitxer que conté les dades, formacid, estructura, gg?gor Sell-Surface Adhesin... (>)
etc) en una nova vista. La segona és el modelatge en 3D (amb TRNAPHE ©
técniques de renderitzat) de la molécula seleccionada. Aquesta és, aTRA
sense cap mena de dubte, la part central de 1'aplicacio. g;?g?eme (>)

Imatge 13: Molecule Manager

La visualitzacié tridimensional esta pensada per facilitar a l'usuari la
comprensié sobre com esta estructurada i distribuida la molecula, a
partir de les interconnexions dels diferents atoms elementals que la
conformen. Per poder tenir una experiéncia interactiva, i poder
escollir diferents punts de vista i angles, es tenen dos opcions. La
primera és un sistema de rotacié sobre el seu propi eix (concretament,
el vertical) automatic que es pot habilitar / inhabilitar prement la
icona situada en la cantonada inferior esquerra. La segona es basa
més en la interaccié, i per tant 1'usuari pot moure la molécula en el
sentit que desitgi fent servir les propietats tactils estandards del

dispositiu, a més d'oferir la possibilitat de fer un zoom en el moment

que es vulgui, per veure més detalls de la representacio.

Imatge 14: Molecule viewer

Gracies al bot¢ situat a la cantonada inferior dreta de la pantalla pot tornar a la pantalla principal.

Finalment, i tornant a la pantalla inicial, existeix una tercera opcié que consisteix en connectar-se a dos de
les més grans i fiables bases de dades moleculars existents (Pub Chem i Protein Data Bank) per obtenir-ne

de noves, prévia cerca, i aixi poder examinar el seu model tridimensional. Naturalment, aquesta opcid
requereix una connexié activa a Internet. Aixo és una de les caracteristiques de l'eina examinada: les
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representacions s'obtenen gracies a uns fitxers en un tipus de format estandard que permet el modelatge,
seguint una serie de premisses. Com a valor afegit, des del menu principal també és possible editar cada una

de les entrades, per eliminar-les si s'escau.
Analisi

L'eina de la que s'esta parlant compleix la seva tasca sense cap mena de dificultat i amb maxima eficiéncia:
modelar en tres dimensions molecules a partir de fitxers formatats per aquesta tasca, els quals s'obtenen des
de bases de dades contrastades. Tot i aixo, i havent de reconeixer que les representacions tridimensionals
estan ben aconseguides, hi han alguns aspectes que poden afectar la usabilitat:

* Problemes amb el zoom en el mode representacid. Aquesta opcié pot ser de gran utilitat per
veure detalls d'altre manera dificils d'observar. El problema ve quan hom vol fer un zoom-out (és a
dir, allunyar la vista), ja que no hi ha limit i la molécula arriba a desaparéixer de la pantalla, essent
molt complicat tornar-la a recuperar.

*  Dificultat en la cerca de noves molécules. La cerca de noves molécules pot resultar complicada
al exigir ple coneixement del nom del que es vol obtenir. Per un usuari novel, potser 1'experiéncia,
en aquest sentit, pot resultar frustrant al no tenir prou coneixements (o tenir aquesta sensacid), tot
i que no pas per usuaris amb coneixements sobre compostos (pels quals pot resultar clar i directe)

Per finalitzar, dir que no es pot negar 1'exactitud i precisié en 1'execuci6 de la tasca primordial de 1'eina, a
més de la senzillesa en la utilitzacié. Potser es pot posar algun pero en temes d'usabilitat, pero sén coses
facilment corregibles en properes versions. Destacar també que, a pesar que les representacions sén forca
aclaridores, no estaria de més tenir una llegenda dels colors emprats per cada atom, per facilitar a 1'usuari

la seva comprensié (especialment siné és un expert en la materia).

2.2.4 Conclusions de 1l'estudi.

Després d'analitzar dues aplicacions relacionades amb la taula periodica i una amb modelatge en tres
dimensions de molécules, cal destacar certes mancances de cada una d'elles, pero sobretot els aspectes
positius que poden ajudar sense cap mena de dubte a saber donar a l'usuari el que vol. Aixi doncs, per
poder desenvolupar amb eéxit iCompound, i garantir una total satisfaccié quant a usabilitat i utilitat, s'ha

de tenir en compte:

— Donar la informacié ben estructurada i organitzada segons la logica intrinseca a la disciplina amb la

que s'esta tractant.

— Intentar respectar al maxim les recomanacions donades a les Human Interface Guidelines. Aixo és,
entre d'altres, facilitar al maxim l'experiéncia d'usuari no obligant-lo a aprendre comportaments
d'aplicacié nous i massa complicats, aprofitar al maxim els recursos estandards oferts pel sistema
(a excepcié que no fer-lo estigui justificat per millorar) i/o no ocultar sota espectaculars efectes la

finalitat real de l'eina desenvolupada.
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— Intentar centrar els esforgos en les funcionalitats reals que 1'usuari (els personatges creats) necessita,

per tal de donar un resposta optima al que espera trobar-se.

A partir de l'esmentat, dels analisis dels personatges / aplicacions escollides (gracies a les seves experiéncies
amb elles), s'estd en disposicié de comengar a definir de forma detallada cada una de les funcionalitats que
han de conformar iCompound, que permetin satisfer els dos grans grups d'usuaris als que va destinat: els de
perfil basic i els de perfil avancat.

2.3 Definici6é de funcionalitats i tasques

A partir de les necessitats de cada perfil, i tenint en compte 1'estudi de benchmarking realitzat es poden
definir en la practica totalitat les funcions i tasques que ha de oferir iCompound. Tenint en compte el grau
de profunditat requerit per cada tipus d'usuari, es procedeix a classificar-les sota dos grups: basiques i

avancades.

2.3.1 Funcionalitats basiques

Sén totes aquelles que qualsevol usuari ha de tenir a la seva disposicié, independentment del seu grau de

coneixement respecte a la quimica. Haurien de ser:

2.3.1.1 Relacionades amb els elements i la taula periodica

Seleccionar format de Taula Periodica (classic)
2. Visualitzar elements disposats sobre la taula
3. Seleccionar tipus de visualitzacié de la Taula segons:
*  caracter quimic (per defecte)
* electronegativitat
* radi atomic
* estat d'oxidacié
4. Seleccionar format distribuit com a llista ordenada
5. Visualitzar llista amb elements
6. Ordenar la llista (en grups si s'escau) segons:
*  Alfabeticament
*  Nuamero atomic
*  Grup
*  Periode
»  Caracter quimic (per defecte)
*  Electronegativitat

¢ Pes atomic
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(Tasques comunes a ambdues visualitzacions)

7. Seleccionar element i accedir a les propietats

8. Accedir a les propietats basiques de 1'element seleccionat

e  Nom

*  Nombre atomic

*  Classificacié (caracter quimic)
*  Grup

*  Periode

*  Electronegativitat

¢ Nivells d'oxidacié

9. Accedir a les propietats relacionades amb 1'atom

¢ Grafic de 1'atom
¢ Estructura electronica
¢ Pes atomic

¢ Radi atomic

2.3.1.2 Relacionades amb el modul de molécules

Seleccionar una molecula

Seleccionar model (commutar entre 2Di 3D)
Veure model 2D (férmula desenvolupada)
Veure el model 3D (balls and sticks)
Interaccionar amb el model 3D (controls tactils)

A

e Desplacar
* Rotar
*  Funcions de Zoom

2.3.2 Funcionalitats avancgades

Visualitzar llistat de molécules comuns (predefinides)

Sén totes aquelles que, com a norma general, van adrecades a usuaris amb un grau de coneixement respecte

a la quimica més elevat. Tot i aix0, no son funcionalitats exclusives, i per tant, poden resultar d'interes

per d'altres perfils menys instruits (per exemple, per poder aprofundir en la materia).

2.3.2.1 Relacionades amb els elements i la taula periodica

10. Accedir a les propietats especifiques de 1'element seleccionat

e Densitat
¢ Volum atomic

*  Temperatura de fusié
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e Temperatura d'ebullicié
* Radi covalent

¢ Potencial ler d'ionitzacié

11. Utilitzar calculadora molar
e Inserir dades

¢ Obtenir resultats

2.3.2.2 Relacionades amb el modul de molécules

7. Afegir molecula al llistat

8. Editar llistat de molecules *

9. Esborrar molecula del llistat *

10. Cercar i descarregar noves molecules de la base de dades del NIST

*Disponible només per moleécules inserides de manera manual.

2.4 Estudi d'usabilitat

Determinades les funcionalitats, tasques i requeriments de l'aplicacié a desenvolupar, queda fixar quins
parametres s'han de fer servir per tal de garantir maxima usabilitat i fer que 1'experiéncia d'usuari sigui
altament satisfactoria.

Una garantia d'éxit en aquest sentit és tenir en compte certs criteris (ja esmentats) establerts a les per
Apple (User Experience Guidelines), i aplicar-los per poder oferir un alt grau d'usabilitat. De gran ajuda
resulta en aquest punt les observacions fetes a l'estudi de benchmarking, ja que donen idea de que espera

l'usuari de 1'eina que ha de fer servir.
Aixi doncs, i seguint aquestes recomanacions, es tindra en compte:

1. Centrar esforgos en la tasca principal. iCompound és una aplicacié en la qual 1'usuari pot
interactuar amb els elements disposats en dos formats (taula i llista), organitzables segons
diferents parametres, per tal d'obtenir informacié rellevant. A més, permet visualitzar
compostos quimics en 3D (predefinits) i en format de férmula desenvolupada, podent calcular
propietats molars dels compostos desitjats. Aquestes sén les funcions principals, i per tant, no

s'ha de fer res que no quedi marcat per elles.

2. Destacar el que l'usuari pot necessitar. En una eina com aquesta, el principal actiu és la
informacié referent tant a elements com a compostos. Per tant, s'ha de deixar a 1'usuari ben
clar que aixo és l'important de 1'aplicacid, i no pas els efectes o coses superflues; s'ha de fer que

I'accés a la informacié sigui el més important.
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3. Distribuir la informacio segons la seva rellevancia, garantint un accés logic a les
dades. Segons els perfils definits, que es podrien reagrupar en dos elementals (usuari normal,
usuari avangat), el més logic és que la informacié destinada al primer col - lectiu sigui accessible
a primer cop d'ull i sense haver de fer cap esfor¢. Aix0 és, posar-la primera en ordre de
visualitzacio, deixant la destinada al segon col - lectiu en un segon lloc, al ser més especifica
(pero sense complicar 1'accés).

4. Assegurar un us senzill i obvi, fent s dels controls estandard sempre que sigui
possible. L'usuari estd acostumat a realitzar una série d'accions i uns formats (de llistes, de
barres, etc) prou estandarditzats. Aixi, no cal reinventar res que ja existeixi, si amb el que
ofereix el sistema (i una mica de personalitzacié) és possible fer que l'usuari pugui navegar per
I'aplicacié de manera senzilla. A més, una bona disposicié de la informacié (com es deia a

'apartat anterior) fara 1'ds més intuitiu i obvi.

5. Utilitzar terminologies que l'usuari pugui comprendre, amb informacio clara i
precisa. No cal fer servir llenguatge complicat en els missatges, titols o menus, ja que aixo
resulta farragés per l'usuari. S'ha d'informar, perd no omplir amb retorica innecessaria la
pantalla. D'altra banda, utilitzar el llenguatge técnic quimic en el cas estudiat pot ser de gran

ajuda, ja que promou que la persona es senti en el seu medi al interactuar amb 1'aplicacié.

6. Tenir cura de la visualitzacié (colors, efectes espectaculars, dimensions, etc).
L'aspecte de l'aplicacié és important. Que tot estigui ben distribuit en la finestra, que les
combinacions de colors no siguin desagradables a la vista de 1'usuari, i fer servir efectes per
donar sensacié d'interactivitat sén coses que milloren 1'experiéncia de 1'usuari. En el cas que ens
ocupa, fer transicions entre pantalles d'informacié o avisar del progrés de renderitzacié d'una
molécula (o de descarrega) pot ajudar a tenir sensacié que s'estan fent coses. Aixo si, no cal fer
efectes massa espectaculars per no perdre de vista que la informacié és el tema primordial a
destacar.

7. Aprofitar els controls tactils i de orientacid. La possibilitat de poder fer accions amb un
toc de dit, arrossegant-lo, etc dona sensacié a 1'usuari d'interactivitat i sobretot de control. Aix{
doncs, s'ha de garantir que la interaccié és basi en aquestes accions (ja assimilades, d'altra
banda) per poder fer servir l'aplicacié. Especialment critic pot resultar quan s'accedeix a la
Taula periodica (molts elements, de dimensions reduides), i per tant s'ha d'assegurar que les
funcions tactils siguin eficients i no duguin a confusions o funcionaments que puguin generar
certa sensacié de mal funcionament. També s'han de garantir, pel que fa a la visualitzacié de
molecules en 3D, que mai es perdi de vista el model mostrat.

En el cas de l'eina iCompound, els controls d'orientacié no sén primordials ja que el
posicionament de les vistes es fixa per defecte, per tal que 1l'accessibilitat i usabilitat quedin
totalment garantides. Aixi doncs, en la mesura del possible, aquestes funcionalitats no s'han de

fer servir al no ser indispensables.
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8. Garantir rapidesa de resposta. Un punt critic. Tot i que hi han operacions que poden
reduir temporalment la velocitat de resposta (com pot ser el renderitzat d'una molécula
complexa, la descarrega de noves molécules, etc), 1'usuari no ha de tenir la sensacié que aixo
passa (com s'ha dit, es pot, per exemple, mostrar una barra de progrés).

En casos com el que es tracta, s'ha de prestar especial atencié sobretot en la part de modelacié
d'objectes en tres dimensions, i intentar tenir cura (analitzant el codi font, revisant processos i

funcions, etc) per fer que 1'aplicacié estigui el més optimitzada possible.
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3 Disseny

Un cop determinats aspectes previs com sén coneixer els perfils d'usuari associats a 1'aplicacié i les
funcionalitats / tasques que ha de oferir, el segiient pas és definir 1'estructura de funcionament, 1'estructura
de dades que ha de donar suport a la informacié que gestiona, i finalment, fer el prototipat de la interficie

d'usuari.

3.1 Esquema de navegacio

L'usuari ha de realitzar un seguit d'accions per poder anar d'una finestra a altre, les quals s'han de definir
de manera que aquesta navegacié sigui logica i senzilla. Tenint en compte les funcionalitats i definicions
fetes en l'apartat d'analisi, es pot definir un arbre de navegacié optim tal i com el que es mostra en la

segiient il - lustracio.

iCompoundApp
A4 A 4
periodicTableApp molarCalcul ator moleculesApp
A4
— visualization —{ moleculeEdition
N A4
viewTable — — viewList

= basicinformation < > insert
> developedFormule

> atominformation < =~ edit
> ballsAndSticks

I —>»| extendedinformation f& v > delete
tableTypeSelector listOrderSelector

Imatge 15: Esquema de navegacio per iCompound

Més endavant es concretaran certs aspectes que tenen a veure amb el model utilitzat a 1'hora d'implementar
el disseny (concretament el conegut com Model View Controller, MVC). De moment perd, l'esquema de
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navegacio mostrat permet fer-se una idea de com ha de ser la interaccié de 1'usuari amb 1'aplicacié per tal

d'obtenir els resultats que espera de manera satisfactoria.

3.2 Persistencia

El primer que s'ha de fer per poder definir les classes involucrades en l'aplicacié és establir el model de
negoci. En el cas que ens ocupa, aquest resulta certament simple al haver-hi entitats completament definides
i acotades. Aix0 queda ben representat al diagrama E-R que es mostra a continuacié.

atomicConfiguration
il P
1w atom
1 M
associated formedBy
N
1
()
Level orbital element molecule

Imatge 16: Persistencia per iCompound

Sobre les entitats és precis fer alguns apunts per tal de no incérrer en equivocs que podrien donar com a

resultat la no optimitzaci6é de 1'estructura de dades:

— La taula periodica esta formada per elements, concretament (en 1'actualitat) per 118. Tot i que pot
ser que en un futur s'afegeixi un de nou (o més), l'estructura de la mateixa és prou estable com per
posar un limit concret. Es una de les parts principals de l'aplicacié, perd la seva organitzacié es
basa en atributs recollits en les entitats representades, i per tant, no té sentit crear una entitat per

ella (només hi ha una per tots els elements).
— Un atom té una i només una configuraci6 electronica (electronicConfiguration) associada, i si no
existeix atom la seva existencia deixa de tenir sentit. Es presenta com entitat associativa, ja que

relaciona els nivells d'energia (level) i els seus corresponents orbitals (orbital) amb 1'atom.

— Un atom té d'un a set nivells d'energia, i cada un d'ells pot contenir d'un a quatre orbitals. Cal dir
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que dintre d'un nivell no es pot repetir un tipus d'orbital, i que no qualsevol tipus d'orbital pot
existir dintre de cada nivell. A continuacié es mostra una taula que resumeix, de manera
simplificada, com han d'organitzar-se.

Nivell d'energia (n) Orbitals

1 S

S,P

s,p,d

s,p,d,f

S9p9d’f

s,p,d

S B =T 1 B >N IR I )

S,P

Un element esta format per un o més atoms d'aquest element. Aixi, la dependéncia de 1'un esta
lligada a l'altre de manera inequivoca. Tot i aixi, de cara a la informaci6 de la taula, el que
interessa és coneixer 1'estructura de 1'atom associat a l'element i, per aixo, 1'associaci6 és 1:1.

Una moleécula (molecule) es forma, com a minim, amb dos atoms que poden correspondre a
elements diferents (H,O, NaCl, etc) o iguals (O,, Oz, H,, etc). Del segon cas, alguns sén coneguts
com molécules diatomiques, i sén a 1'hora elements (al trobar-se aixi en la natura) A més, que no
existeixi una molecula no implica que no existeixin atoms.

Un compost (compound) és un tipus de molécula que esta formada per dos o més elements (o el que

és el mateix, per atoms diferents).

Per cada molécula, 1'usuari pot obtenir la seva representacié grafica, sempre i quan aquesta
existeixi. A més, si existeix, es pot tenir més d'una diferent a l'hora (per poder observar diferents
caracteristiques), al ser complementaries. Com per fer la representacié grafica s'utilitzen parametres
recollits en les entitats mostrades (més concretament, a la molécula) no cal crear una entitat propia.

Un cop fetes les precisions pertinents, s'ha de concretar les entitats amb els atributs corresponents.

ATOM

LEVEL

atomic-name, atomic-weight, atomic-radius, atomic-volume

level-number

ORBITAL

orbital-name, number-of-electrons

ELEMENT

element-name, chemical-character, group, period, aggregation-state,
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oxidation-level, boiling-point, melting-point, electronegativity,
covalent-radius, first-ionization-potencial

MOLECULE
inchiKey, moleculeName, formula, fileld

A partir del model de E-R que s'ha descrit es pot definir el model relacional de les dades (a partir de les
corresponents transformacions) com:

ATOM (atomic-name, atomic-weight, atomic-radius, atomic-volume)

LEVEL (level-number

ORBITAL (orbital-name, number-of-electrons)

ATOMICCONFIGURATION (atomic-name, level-number, orbital-name, formula)
on {atomic-name} referencia ATOM,
{level-number} referencia LEVEL
i {orbital-name} referencia ORBITAL

ELEMENT (element-name, chemical-character, group, period, aggregation-state,
oxidation-level, boiling-point, melting-point, electronegativity,
covalent-radius, first-ionization-potencial, atomic-name)

on {atomic-name} referencia ATOM

MOLECULE (inchiKey, moleculeName, formula, fileId)

FORMEDBY (molecule-name, atomic-name)
on {atomic-name} referencia ATOM
i {inchiKey} referencia MOLECULE

Amb aixo, les classes que s'han d'implementar queden fixades.

3.3 Interaccio: casos d'us

A partir de les funcionalitats definides en anteriors apartats, i tenint en compte els perfils d'usuari
definits s'ha d'analitzar la interaccié entre usuari i aplicacio.

Com a punt de partida el que es fa es separar en dos grans grups les tasques a realitzar: les
relacionades amb els elements (la taula periodica i calculadora molar) i els relacionats amb les molecules i la
seva visualitzaci6. En conseqiiencia, i coneixent la resta de parametres es poden definir i posteriorment
analitzar els casos d'us corresponents.
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3.3.1 Elements: taula periodica i calculadora molar

El diagrama de casos d'us d'aquest bloc es mostra a continuacié.

seleccionarTipusTaula

<<extends==> -~
-

veureTaula

—

veurePropietatsAtomiques

veurePropietatsBasigues
<<include>:

\ <<include>> \
Usuari

A

seleccionarElement
\-:cinclude:—:-

|

\ <<extends>>

ordenarLlista

veurePropietatsAvangades

utilitzarCalculadoraMolar

Usuari avangat

Imatge 17: Casos d'us elements per Taula periodica i Calculadora Molar

S'ha de fer un petit aclariment respecte els includes sobre seleccionarElement. La idea és que quan 1'usuari
selecciona 1'element pugui visualitzar una de les propietats indicades (per defecte, les basiques). No es pot
dir que totes en siguin d'obligatories, pero si que ha de succeir com a minim una d'elles, i per aixo, no

poden ser opcionals en sentit estricte.
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Definit 'esquema de casos d'us s'han d'especificar cada un d'ells de manera textual.

Resum Permet veure els elements disposats en format de taula classic

Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats seleccionarTipusTaula

Precondicio S'ha accedit al modul d'elements

Postcondicio Es visualitzen les dades per pantalla

Descripcio 1.- L'usuari selecciona veure les dades (elements) disposats sobre una

taula, tal i com es coneix formalment
2.- Com a resultat, obté la visualitzacié demanada

Ezxcepcions Cap

Observacions Cap

Resum Permet seleccionar el tipus de visualitzacié de la taula
Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats veureTaula

Precondicio L'usuari ha seleccionat el format de taula classic
Postcondicio Es visualitza la taula segons el tipus seleccionat
Descripcio 1.- L'usuari tria l'opcié de canviar el tipus de taula

2.- El sistema obre una finestra nova amb les diferents opcions
3.- L'usuari selecciona una de les opcions
4.- El sistema mostra el nou tipus de taula per pantalla

Ezxcepcions Cap

Observacions El format taula permet seleccionar 4 tipus de visualitzacié en funcié de
certes propietats: caracter quimic (per defecte), electronegativitat, radi
atomic, estat d'oxidacid
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Resum Permet veure els elements disposats en format llista

Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats ordenarLlista

Precondicio S'ha accedit al modul d'elements

Postcondicio Es visualitzen les dades per pantalla

Descripcio 1.- L'usuari selecciona veure les dades (elements) disposats sobre una

llista ordenada

2.- El sistema ofereix per pantalla la visualitzacié demanada

Ezxcepcions Cap

Observacions Cap

Resum Permet ordenar les dades de la llista

Actors Usuari, Usuari avangat

Casos d'us relacionats veureLlista

Precondicio L'usuari ha seleccionat el format de taula com a llista
Postcondicio Es visualitza la llista, ordenada, en funcié de la selecci6 feta
Descripcio 1.- L'usuari tria l'opcié d'ordenar la llista

2.- El sistema obre una finestra nova amb les diferents opcions
3.- L'usuari selecciona una de les opcions
4.- El sistema mostra per pantalla la llista ordenada segons el parametre triat

FEzxcepcions Cap

Observacions El format llista permet seleccionar 7 tipus d'ordenaci6: per nimero atomic (per
defecte), alfabeticament, per grup, per periode, per caracter quimic, per
electronegativitat, i pes atomic

Resum Permet accedir a les caracteristiques d'un element
Actors Usuari, Usuari avancat
Casos d'us relacionats veurePropietatsBasiques, veurePropietats Atomiques,

veurePropietatsAvangades

Precondicié S'ha accedit a la taula/llista d'elements
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Postcondicio Es mostren les dades de la seleccio

Descripcio 1.- L'usuari selecciona un dels elements
2.- El sistema obre una finestra que permet fer la seleccié del tipus de
dades a visualitzar

Ezxcepcions Cap

Observacions Cap

Resum Permet veure la informacié basica d'un element

Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats veurePropietatsAtomiques, veurePropietatsAvancades, seleccionarElement
Precondicio S'ha accedit a la selecci6é de propietats de 1'element

Postcondicio Es visualitzen les dades basiques per pantalla

Descripcio 1.- L'usuari selecciona de la llista 1'opci6 'basic properties'

2.- Com a resultat, obté les dades demanades

Excepcions Cap

Observacions Si 1'usuari vol sortir cap a la llista / taula ha de prémer el boté de la
barra (superior) de navegacid 'periodic table'

Resum Permet veure la informaci6é d'un element referent al seu atom

Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats veurePropietatsBasiques, veurePropietatsAvangades, seleccionarElement
Precondicié S'ha accedit a la seleccié de propietats de 1'element

Postcondicio Es visualitzen les dades atomiques per pantalla

Descripcio 1.- L'usuari selecciona de la llista 1'opci6 'atomic properties'

2.- Com a resultat, obté les dades demanades

Excepcions Cap

Observacions Si 1'usuari vol sortir cap a la llista / taula ha de prémer el boté de la

barra (superior) de navegaci6 'periodic table'
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Resum Permet veure la informacié avangada d'un element

Actors Usuari avancat

Casos d'us relacionats veurePropietatsBasiques, veurePropietatsAtémiques, seleccionarElement
Precondicio S'ha accedit a la selecci6é de propietats de 1'element

Postcondicio Es visualitzen les dades avancades per pantalla

Descripcio 1.- L'usuari selecciona de la llista 1'opcid 'advanced properties'

2.- Com a resultat, obté les dades demanades

Excepcions Cap

Observacions Si 1'usuari vol sortir cap a la llista / taula ha de prémer el bot6 de la
barra (superior) de navegacié 'periodic table'

Resum Permet fer servir la calculadora molar

Actors Usuari avancat

Casos d'us relacionats Cap

Precondicio S'ha accedit al modul de la calculadora molar

Postcondicio S'obté el resultat, en grams per mol, i d'altres informacions associades a

la férmula inserida

Descripcio 1.- L'usuari selecciona accedir a la calculadora
2.- L'usuari insereix la formula amb la que realitzar el calcul
3.- El sistema torna el valor en mols de 1'operacié, a més d'estadistiques
per element

Excepcions Si la férmula introduida conté errors, el sistema avisa, permetent corregir
l'error o fer una nova operacio

Observacions Cap

3.3.2 Molécules i visualitzacions

El diagrama de casos d'us d'aquest bloc es mostra a continuacio.
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Usuari

A

Usuari avangat

veurellistatMolécules

interaccionarAmbModel

3 seleccionarMolécula

' =<include>> /

: veureModel Grafic —_ = — seleccionarModel
<<extends=>
esborrarMolécula

e

<<extends>>

obtenirDeBBDDExterna

g
~

=<extends>>

afegirMolécula

Imatge 18: Casos d'us elements pel Visualitzador de molecules

Un cop definit 1'esquema de casos d'us s'han d'especificar cada un d'ells de manera textual.

MV1 veureLlistatMolécules
Resum Permet veure el llistat de molécules disponibles
Actors Usuari, Usuari avancgat

Casos d'us relacionats

Cap

Precondicio S'ha accedit al modul de molecules

Postcondicio Es mostra la llista de molécules

Descripcio 1.- L'usuari selecciona veure el llistat de molecules disponibles
2.- El sistema mostra el llistat demanat

FEzxcepcions Cap

Observacions L'ordre de visualitzacio del llistat és alfabetic descendent
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MV2 seleccionarMolecula

Resum Permet accedir a la visualitzacié d'una molecula

Actors Usuari, Usuari avancgat

Casos d'us relacionats veureModelGrafic

Precondicio S'ha accedit al llistat de molecules

Postcondicio Es mostra la visualitzacié de la molecula seleccionada
Descripcio 1.- L'usuari selecciona una molécula de les disponibles a la llista

2.- El sistema accedeix a la representacié grafica

Excepcions Cap

Observacions Cap

MV3 veureModelGrafic

Resum Permet veure el model grafic d'una molecula

Actors Usuari, Usuari avancgat

Casos d'us relacionats seleccionarMolecula, interaccionar AmbModel, seleccionarModel
Precondicio S'ha seleccionat una molecula

Postcondicio Es mostra el model grafic en pantalla

Descripcio El sistema mostra la visualitzacié del model per pantalla
Ezxcepcions Cap

Observacions La visualitzacié per defecte és 'ballsAndSticks' (3D).

La barra superior de navegacié mostra dos botons: 'back', per tornar a la
llista, i un altre per seleccionar el model de visualitzacié6 (2D o 3D, en
funcié de l'actual)

Si no existeix representacié de la molecula pel model establert, el sistema
alerta a l'usuari i es torna al llistat

MV4 seleccionarModel

Resum Permet seleccionar el model grafic de visualitzacio
Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats veureModelGrafic
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Precondicio S'ha accedit al model grafic
Postcondicio Es mostra la visualitzacié en el model escollit
Descripcio 1.- L'usuari selecciona el model

2.- El sistema mostra la molecula segons el model triat

FExcepcions Si la representacié grafica del model no existeix, s'alerta a l'usuari i es
torna a la visualitzacié anterior

Observacions Els models son: ballsAndSticks (3D) i developedFormula (2D)
MV5 interaccionar AmbModel

Resum Permet interaccionar amb el model grafic

Actors Usuari, Usuari avancat

Casos d'us relacionats Cap

Precondicio S'ha accedit al model grafic

Postcondicio Es mostra el resultat de la interaccié

Descripcio 1.- L'usuari interactua amb el model grafic via control tactil

2.- El sistema mostra la representacié d'aplicar les transformacions
pertinents

FExcepcions Si el model no permet algun tipus de transformacié l'usuari ho detecta
amb la no resposta al moviment fet

Observacions La interaccié pot consistir en desplagar, rotar o ampliar

MV6 esborrarMolécula

Resum Permet eliminar una molecula de la llista

Actors Usuari avangat

Casos d'us relacionats Cap

Precondicio S'ha accedit al modul de molécules, la molécula existeix i ha estat inserida
manualment

Postcondicio Es mostra la llista de molécules sense 1'entrada esborrada.

Descripcié 1.- L'usuari selecciona el mode edicio

2.- L'usuari selecciona la molecula a esborrar del llistat
3.- El sistema requereix confirmacié de 1'operaci6
4.- Amb la validacié6 de l'usuari s'esborra l'entrada i es mostra la llista
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resultant

5.- L'usuari surt del mode edicié

FExcepcions Si la molécula pertany al grup de predefinides, 1'operacié no es pot dur a
terme
Observacions L'opcié d'edici6 (boté 'edit') es troba a la barra superior de navegaci6. En

mode edicid, pren el nom 'done', i permet tancar aquest mode
Per esborrar un element de la llista, s'ha de prémer el boté situat a
l'esquerra de 1l'entrada

MVT7 afegirMolecula

Resum Permet inserir una molécula al llistat
Actors Usuari avancat

Casos d'us relacionats obtenirDeBBDDExterna

Precondicio S'ha accedit al modul de molecules
Postcondicio La nova molecula forma part del llistat
Descripcio 1.- L'usuari selecciona 1'opcié d'edicio

2.- El sistema mostra les opcions d'inserci
3.- L'usuari selecciona 1'opcié d'inserir nova moléecula del llistat
4.- El sistema redirigeix cap a la finestra d'insercio

Ezxcepcions Cap

Observacions Per afegir una entrada, es selecciona la darrera entrada del llistat
(etiquetada com 'Add new molecule').

MVS8 obtenirDeBBDDExterna

Resum Permet fer la cerca de la molecula en una BBDD externa, descarregar-la i
afegir-la a 1'aplicacié

Actors Usuari avancat

Casos d'us relacionats afegirMolecula

Precondicio S'ha accedit al mode d'insercio

Postcondicio Es torna a la llista de molecules

Descripcio 1.- L'usuari insereix el nom de la molecula a cercar

2.- L'usuari indica l'inici de la cerca
3.- El sistema verifica 1'existéncia de la molecula a la BBDD
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la.- si existeix, mostra la informaci6 associada
lal.- L'usuari accepta la descarrega
lala.- El sistema descarrega la molecula i
'afegeix a iCompound
la2.- L'usuari cancel - la el procés
1b.- si no existeix, el sistema avisa de la incidencia
4a.- L'usuari torna al llistat
4b.- L'usuari fa una nova cerca
FExcepcions Si la molecula no existeix, o és incorrecta, s'adverteix a l'usuari i es dona

l'opcié de realitzar noves cerques. S'actua igualment un cop descarregada

la nova molécula (fer nova cerca).

Observacions Cap

3.4 Prototipat de baix nivell

Un cop coneguts i definits els casos d'us implicats, s'ha de fer el disseny a baix nivell de les

interficies, o wireframes. A continuacié es mostren els diferents prototips corresponents a cada situacié

definida.

3.4.1 Inici de l'aplicacié.

4:02 PM

Welcome to iCompound!

Select one of the available
tools on the tab bar above

4

Imatge 19: Pantalla d'inici
de iCompound

Tot just després d'una pantalla d'inici, l'usuari accedeix al modul d'elements
(concretament al llistat), on troba per primera vegada 1'arrel de 1'esquema de
navegacio.

Per mitja al Tab Bar inferior (present en tot moment) és possible utilitzar les
diferents eines que ofereix iCompound:

Taula periodica, a la qual es pot accedir prement la primera
pestanya, etiquetada com 'Periodic Table'.

Calculadora molar, accessible prement la segona pestanya
(etiquetada com 'Molar Calculator').

Visualitzador de molecules. S'accedeix prement la tercera pestanya
('Molecule Viewer').
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3.4.2 Taula Periodica

3.4.2.1 Format taula

Els elements queden disposats en una taula

(visualitzacié classica), la qual queda
ordenada per grups (columnes), periode

(files) i el nombre atomic (de 1 a 188).

L'usuari selecciona 1'element posant-se sobre
la casella en qiiesti6. La barra superior
permet diverses opcions:

— Tornar al llistat d'elements (botd

'List view').

Tahle model ‘

Imatge 20: Taula periodica de iCompound

—  Seleccionar un model de taula en funci6 d'unes propietats prefixades (selector desplegable 'Table

model’).

3.4.2.2 Format llista

a

Hydrogen (H)

Alphabetic

Hellium (He]
(He) Atomic Number

Lithium (Li)

Beryllium (Be) Electronegativity
Group
Boron (B)
Oxidation State

Carbon (C)

Period

A A

Chemical Character

y

Imatge 21: Taula en format llista + criteris d'ordenacio

Es el format que 'usuari troba d'inici en accedir a
l'eina de la taula periodica. Els elements es
visualitzen en una llista ordenada (per defecte,
segons caracter quimic) i sén seleccionables en
prémer la cel - la desitjada.

La llista es ordenable segons diferents
caracteristiques prement el botd 'Order Criteria’
de la barra de navegacié inferior. La nova vista
permet seleccionar un criteri d'ordenacié clicant
sobre el valor escollit, o bé tornar al llistat (amb
el bot6 de la barra superior 'Periodic Table'). En
ambdoés casos, el retorn a la llista és automatic, i

aplica la selecci6 feta amb efecte immediat..

Tanmateix, és possible escollir la visualitzacié de taula mitjancant el boto ' Table view'.
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3.4.2.3 Propietats de l'element seleccionat

Basic properties

Atomic Properties

Advanced Properties

A

_4

Imatge 22: Selector de

propietats

Seleccionar un element, tant en el mode llista com en el mode taula, obre
una nova vista en la qual és possible seleccionar les diferents propietats de
la seleccié feta.

La navegacié és simple: fent clic sobre la cel - la del grup de propietats a
examinar, s'accedeix a la vista que conté la informacié relacionada. Dintre
de cada una d'elles, és possible tornar a la seleccié de propietats fent servir
el botd ' Properties' de la barra superior de navegacio.

Si l'usuari vol torna a la llista (o taula), ho pot fer prement el botd
'Periodic Table' de la barra superior, en la vista de seleccié de propietats.

Basic Properties

\
Name: Indium n
Atomic Number: 49 m { a5 \

Group: 13
Period: 5

Chemical Character: Metal
Electronegativity: 1.7

Oxidation State: +3

Advanced Properties

Density: 7.31 giml n

Atomic Volume: 15.70

Melting Temperature: 156.2 C
Boiling Temperature: 2000 C

Configuration: [Kr]4dio5sz5p1 Covalent Radius: 1.44

Atomic Redius:- 1,66 1st lonization Potential: 5.8eV

Atomic Weight: 114.82

V N VY N _4

Imatge 23: Vistes de propietats
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3.4.3 Calculadora molar

La calculadora molar permet obtenir la molaritat (pes) d'una
molécula/compost quimic en g/mol, a més d'informacié relativa a la
composicio.

L'usuari introdueix, via teclat alfanumeric, la férmula corresponent a la
caixa de text 'Formula', i obté el resultat en 1'espai entre el teclat i la caixa
prement el boté vermell etiquetat amb un signe d'igualtat. Destacar que el
teclat només s'activa en editar la caixa de text, i un cop feta 1'operacié (o
en sortir del camp 'Formula', sense fer-la) desapareix fins que es produeixi

una de nova.

Recordar que es pot passar d'aquesta eina a les altres amb la Tab Bar
inferior, només oculta quan el teclat esta present.

3.4.4 Visor de molécules.

3.4.4.1 Llistat de molécules.

Water

Ammonia
dreta del nom.

existents).

A 4

Imatge 25: Llistat de
molécules

Formula:

NaClo3

Result: 106.4247 a/mol

Afs|o|Ffe|H]s]K]L]
Ll z|x]cfv]s]n|miC)
2123 return

Imatge 24: Calculadora

molar

Al accedir a l'eina de visualitzacié de molécules, el primer que es veu és una
llista ordenada alfabéticament amb les molecules disponibles dintre de
I'aplicacié. L'usuari pot accedir a diferents tasques des d'aquesta pantalla:

—  Veure la representacié 2D/3D. S'ha de prémer el boté blau a la

— Editar el llistat. Prement el boté6 FEdit de la barra superior es pot

editar el llistat (afegir noves entrades o modificar/esborrar entrades

— Canviar a alta eina, fent servir la Tab Bar inferior.
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3.4.4.2 Mode d'edicid.

En el mode d'edici6 es pot modificar el llistat de molecules disponibles.

Diferents controls permeten efectuar les operacions:

& Ammonia

A , Add new molecule
— Inserir una entrada. Prement la cel -la on es troba el boté amb

signe '+' sobre fons verd (entrada anomenada 'Add new molecule')

es pot accedir a la vista d'insercié de noves molécules.

— Esborrar una entrada. S'ha de prémer el simbol de prohibici6

vermell situat a l'esquerra de la cel-la seleccionada. Llavors,

apareix un boté vermell a la dreta de l'entrada que permet

4

Imatge 26: Edicié de
superior ('Done’) per tornar a la llista inicial un cop fets els canvis. molécules

realitzar 1'operacié. -

— Sortir del mode edici6. S'ha de prémer el boté vermell de la barra

3.4.4.3 Esborrat de molécules.

Cal destacar que tant les accions d'esborrat com
d'edicié donen a l'usuari 1'opcié de no realitzar
l'operacid, i la confirmacié en cas que decideixi

seguir endavant.

Es important recordar que l'usuari només pot
esborrar entrades creades per ell mateix, mai de
les predefinides (ja instal - lades amb l'aplicacid).

Es mostren les finestres corresponents a ‘ ' Delete molecule
l'esborrat; les de modificacié sén idéntiques, a :
excepcié que el missatge que es mostra a 1'usuari
és diferent.

Imatge 27: Esborrat de molecules
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3.4.4.4 Insercio de molécules

L'usuari pot inserir noves molecules a la llista de les ja existents
(predefinides) fent servir una vista d'insercié, la qual conté un cercador que

4:02 PM

permet a l'usuari introduir el nom de la molecula a cercar. Un cop l'ha
trobat, tindra 1'opcié de descarregar-la fent servir el boté ' Download' situat
a una barra inferior.

Cal puntualitzar 1'operacid, ja que el seu comportament és important de
cara a la visualitzacié de les molécules. Una molécula predefinida adjunta olwlelalTIvivl lolel
un model en 3D en un format especific que permet la renderitzacié. A més, o Gonn

Jfrf

il
S clv a
qual també té el seu propi model en un format diferent al anteriorment BEE0000

citat.

és possible fer la seva representacié com a férmula desenvolupada (2D), la

v

Remarcar que l'operacié només es dura a terme si la molecula a descarregar R

no és ja part de la base d'iCompound (de manera predefinida o per

adquisici6 previa). Imatge 28: Cerca i
insercié de molécules

3.4.4.5 Visor de molécules.

Quan l'usuari selecciona veure una molecula, per

defecte (i sempre que existeixi) es mostra el model

en 3D, conegut com 'Balls and Sticks'. Si no

existeix, es mostra el bidimensional ('Developed

Ammonia

Name: Ammonia
Formula').

Formula: NHz

| . . . . Structural Formula:
L'usuari pot commutar entre les visualitzacions

H——N—H

|

H

fent servir el boté situat a la dreta de la barra
superior de navegacié. A més, en el cas del mode
tridimensional el pot moure (rotar, desplagar i fer
zoom) posant-se sobre la pantalla i fent servir els
controls tactils propis del dispositiu.

Malnte Viewer

Tanmateix, per tornar al llista de molecules, s'ha

A

Imatge 29: Visor de molécules

de prémer el boté 'Back', situat a la barra

superior de navegacio.
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3.5 Disseny de la interficie

El disseny de la interficie es realitza amb l'eina Interface Builder en la seva practica totalitat, tot i que
algunes de les vistes es generen directament amb codi C-Objective, i han de respondre a l'aspecte visual
definit amb anterioritat.

Encara que el disseny de la interficie pugui quedar inclosa en una vessant més teorica, es considera que
aquesta és una part indivisible a la propia implementacié, al comencar ja a establir certes rutines de
comportament associades a codi font. Es per aix0, que el disseny de la interficie s'inclou en la part

d'implementacio.
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4 Implementaci6

Aquesta és la fase on es procedeix a generar tot el codi de programacié en Objective-C, emprant els

frameworks necessaris (com Cocoa-Touch, OpenGL ES, Core Graphics, etc) per poder crear 1'aplicacié. Tant

mateix, es genera tota la part de persisténcia associada per tal d'oferir les funcionalitats establertes en la

fase de disseny.

Abans d'aprofundir en aquest procés cal aclarir certs conceptes sobre els quals s'ha de fonamentar la fase

d'implementacié.

4.1 Consideracions previes

4.1.1 Patrons de disseny

Els patrons de disseny son solucions practiques d'alta qualitat que permeten als programadors aplicar una

serie de bones practiques, amb la fnalitat d'aconseguir complir amb les maximes de reusabilitat,

acoblament, encapsulacio, etc, tot generant un codi font elegant i ben estructurat.

4.1.1.1 Model vista controlador (MVC)

Un dels més antics i eficients és el conegut com a Model Vista
Controlador (MVC). Es un patré de disseny optimitzat per
garantir la cooperacié entre grans quantitats d'objectes,
establint un alt grau d'organitzacio a través de tres subsistemes:

* Model: Subsistema format per objectes que
garanteixen la  interaccié ~amb els  sistemes
d'emmagatzemament de dades que ha de fer servir

'aplicacié.

Controladar
Muodel Vista

Imatge 30: Model Vista Controlador

*  Vista: Subsistema format per objectes que permeten presentar la informacié referent a les dades

obtingudes amb el subsistema Model, a més de ser l'encarregat de garantir la interaccié entre

l'usuari i la informacié.

*  Controlador: Subsistema encarregat de garantir el desacoblament entre les dades i les interficies

(és a dir, entre el Model i les Vistes). Interactua entre els altres dos subsistemes, processant la

informacié per que sigui visualitzable i/o emmagatzemable, segons el flux de treball entre ambdos.
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Aquest model és, principalment, sobre el que s'organitza Cocoa i d'altres frameworks de gran utilitat en el
desenvolupament d'aplicacions amb ¢OS. Aix{ doncs, i tenint en compte els avantatges que aporta aquest
patré, es decideix que MVC sigui l'emprat a 1'hora d'implementar iCompound.

4.1.1.2 Delegat (delegate)

Es un dels patrons de programacié utilitzats per millorar el desacoblament el subsistema Model i els altres.
De gran senzillesa i versatilitat, te com a finalitat fer d'intermediari entre un o diversos objectes amb els
quals intercanvia missatges per dur a terme certes tasques o informar de certes situacions. Tot aixo es
sustenta sobre un protocol basic que s'estableix d'inici i que han de conéixer tant el delegat com 1'objecte
que delega.

;

Delegate

i

Imatge 31: Patro Delegate

Per la seva versatilitat i senzillesa ofereix un servei d'intermediari molt 1til, ja que reacciona davant les
peticions dels objectes al qual serveix, i a 1'hora pot determinar el seu funcionament. Soluciona problemes
de coordinacié entre objectes de manera transparent, fet que fa que sigui altament reutilizable, minimitzant
I'acoblament i simplificant el desenvolupament.

4.1.2 Gestié de la memoria en dispositius mobils amb iOS

A diferéncia d'altres llenguatges (com Jawva, base d'Android) Objective-C no fa us per defecte del que es
coneix com a garbage collector per alliberar recursos de memoria de manera eficient i totalment transparent
pel programador. La gestié de memoria en aquest llenguatge requereix que el s'alliberin de manera explicita
els recursos creats quan ja no tenen més utilitat. Una gestié poc eficient pot arribar a produir problemes de
memoria (memory leaks) que poden derivar en un consum de recursos inassequible pels dispositius (d'altra
banda, limitats en aquest aspecte tecnologicament).
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Tot i que és possible crear objectes que siguin alliberats de manera automatica pel sistema (gracies a la
Autorelease Pool oferida pel framework Cocoa), no és recomanable ja que pel seu funcionament (que ajorna
l'alliberament d'objectes) pot alentir de manera notable 1'aplicacié.

Aixi doncs, és responsabilitat del programador fer un alliberament de memoria destruint els objectes creats

o retinguts seguint el que es coneix com alloc-retain-release cycle.

1

b

release '

o

alloc*’! . retaint

| - _ .

release

Imatge 32: Gestio de la memoria en iOS. Alloc-ratein-release cycle.

Els detalls d'aquest procés s'allunyen del proposit d'aquest informe. Per trobar més informaci6é al respecte

es poden consultar algunes de les referencies contingudes a la bibliografia.

4.1.3 Persisténcia

Tal i com s'ha detallat en la fase de disseny, és imprescindible tenir certa quantitat de dades

emmagatzemades i que aquestes siguin totalment accessibles.

Existeixen diversos mecanismes que ofereixen persisténcia de dades per programari desenvolupat per

dispositius i0S (totes fan s del seu sistema d'arxius):

* Llistes de propietats. Son fitxer editables de manera manual, que permeten emmagatzemar dades
de manera ordenada. Indicades quan el volum de dades és petit i limitada en Us a certs objectes, és
d'utilitat per exemple per guardar informacié sobre configuraci6 / preferéncies d'usuari.

*  Arzius d'objectes. Basat en la serialitzacid, permet emmagatzemar i recuperar objectes en fitxers
de text. Quan el volum de dades (objectes i/o instancies dels mateixos) creix la seva gestid és més

complicada i ineficient.

*  Core Data. Es l'eina que Apple recomana per tasques de persisténcia. Aquesta API permet
realitzar, de manera senzilla i eficient, totes les tasques relacionades amb la interaccié amb una
estructura de base de dades. Cal remarcar que no és, en cap cas, una base de dades relacional, tot i

que pot interaccionar amb elles.
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+  SQLite3. Es la bases de dades encastada en i0S. Permet fer les operacions més comuns a qualsevol
SGBD de manera eficient, podent tractar amb grans quantitats de dades. Tot aix0, fent servir el
llenguatge estandard SQL per les consultes.

De les quatre solucions, les més adients per l'aplicacié que es vol desenvolupar sén Core Data i SQLite3, ja
que el volum de dades, tot i estar acotat i tenir una variabilitat (quantitat de registres) poc elevada, és prou

gran.

Tot i ser Core Data la solucié recomanada per Apple a 1'hora d'implementar la persisténcia en dispositius
amb iOS, es considera que pel cas de l'aplicacié iCompound és més adient utilitzar SQLite3, principalment
per la senzillesa de l'estructura de dades a crear i per la poténcia que aquest SGBD ofereix (remarcar que
fins 1'aparicié de Core Data era l'estandard recomanat per Apple). A més, les operacions a realitzar no han
de suposar un elevat cost pel que es refereix a recursos.

Cal afegir que, el cas de les molecules, quan l'usuari decideix afegir una de nova al la base de l'aplicacié, es
descarregara un fitxer de text del tipus molFile (extensié .mol). Aquest fitxer conté les dades necessaries per
a poder realitzar la representaci6 grafica, i quedara emmagatzemat a la carpeta Documents de 1'usuari. Tot i
que la resta de la informaci6 referent al compost adquirit s'inserira en la base de dades, resulta més eficient
i senzill tenir un repositori estandard de dades grafiques pel seu posterior tractament sobre fitxers de text.
Als annexos es pot trobar una petita referéncia sobre el format triat per aquesta tasca.

4.2 Decisions preses en el procés d'implementaci6

Per poder dur a terme el procés d'implementacié i oferir un producte 100% funcional ha estat necessari
introduir variacions en l'aplicacié. Tot i que la idea inicial i el disseny fet és el que ha de tenir en el
'aplicacié en el seu format final (al menys, quant a funcionalitats), el temps de que es disposa per dur a
terme el projecte és limitat.

Aquestes modificacions sén especialment sensibles en el modul de molécules. Tenint en compte 1'alta corba
d'aprenentatge de Open GL ES; es decideix que dels dos formats de visualitzacié sigui el de tres dimensions
el sacrificat. No obstant, i per compensar, o més bé, per que es pugui tenir una idea de com hauria de
quedar, es millora la representacié 2D (férmula desenvolupada) afegint un cert aspecte tridimensional (aixo
si, no interactiu), aprofitant les caracteristiques grafiques que ofereix el framework Core Graphics. D'aquesta
manera, s'aconsegueix oferir una bona aproximacié visual de les molecules.

Tanmateix, es poden veure certes variacions addicionals fetes per introduir millores respecte al disseny
teoric, derivades de l'intent de fer un procés amb certa iterativitat, sempre destinat a la cerca d'un
increment de la usabilitat i satisfaccié d'usuari.
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4.3 Implementacié del subsistema Model

El Model és el subsistema encarregat d'interaccionar amb la persisténcia (que tal com s'ha dit utilitzara el

SGBD SQLite3).

4.3.1 Persistencia dissenyada. Modificacions.

Tot i que en la fase de disseny es va definir el model de dades a utilitzar, en la implementacié final aquest

queda lleugerament modificat, arribant al model que es mostra a continuacié:

atomicConfiguration

Level orbital

atom

associated

clasification

element

isClassified

Imatge 33: Persisténcia per iCompound (millorada)

Les modificacions també afecten al model relacional de dades:

ELEMENT (element-name, chemical-character, group, period, aggregation-state,
oxidation-level, boiling-point, melting-point, electronegativity,

covalent-radius, first-ionization-potencial, atomic-name,classification)

on {atomic-name} referencia ATOM

on {classification} referencia CLASSIFICATION

CLASSIFICATION (idClass, name)

TormedBy

N
)

molecule

Josep Hornos Arias | Tardor 11/12

Pagina 63 de 109



G U 0 c Treball de Final de Carrera. iCompound
4 Implementacio

4.3.2 Implementacié de la persistencia

El model relacional s'implementa sobre SQLite3, i el procés s'ha de dividir en 2 fases. La primera, la creacié
de les taules i restriccions/disparadors, i la segona, la introduccié de les dades associades al projecte. A
continuacié es mostra el codi SQL necessari per dur a terme aquestes tasques:

4.3.2.1 Creacio de taules

CREATE TABLE orbital (orbitalName CHAR not null PRIMARY KEY, maxElectrons INTEGER not null)
CREATE TABLE level(levelld INTEGER not null PRIMARY KEY, maxElectrons INTEGER not null)
CREATE TABLE classification(idClass INTEGER NOT NULL PRIMARY KEY, name TEXT NOT NULL)
CREATE TABLE atom(atomicName TEXT not null PRIMARY KEY, atomicWeight FLOAT not null,
atomicRadius FLOAT not null, atomicVolume FLOAT not null)
CREATE TABLE atomicConfiguration(atomicName TEXT not null, level INTEGER not null,
orbital CHAR not null, electrons INTEGER not null DEFAULT O,
FOREIGN KEY(atomicName) REFERENCES atom(atomicName),
FOREIGN KEY(level) REFERENCES level(levelld),
FOREIGN KEY(orbital) REFERENCES orbital(orbitalName))
CREATE TABLE element (atomicNumber INTEGER NOT NULL PRIMARY KEY, atomicName TEXT NOT NULL,
elementName TEXT NOT NULL, period INTEGER NOT NULL,
egroup TEXT NOT NULL, oxidationState TEXT NOT NULL,
boilingPoint REAL NOT NULL, meltingPoint REAL NOT NULL,
electronegativity REAL NOT NULL, covalentRadius REAL NOT NULL,
firstIonizationPotential REAL NOT NULL, classification INTEGER NOT NULL,
density float not null default 0.0, FOREIGN KEY(atomicName)
REFERENCES atom(atomicName), FOREIGN KEY(classification)
REFERENCES classification(idClass))
CREATE TABLE molecule(inchi TEXT not null PRIMARY KEY, moleculeName TEXT not null,
formule TEXT not null, fileId TEXT not null);

4.3.2.2 Creacié de triggers i restriccions

CREATE TRIGGER fki_classification
BEFORE INSERT ON element
FOR EACH ROW BEGIN
SELECT CASE
WHEN ((NEW.classification IS NOT NULL) AND ((SELECT idClass FROM classification
where idClass = NEW.classification) IS NULL))
THEN RAISE(ABORT, 'INSERT on table "element" violates level foreign key constraint
"fk_classification"')
END;
END
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CREATE TRIGGER fki_levels
BEFORE INSERT ON atomicConfiguration
FOR EACH ROW BEGIN
SELECT CASE
WHEN ((NEW.level IS NOT NULL) AND ((SELECT levelld FROM level where levelld = NEW.level)
IS NULL))
THEN RAISE(ABORT, 'INSERT on table "atomicConfiguration" violates level foreign
key constraint "fk_levelId"')
END;
END

CREATE TRIGGER fki_orbitals
BEFORE INSERT ON atomicConfiguration
FOR EACH ROW BEGIN
SELECT CASE
WHEN ((NEW.orbital IS NOT NULL) AND ((SELECT orbitalName FROM orbital where
orbitalname = NEW.orbital) IS NULL))
THEN RAISE(ABORT, 'INSERT on table "atomicConfiguration" violates level foreign
key constraint "fk_orbitalName"')
END;
END

CREATE TRIGGER fki_electronsPerOrbital
BEFORE INSERT ON atomicConfiguration
FOR EACH ROW BEGIN
SELECT CASE
WHEN ((NEW.electrons IS NOT NULL) AND ((SELECT maxElectrons FROM orbital where
orbitalName = NEW.orbital) < NEW.electrons))
THEN RAISE(ABORT, 'INSERT on table "atomicConfiguration" violates level foreign
key constraint "fk_electronsPerOrbital"')
END;
END

CREATE TRIGGER fki_atom

BEFORE INSERT ON atomicConfiguration

FOR EACH ROW BEGIN

SELECT CASE

WHEN ((NEW.atomicName IS NOT NULL) AND ((SELECT atomicName FROM atom where

atomicName = NEW.atomicName) IS NULL))
THEN RAISE(ABORT, 'INSERT on table "atomicConfiguration" violates level foreign
key constraint "fk_atomicName"')

END;

END
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CREATE TRIGGER fki_atom_element
BEFORE INSERT ON element
FOR EACH ROW BEGIN
SELECT CASE
WHEN ((NEW.atomicName IS NOT NULL) AND ((SELECT atomicName FROM atom where
atomicName = NEW.atomicName) IS NULL))
THEN RAISE(ABORT, 'INSERT on table "element" violates level foreign key constraint

END;

END

"fk_atomicName_element"')

4.3.2.3 Inicialitzacié de dades

A continuacié es

d'annexos.

INSERT

INSERT

INSERT

INSERT
INSERT
INSERT
INSERT
INSERT
INSERT

INSERT
INSERT
INSERT
INSERT
INSERT

INTO

INTO

INTO

INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO

INTO
INTO
INTO
INTO
INTO

mostra un petit extracte de les insercions realitzades. Per més detall, consultar 1'apartat

"level" VALUES(1,2), (2,8), (3,18), (4,32), (5,32), (6,18), (7,8);

"orbital" VALUES('s',2), ('p',6), ('d',10), ('f',14);

"classification" VALUES(O, 'Metalloids'), (1,'Alkali metals'),
(2,'Alkali earth metals'), (3,'Transition metals'),
(4, 'Other metals'), (5,'Non-metals'), (6,'Halogens'),
(7,'Noble gases'), (8,'Rare Earth Metals L'),
(9, 'Rare Earth Metals A');

"atom" VALUES('H',1.00797,0.53,14.2);
"atom" VALUES('Li',6.939,1.55,12.97);
"atom" VALUES('Be',9.0122,1.12,4.87);
"atom" VALUES('He',4.0026,'-',31.77);
"atom" VALUES('B',10.811,0.98,4.68);
"atom" VALUES('C',12.0111,0.91,5.31);

"atom" VALUES('Hs',277,'-','-');
"atom" VALUES('Mt',268.139,'-','-');
"atom" VALUES('Ds',281,'-','-");
"atom" VALUES('Rg',280,'-','-');
"atom" VALUES('Cn',285,'-','-');
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INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO

INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO
INTO

INTO

INTO
INTO

INTO

INTO

INTO

INTO

INTO

"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"

"atomicConfiguration"

"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"
"atomicConfiguration"

"atomicConfiguration"

VALUES('C',1,'s',2);

VALUES('C',2,'s',2);

VALUES('Fe',1,'s',2);
VALUES('Fe',2,'s',2);
VALUES('Fe',2,'p',6);
VALUES('Fe',3,'s"',2);
VALUES('Fe',3,'p',6);
VALUES('Fe',4,'s',2);
VALUES('Fe',3,'d',6);

VALUES('Cn',1,'s',2);
VALUES('Cn',2,'s',2);
VALUES('Cn',2,'p',6);
VALUES('Cn',3,'s',2);
VALUES('Cn',3,'p',6);
VALUES('Cn',3,'d',10);
VALUES('Cn',4,'s',2);
VALUES('Cn',4,'p',6);
VALUES('Cn',4,'d',10);
VALUES('Cn',4,'f',14);
VALUES('Cn',5,'s',2);
VALUES('Cn',5,'p',6);
VALUES('Cn',5,'f',14);
VALUES('Cn',5,'d',10);
VALUES('Cn',6,'s',2);
VALUES('Cn',6,'p',6);
VALUES('Cn',6,'d',10);
VALUES('Cn',7,'s',2);

"element" VALUES(1,'H', 'Hydrogen',1,'1A','1,-1',-257.7,-2569.2,2.1,0.32,13.6,5,
0.0709) ;

"element" VALUES(2, 'He','Helium',1,'9','-',-268.9,-269.7,'-','-',24.58,7,0.126);

"element" VALUES(3,'Li','Lithium',2,'1A','1',1330,180.5,1,1.23,5.39,1,0.535);

"element" VALUES(110,'Ds','Darmstadtium',7,'8"','=",'=''="' '="' ‘=t '—1 3,'-");

"element" VALUES(111,'Rg','Roentgenium',7,'1B','="' '="' ="' '=' 11 11 3 1-1);

"element" VALUES(112,'Cn','Copernicium',7,'2B','=" '="' '="' '=' 1t -1 3,'-1);

molecule VALUES ('XLYOFNOQVPJJNP-UHFFFAQOYSA-N', 'Water', 'H20','7732-18-5-24');

molecule VALUES ('GZCGUPFRVQAUEE-SLPGGIOYSA-N', 'Glucose','C6H1206','50-99-7-24');
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4.3.3 Gestio de la persistencia i classes associades

Un cop establert el model relacional i les dades que ha de contenir, s'ha de garantir 1'accés a les mateixes

mitjancant el subsistema Model. iOS permet accedir gracies a la llibreria sqlite3, ja integrada en la SDK.

El primer pas és definir una série de classes que permetin realitzar la gestiéo de les dades d'una manera
logica. Aquestes es corresponen a objectes representatius del sistema que es vol implementar, i permeten
emmagatzemar temporalment les dades extretes per tal poder tractar-les. Aquestes classes associades son:

* AtomicConfiguration. Classe que permet emmagatzemar informacié sobre la configuracié
atomica de l'element al qual esta lligat, parametre que es presenta com una cadena de caracters

(formula), relacionada amb els nivells que conté (levels).

// AtomicConfiguration.h
// ICompound
#import <CoreData/CoreData.h>

Q@interface AtomicConfiguration : NSObject {
NSString *formula;
NSMutableArray *levels;
}
@property (nonatomic, retain) NSString *formula;
@property (nonatomic, retain) NSMutableArray *levels;

Qend

* Atom. Classe que permet emmagatzemar en un objecte les principals dades relacionades amb
I'atom associat a un element. Aquestes dades poden ser numeériques (com el radi, pes o volum),
mentre que el nom atomic ha de ser una cadena de caracters. A més, permet instanciar un objecte
de la classe atomicConfiguration, al ésser la configuracié atomica un parametre associat a 1'atom

(tinic).

// Atom.h
// ICompound
#import <CoreData/CoreData.h>

Q@class AtomicConfiguration;

Q@interface Atom : NSObject {
NSNumber *atomicRadius;
NSNumber *atomicWeight;

NSNumber *atomicVolume;
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NSString

*atomicName;

AtomicConfiguration *atomicConfiguration;

Qend

//
//

(nonatomic, retain) NSNumber *atomicRadius;
(nonatomic, retain) NSNumber *atomicWeight;
(nonatomic, retain) NSNumber *atomicVolume;

(nonatomic, retain) NSString #*atomicName;

(nonatomic, retain) AtomicConfiguration *atomicConfiguration;

Element. Classe per crear objectes on s'emmagatzema tota la informacié referent a un element.

Aquestes dades inclouen instancia tant a la la classe Atom com a atomicConfiguration, ja que cada

element esta indivisiblement lligat a un atom i la seva configuracié.

Element.h
ICompound

#import <Foundation/Foundation.h>

Qclass Atom;

Q@class AtomicConfiguration;

Q@interface Element :

}

NSNumber
NSString
NSString
NSNumber
NSString
NSString
NSNumber
NSNumber
NSNumber
NSNumber
NSNumber
NSString
NSNumber

NSObject{
*atomicNumber;
*atomicName;
*xelementName;
*period;

*egroup;
*oxidationState;
*meltingPoint;
*boilingPoint;
*electronegativity;
*covalentRadius;
*firstIonizationPotential;
*classification;

*density;

Atom *eAtom;

AtomicConfiguration *atomicConfiguration;

NSString

*orderCriteria;

@property (nonatomic, retain) NSNumber *atomicNumber;

@property (nonatomic, retain) NSString *atomicName;

@property (nonatomic, retain) NSString *elementName;

@property (nonatomic, retain) NSNumber *period;
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@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,

Qend

retain)
retain)
retain)
retain)
retain)
retain)
retain)
retain)
retain)
retain)
retain)

retain)

NSString
NSString
NSNumber
NSNumber
NSNumber
NSNumber
NSNumber
NSString
NSNumber

*egroup;

*oxidationState;
*meltingPoint;
*boilingPoint;
*electronegativity;
*covalentRadius;
*firstIonizationPotential;
*classification;

*density;

Atom *eAtom;

AtomicConfiguration *atomicConfiguration;

NSString

*xorderCriteria;

*  Molecule. Classe per crear objectes on s'emmagatzema tota la informacié referent a una molecula.

Aquestes dades basiques permeten tenir informaci6 1util, especialment en processos de cerca.

// Molecule.h
// ICompound

#import <Foundation/Foundation.h>

Q@interface Molecule

NSString *inchi;

NSString *moleculeName;

NSString *formule;

NSString *fileld;
}
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
@property (nonatomic,
Q@end

retain)
retain)
retain)

retain)

: NSObject {

NSString
NSString
NSString
NSString

*inchi;
*moleculeName;
*formule;

*fileld;

Un cop definides les classes relacionades, és el moment d'accedir a la informacié emmagatzemada a la base

de dades, fent s de les funcions que ofereix la llibreria sqlite3.

Hi han diversos meétodes encarregats de les transaccions de dades:

* (NSString *)copyDatabase ToDocuments

Permet accedir a la base de dades i fer una copia exacta (si pot) al directori de documents

d'aplicacié. D'aquesta manera 1'aplicacié pot escriure i llegir dades sobre una copia de la base, i no

directament sobre 1'original, situat al directori resources., aillant les dades introduides respecte a
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actualitzacions de 1'aplicacié. Aixo és important, sobretot de cara al modul de molécules, en el qual
l'usuari pot introduir noves dades.

- (NSString *)copyDatabaseToDocuments {
NSFileManager *fileManager = [NSFileManager defaultManager];
NSArray *paths =
NSSearchPathForDirectoriesInDomains (NSDocumentDirectory ,NSUserDomainMask, YES);
NSString *documentsPath = [paths objectAtIndex:0];
NSString *filePath = [documentsPath stringByAppendingPathComponent :@"icompound.sqlite"];
if ( ![fileManager fileExistsAtPath:filePath] ) {
NSString *bundlePath = [[[NSBundle mainBundle] resourcePath]
stringByAppendingPathComponent : @"icompound.sqlite"];
[fileManager copyltemAtPath:bundlePath toPath:filePath error:nill];
3

return filePath;

La funci6 descrita retorna el directori on queda allotjada la base de dades.

*  (void)readElementsFromDatabase: (NSString *)databasePath:(NSString *)query

Permet, coneguda la ubicacié dels fitxers de persisténcia (databasePath) i la consulta a fer (query)
connectar amb la bases de dades i bolcar la informacié en els objectes que correspon en cada cas. El
procediment utilitzat per fer aquestes tasques és elemental:

Establir connexié amb base de dades: sqlite3_open([databasePath UTF8String], &database)
Preparar la consulta: const char *sqlStatement = [query UTF8String]

Preparar el contenidor de resultat: sqlite3_stmt *compiledStatement

Realitzar consulta: sqlite3_prepare_v2(database, sqlStatement, -1, &compiledStatement, NULL)
Recorrer la llista de resultats: sqlite3_step(compiledStatement)

A

Per cada resultat, extreure les dades en el format corresponent:

= gglite3_ column_ int(compiledStatement, 0)

= gqlite3__column_text(compiledStatement, 1)

7. Bolcar les dades a 1'objecte corresponent

8. Alliberar contenidor de resultats: sqlite3_finalize(compiledStatement)
9. Tancar connexid: sqlite3_close (database)

Al final de tot el procés s'obtenen els objectes necessaris per tal que 1'aplicacié pugui fer les tasques
requerides per l'usuari.
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-(void) readElementsFromDatabase: (NSString *)databasePath: (NSString *)query {
sqlite3 *database;

NSDictionary *properties;

NSString *orderedField = nil;

if (sqlite3_open([databasePath UTF8String], &database) == SQLITE_0K) {
const char *sqlStatement = [query UTF8String];
sqlite3_stmt *compiledStatement;
if (sqlite3_prepare_v2(database, sqlStatement, -1, &compiledStatement, NULL)
== SQLITE_OK) {
while(sqlite3_step(compiledStatement) == SQLITE_ROW) {
NSNumber *atomicNumber = [NSNumber numberWithInteger:
sqlite3_column_int (compiledStatement, 0)];
NSString *atomicName = [NSString stringWithUTF8String:(char *)
sqlite3_column_text (compiledStatement, 1)];

NSNumber *atomicRadius = [NSNumber numberWithFloat :

sqlite3_column_double (compiledStatement, 8)];

Element *newElement = [[Element alloc] init];
newElement.atomicNumber = atomicNumber;

newElement.atomicName = atomicName;

[self.elements addObject:newElement];

[newElement release];

}
}
else {
NSLog(@"Failed to open database cat %@ with error %s",
databasePath, sqlite3_errmsg(database));
}

sqlite3_finalize (compiledStatement) ;
[sectionKeys addObject:orderedField];

[self createOrderedDictionaryOfElements];

¥
sqlite3_close (database);

En relacié a la gestié del model de dades de les molecules, existeixen tres meétodes que intervenen en aquest
procés:
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*  (void) readMoleculesFromDatabase:(NSString *)databasePath:(NSString *)query

Metod analog a readElementsFromDatabase, amb la diferéncia que el que es recupera soén

molecules.

NSString *inchi = [NSString stringWithUTF8String:(char *)
sqlite3_column_text (compiledStatement, 0)];
NSString *moleculeName = [NSString stringWithUTF8String:(char *)
sqlite3_column_text (compiledStatement, 1)];
NSString *formule = [NSString stringWithUTF8String:(char *)
sqlite3_column_text (compiledStatement, 2)];
NSString *molFile = [NSString stringWithUTF8String:(char *)
sqlite3_column_text (compiledStatement, 3)];

Molecule *molecule = [[Molecule alloc] init];
molecule. inchi = inchi;

molecule.moleculeName = moleculeName;
molecule. formule = formule;

molecule.fileld = molFile;

[molecules addObject:molecule];

[molecule releasel];

*  (void) writeMoleculeToDatabase:(Molecule *)molecule

Metode encarregat de inserir una nova molecula a la base de dades. El procediment emprat per
aquesta tasca és identic a 1'utilitzat per llegir dades, canviant el format de la consulta i preparant
previament les dades en objectes de tipus text per tal de poder dur a terme 1'operacié amb exit. Un

extracte d'aquest funcié és mostra a continuacié.

NSString *query = Q@"INSERT INTO molecule (inchi, moleculeName, formule, fileId)
VALUES (7,7,7,7)";

if (sqlite3_prepare_v2(database, sqlStatement, -1, &compiledStatement,
NULL) == SQLITE_OK) {
sqlite3_bind_text (compiledStatement, 1, [molecule.inchi UTF8String],
-1, SQLITE_TRANSIENT);
sqlite3_bind_text (compiledStatement,2, [molecule.moleculeName UTF8String],
-1, SQLITE_TRANSIENT);
sqlite3_bind_text (compiledStatement, 3, [molecule.formule UTF8String],
-1, SQLITE_TRANSIENT);
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sqlite3_bind_text (compiledStatement, 4, [molecule.fileld UTF8String],
-1, SQLITE_TRANSIENT);
}
if (sqlite3_step(compiledStatement) == SQLITE_DONE) {
sqlite3_finalize (compiledStatement) ;
[self.molecules addObject:molecule];

*  (void) dropMoleculeFromDatabase:(Molecule *)molecule

De manera analoga a la insercié de molecules, el procés a seguir és tal i com s'ha mostrat en aquest
cas. Només canvia el tipus de consulta a executar.

NSString *query = Q"DELETE FROM molecule WHERE inchi=7";

Tot el mostrat fins ara (en versié reduida), explica com el subsistema Model pot fer la seva tasca principal, que
no és més que garantir l'accés a les dades i oferir-les al subsistema de Control. Cal dir que aquestes
funcionalitats queden recollides (principalment) en una classe delegada anomenada iCompoundDelegate.
D'aquesta manera, i d'un mode estandarditzat, es pot fer I'aproximacié al patr6 MVC de la manera
recomanada i utilitzada per Apple en els frameworks d'iOS.

4.4 Implementacié del subsistema View

Aquest és I'encarregat de mostrar tota la informacié requerida per I'usuari i respondre a les decisions que
prengui en cada moment. En el cas de iCompound, I'aplicacié ha de tenir una interficie basada en diferents
vistes accessibles de manera senzilla, desglossada basicament en tres grups: taula / llista d'elements,
calculadora molar i visualitzador de molecules.

4.4.1 Variacions respecte el disseny teoric

Cal destacar que, tot i que s'ha intentat seguir el disseny teoric plantejat en anteriors apartats, en algun cas
s'ha optat per una implementacié lleugerament diferent. Les modificacions aplicades donen com a resultat

un esquema de navegacié lleugerament modificat respecte el plantejament inicial:
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iCompoundApp
h 4 A 4
periodicTableApp molarCalculator roleculesApp
Y
tableview meleculesList — moleculeEdition
v
) listWiew

Y
basiclnformation (J_ — insert

developedFormule
(enhanceded 2D

representation)

A 4 y

search &
W download

atomicinformation

information view
W (symbol map)

advancedinfermation \ —» delete

listOrderSelector

Imatge 34: Esquema de navegacié per iCompound (modificat)
Les variacions sén:

* La navegacié entre les diferents propietats de 1'element es fa a través de la barra superior. Resulta
més intuitiu i senzill que no haver de tornar cada vegada a una vista anterior per seleccionar el
tipus de propietat desitjat. A més, es destaca la importancia de cada tipus al tenir diferents
profunditats d'accés.

* L'accés a la vista de taula periodica es fa des de la vista del tipus llistat, que és la mostrada per
defecte. Aixi doncs, les seleccions d'elements, del criteri d'ordre i d'accés al format taula queden
integrats a la vista de llistat.

* La vista de taula (classica) no permet la possibilitat de tenir diferents formats. Es simplifica aix{ el
ventall de possibilitats i opcions, fet que podria despistar a 1'usuari del que realment esta fent. A
més, simplifica també el desenvolupament (tot i que no es descarta incloure aquesta possibilitat en
la versié final).
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*  Queda descartada la representacié 3D en detriment d'una representacié de dos dimensions basada

en un format de formula desenvolupada millorada, tal i com ja s'ha explicat anteriorment.

Aquest canvis simplifiquen la implementaci6, a més de millorar aspectes relacionats amb la usabilitat.

4.4.2 Desenvolupament final

El desenvolupament de cada una de les vistes principals s'ha fet emprant Interface Builder, mentre que
d'altres més secundaries s'han implementat via codi Objective-C. El resultat del desenvolupament permet

obtenir les segiients vistes, organitzades dins la carpeta Resources segons funcionalitats:

1. General

* MainWindow. Vista principal, la qual conté la barra inferior amb pestanyes que garanteixen
accés a les vistes associades a cada un dels moduls de iCompound.

= =]

View
Loaded from "ICElementsController”

Imatge 35: Disseny en Interface
Builder de la vista principal

2. Taula peridodica dels Elements

* ICElementsView. Vista contenidora d'una llista (taula) amb tots els elements, agrupats
segons diferents criteris. Tant la taula com la navegacié entre aquesta vista i les caracteristiques
d'element (accessibles des de la taula) es gestionen des de la barra de navegacid, al igual que
seleccié d'ordre (boté ' Order Criteria) o la vista de format taula periddica (boté ' TableView").
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Brea
Burlingame
Canoga Park
Carlsbad
Chula Vista
Corte Madera
Costa Mesa
Emeryville

Escondido

Carrier = 7:52 AM =

Table View Elements  Order Criteria

Hydrogen

Carbon

Nitrogen

Oxygen
Phosphorus
Sulfur

Selenium

-
Periodic Table

Imatge 36: ICElementsView. Esquerra, en Interface Builder, dreta en Simulador iOS.

ICElementsBasicView. Vista que mostra les propietats més basiques de cada element.

Basic Properties
Name: Indium
Group: 13
Period: 5
Atomic Number: 49
Chemical Character: Metal
Electronegativity: 1.7

Oxidation States: +3

Carrier = 7:58 AM =

Eements AU properties Atomie
Basic Properties

Name: Gold

Group: 1B

Period: 6 i )

Atomic Number 73

Chemical Character: Transition metals

Electronegativity: 2.4

Oxidation States: 1,3

Imatge 37: ICElementsBasicView. Esquerra, en I.B. , dreta en Simulador iOS.
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* ICElementsAtomicView. Vista que mostra la configuracié atomica de 1l'element en format

grafic, a més de certes propietats lligades a 1'atom.

Atomic Properties

Atomic Weight: 6.66

Atomic Radius: 1.66

Atomic Volume: 15.70

Atomic Structure: [Kr]4d10 5s2 5p1

7:59 AM

Au properties  Advanced

=
i

Atomic Weight:  196.9670
Atomic Radius: 1.46

Atomic Volume:  10.02

Atomie Structure: [Xe]4i'5d"Es!

L]
Pesicdic Table

Imatge 38: ICElementsAtomicView. Esquerra, en I.B. , dreta en Simulador iOS.

A

N

=

4

* AtomView. Vista generada amb codi C-Objective, encarregada de mostrar la imatge de

I'atom. Aquesta es genera en temps real amb les dades de cada element, i per tant, alleuja

I'aplicacié d'inserir imatges estatiques per cada cas. Destacar que aquesta es genera en temps

real: per cada element seleccionat s'invoca en seleccionar les seves propietats atomiques.

* ICElementsAdvancedView. Vista que mostra dades addicionals de l'element, propietats que

no son tan rellevants pero de gran utilitat per usuaris avangats.
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Advanced Properties

. Carrier = 7:59 AM

Density: 7.31 [ :
Atomic Au propertles

Atomic Volume: 15.70 . S e

Density: 19.3000 g/mol
Melting Temperature: 156.2
Atomic Volume: 10.02

BOIIing Temperature: 2000 Melting Temperature: 1063.00 °C
' Boiling Temperature: 2970.00 °C

Covalent Radius: 1.34

Covalent Radius: 1.44

1st lonization Potential: 5.8 = o :
1st lonization Potential: 9.22 eV

-

-s
Poriodic Table

A 4

Imatge 39: ICElementsAdvancedView. Esquerra, en I.B. , dreta en Simulador jOS.

¢ ICElementsOrderCriteriaView. Vista modal que mostra en una taula d'elements
seleccionables les opcions d'ordenacié a aplicar a ICElementsView. La gestié de 1'ordenaci6 és
possible gracies al protocol implementat al controlador d'aquesta vista.

Carrier = 7:54 AM
o Order Criteria
Brea
[ Alphabetical
. Burlingame Atomic Number
|
c Chemical Character
arisbad
— Electronegativity
Chula Vista Group
Period
Corte Madera i
Costa Mesa
Emeryville
Escondido \ /

Imatge 40: ICOrderCriteriaView. Esquerra, en I.B. , dreta en simulador iOS.

Josep Hornos Arias | Tardor 11/12 Pagina 79 de 109



.3 U 0 c Treball de Final de Carrera. iCompound
m 4 Implementacio

* ICElementsTableView. Vista que permet veure els elements disposats en el format de taula
periodica classic. Cada element es correspon a un boté que permet accedir, de manera analoga
a les cel-les de ICElementsView, a les propietats del mateix (a través del controlador de

navegacié abans implementat).

Carrier = 7:01 PM
List View

B |C N O F

.SI P 5 «

V Cr Mn Fe Co ann.GlAISIBr

Nb Mo Tc Ru Rh Ag cd ..sb Te| 1

Ta W Re Os Ir Au Hg...Pn At Zr Nb Mo T¢ Ru Rh Pd Ag Cd

Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg Cn W Ta W Re Os Ir Pt Au Mg ...|_

Pr Nd Pm Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb Lu Rlnnsglnmmmlocn
Pa U Np Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr = |

Imatge 41: ICElementsTableView, en simulador iOS.

3. Calculadora Molar

* ICCalculatorView. Vista que conté tot el necessari per obtenir la massa molar d'un compost
(introduit a ma, via teclat tactil). El resultat es mostra en dues parts: valor total, a sota del
camp d'introduccié de dades, i respecte a cada element (mitja part inferior). Les operacions
corresponents a cada calcul es realitzen al controlador pertinent (ICCalculatorController).

Molar Calculator
H20 | Molar Calculator

calculate TR IW 3(Be02).AIs4.5(HgMn2C3)
|

Molar mass: 0 g/mol
Molar mass: 2010.767 g/mol

element atoms % over total mass element  atoms % over total mass
| Be 1344591
o 4.774118
Al 1.341853
. | ] 6.378461
Lorem Lorem Lorem ipsum | Hg 49.87897
ipsum ipsum  dolor sit er (I\:ﬂn 523219;
dolor sit dolor elit lamet, ;
er elit sit er consectetaur
lamet, elit cillium
consect lamet. adipisicing
etaur consect pecu, sed do

Imatge 42: ICCalculatorView. Esquerra, en I.B. , dreta en Simulador iOS.
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4. Visor de Molécules

* ICMoleculesView. Vista que permet veure un llistat ordenat alfabéticament de les molécules
emmagatzemades (tant de les predefinides com les descarregades per 1'usuari). Des d'ella es pot
accedir a la visualitzacié (clicant sobre una cel - la), o entrar en mode edicié (boté ' Edit/Done'

de la barra de navegaci6) per afegir molécules o esborrar-ne (sempre que siguin descarregades).

11:27 AM = Carrler = 11:33 AM = 11:33 AM

Molecule Viewer Edit Molecule Viewer | Done Molecule Viewer

Sodium chloride NaCl

Sucrose C12H22011
| ) | Sucrose  CizHz2011

Sucrose Ci1zH22011 Sulfuric acid

Sulfuric acid H204S
Sulfuric acid Tetrazepam C16H17CINZO
Tetrazepam C16H17CINZO

Tetrazepam Toluene

Toluene CTHE
Toluene Trinitrotoluene CTHSNIO08
Trinitrotoluene CTH5N306
Trinitrotoluene CTH5N306 Water H20
Water
Water H20 Add new molecule
Add new molecule

V Q

Imatge 43: ICMoleculesView. De dreta a esquerra: llista de molecules, mode edicié amb
insercié, mode edicié amb supresio..

+ ICSimpleMoleculeView. Vista que conté la representacié grafica en dos dimensions (formula
desenvolupada millorada) de la molécula seleccionada. Conté una vista generada mitjancant
codi de programacié (simpleMolecule) que gestiona tota la logica necessaria per tal de dur a
terme la representacié grafica requerida. De la mateixa manera que es fa amb 1'atom per la
visat de propietats atomiques dels elements, aquesta representacié es fa en temps real.
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Carrler = 11:29 AM

Lactose

11:30 AM

Sulfuric acid

11:28 AM

Tetrazepam

C,H,CINO

Imatge 44: ICSimpleMoleculeView. Difererents representacions aconseguides..

* ICMoleculeInfoView. Vista modal que ofereix a l'usuari una llegenda de objectes i figures

per entendre el model molecular representat per ICSimpleMoleculeController. La comunicaci6

amb ella es fa amb el protocol propi moleculeInfoDelegate.

Symbol legend

Carbon
Oxygen

Nitrogen

- Hydrogen

® Boron, Most transition metals

Alkali-Earth metals

Fluorine, Chlorine

@® suifur

lodine

Carrier 5 11:32 AM

Symbol legend

[TV TV IYE]

Bromine

Metalloids, Selenium, Astatin

¥ Noble gases

® Titanium

Single
Double

Triple

Imatge 45: ICMoleculelnfoView Esquerra, en I.B. , dreta en Simulador iOS.
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* ICMoleculesSearchView. Vista modal que permet fer cerques de molecules on-line en la base
de dades del NIST, fent s d'un element Search Bar. Si la cerca dona resultats satisfactoris, és
possible descarregar la molecula (boté 'Download' de la barra inferior) per inserir-la a la base
de dades d'iCompound, podent accedir a la seva representacié quan el usuari ho desitgi.

Altrament, es pot cancel - lar el procés amb el bot6 ' Cancel' de la barra inferior.

(5] — / \

c }

11:37 AM

California i O methanal
Brea f Molecule Name

. Mathyl Alcohol
Burlingame B

Information
Canoga Park e
Section Footer w KKJLVBELUTLKY-UHFFFAQYSA-N

New York A "o
Albany
Buffalo

Section Footer

Imatge 46: ICMoleculesSearchView Esquerra, en I.B. , dreta en Simulador iOS.

4.5 Implementacié del subsistema Controller

Els controladors sén classes encarregades d'oferir una série de meétodes i propietats d'utilitat per
interconnectar el subsistema Model amb el View; és a dir, s'encarrega de preparar les dades rescatades de la
persisténcia per mostrar-les correctament a les vistes corresponents, i de realitzar les operacions necessaries
per tal que les accions d'usuari sobre la informacié tingui la resposta adequada. Aixi doncs, es pot afirmar

que és en aquest subsistema on es troba la logica de negoci de 1'aplicacié.

En el cas de iCompound, existeixen diferents classes controladores, generalment lligades a les seves
corresponents vistes (ja descrites en l'apartat anterior). A continuacié es mostra cada una d'elles, remarcant

els meétodes i propietats més importants en cada cas, aixi com la seva funcionalitat.
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4.5.1 Modul d'elements

Tots els controladors d'aquest modul es troben sota la carpeta classes/elements. Es en ells on es pot trobar
tota la logica de negoci que involucra a la interaccié de 1'usuari amb les dades dels elements de la taula
periodica en els diferents formats establerts.

4.5.1.1 ICElementsController

Classe controladora encarregada de tractar les dades referents als elements i mostrar-les en la taula.
Subclasse de UlViewController, permet la gestié de navegacié entre les diferents vistes associades. A més,
implementa els protocols per gestié dades i accions associades a taules UlTableViewDataSource i
UlTableViewDelegate, i el protocol propi orderCriteriaDelegate, que garanteix la correcta visualitzacié
segons criteri d'ordenaci6 triat.

Les principals propietats sén:

* eDelegate. Objecte del tipus iCompoundDelegate que permet accedir al delegat de 1'aplicacié

per obtenir la informacié requerida en cada moment.

* elements. Objecte del tipus NSMutableArray que conté el llista d'elements, ordenats segons el
criteri establert per 1'usuari. D'utilitat per omplir la taula, aixi com per obtenir les referéncies

necessaries per accedir a les propietats segons la seleccié d'element feta.

Remarcar que hi han d'altres propietats d'utilitat a 1'hora d'emmagatzemar dades sobre els grups en que es
classifica cada cel - la de la taula (sectionKeys, sectionContents, contents) i per obtenir el criteri d'ordenacié

a aplicar (criteria).

Dintre dels meétodes, es poden trobar els més comuns en la gestié6 de taules (cellForRowAtIndexPath,
numberOfRowsInSection, didSelectRowAtIndexPath, titleForHeaderInSection,
numberOfSectionsInTableView). No cal entrar en detalls sobre aquests, ja que la seva funcionalitat es prou
coneguda i esta ben definida. Cal destacar, pero, d'altres metodes implementats:

* goToTableView. Encarregat d'accedir a la vista de taula periodica classica i gestionar el pas

entre ella i la vista de taula, a més d'associar-hi la barra de navegacio.

- (IBAction)goToTableView: (id)sender {
UIBarButtonItem *backButton =
[[UIBarButtonItem alloc]
initWithTitle:Q@"List View"
style:UIBarButtonItemStyleBordered target:nil action:nil];

self .navigationItem.backBarButtonItem = backButton;
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ICElementsTable *elementsTable =

[[ICElementsTable alloc] initWithNibName:@"ICElementsTable" bundle:nil];
UINavigationController #*navController = self.navigationController;
[navController popViewControllerAnimated :NO];
navController.hidesBottomBarWhenPushed = YES;

[navController pushViewController:elementsTable animated:YES];

* goToOrderView. Gestiona l'accés a la finestra modal de seleccié de criteri d'ordenacié. Per

aquesta tasca fa s del protocol orderCriteriaDelegate, que permet definir les opcions d'usuari.

—(IBAction)goToOrderView: (id)sender {
ICElementsOrderCriteria *varOrderCriteriaViewController =
[[ICElementsOrderCriteria alloc] init];
varOrderCriteriaViewController.OCDelegate = self;
[self.navigationController presentModalViewController :

varOrderCriteriaViewController animated:YES];

* didReceiveOrderOption. Gestiona com la taula de la vista associada ha de mostrar-se, en
funcié del criteri d'ordenacié. Mitjangant el protocol orderCriteriaDelegate rep la informacio
recollida en la vista ICElementsOrderCriteriaView, per comunicar-se amb el delegate de

'aplicaci6 (iCompoundDelegate) i determinar la visualitzacié a aplicar.

-(void)didReceiveOrderOption: (NSString *)selectedCriteria

{
ICompoundDelegate *eDelegate =
(ICompoundDelegate *) [[UIApplication sharedApplication] delegate];

if (selectedCriteria != nil) {
[eDelegate didReceiveOrder:selectedCriterial;
elements = nil;
sectionKeys = eDelegate.sectionKeys;
sectionContents = eDelegate.sectionContents;

[self.elementsTableView reloadDatal;

4.5.1.2 ICElementsOrderCriteria

Classe encarregada de fer efectius els canvis de visualitzacié de la llista d'elements en funcié de diferents
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parametres seleccionables per 'usuari. Destacar que de fineix la vista associada
(ICElementsOrderCriteriaView) com modal, al ser un punt on l'usuari ha de prendre una decisi6 que afecta
a part del funcionament. Al igual que ICElementsController, implementa els protocols

UlTableViewDataSource i Ul'TableViewDelegate.
Les propietats principals sén:
* eDelegate.

* OCDelegate. Permet, a través del protocol orderCriteriaDelegate, accedir els meétodes
associats al mateix per determinar l'ordre de visualitzacié dels elements a la vista
ICElementsView.

* ElementsOrderTableView. Subclasse d' UITableView, corresponent a la taula amb les opcions

d'ordenaci6 preestablertes.

Els metodes que encapsulen les funcionalitats primordials d'aquest controlador sén, al igual que en
ICElementsController els propis per gestionar la taula que conté, les dades associades i els comportaments.
Destacar que la taula i el seu contingut es genera via codi Objective-C. Cal destacar el metode:

* dismissView. Encarregat de retornar el metode d'ordenacié a la vista principal
ICElementsView, fent servir el metode didRecieveOrderOption ~ del  protocol
orderCriteriaDelegate. A més, s'encarrega de tancar la vista modal associada,
ICElementsOrderCriteria View.

- (IBAction)dismissView: (id)sender {
[0CDelegate didReceiveOrderOption:rowTitle];
[self dismissModalViewControllerAnimated :YES];

4.5.1.3 ICElementsTable

Classe controladora (subclasse de UlIViewController) que gestiona el comportament de la taula
periodica (format classic) per mostrar les dades requerides per la vista associada (ICElementsTableView),
aixi com el comportament davant les accions dutes a terme per 1'usuari. Permet accedir a les propietats de
'element seleccionat o tornar al format de visualitzacié de taula, com a funcionalitats més rellevants.

Les principals propietats soén:

* eDelegate.

* elementsDictionary. Aquest objecte, del tipus NSMutableDictionary permet associar una
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referéncia de cada element al bot6 en la vista ICElementsTableView.

Quant als metodes, només destacar un:

*  selectedElement. Implementa la logica necessaria per tal que la seleccié feta per 1'usuari en la

vista associada ICElementsTableView (al prémer un dels botons corresponents a cada element),

permeti obtenir les dades associades al mateix i garantir la navegacié entre les seves propietats

(basiques, vista ICElementsBasicView).

- (IBAction)selectedElement: (id)sender {

ICompoundDelegate *delegate =

(ICompoundDelegate *) [[UIApplication sharedApplication] delegate];
ICElementsBasicController *basicInformation = [[ICElementsBasicController alloc]

init];

UIButton *elementButton = (UIButton *)sender;
basicInformation.element =

[elementsDictionary objectForKey:[elementButton currentTitlell];
[delegate.ICNavBarController pushViewController :basicInformation animated:YES];

[basicInformation release];

4.5.1.4 ICElementsBasicController

Controlador (subclasse de UIViewController) que implementa la logica necessaria per que la informacié

basica referent a l'element sigui mostrada en el format correcte en la vista associada [CFElementsBasic View.

Tanmateix, encapsula les funcionalitats de navegacié entre vistes, necessaria per tornar al llistat general

(ICElementsView) o anar a les propietats atomiques (ICElementsAtomicView), pas gestionat pel metode

viewAtomicProperties. Destacar d'aquest ultim que fa Us de la propietat element (objecte de la classe

basica Element) per passar informacié sobre el mateix.

—-(IBAction) viewAtomicProperties : (id) sender {

ICElementsAtomicController *varAtomicViewController =
[ [ICElementsAtomicController alloc] initWithIndexPath:index];
varAtomicViewController.element = element;
[self.navigationController pushViewController:varAtomicViewController
animated:YES];

[varAtomicViewController release];
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4.5.1.5 ICElementsAtomicController

Controlador (subclasse de UIViewController) que implementa la logica necessaria per que la informacié
atomica referent a l'element sigui mostrada en el format correcte en la vista associada
ICElementsAtomicView. Tanmateix, encapsula les funcionalitats de navegacié entre vistes, necessaria per
tornar a la vista de propietats basiques (ICElementsBasicView), o cap a la de propietats avancades
(ICElementsAdvancedView). De manera analoga a l'anterior controlador descrit, es fa s d'un meétode que

gestiona l'accés a les propietats avancades a peticié de 1'usuari, sota el nom de viewAdvancedProperties.

La propietat atom View instancia un objecte de la classe Atom View (subclasse de UIView), permetent que la
vista associada a ICElementsAtomicView quedi lligada a aquesta, fet que possibilita la creacié del diagrama

de l'atom en temps real.

4.5.1.6 ICAtomViewController

Classe de control que implementa la logica necessaria per generar la vista associada a
ICElementsAtomicView. Subclasse de UlView, la seva finalitat és generar en temps real la vista de 1'atom

de 1'element en funcié de les seves caracteristiques.

Per poder dur a terme aquesta tasca utilitza les funcionalitats de representacié grafica en 2D proporcionada
pel framework Core Graphics i Quartz2D. L'is d'aquests queda pales en els metodes:

* drawAtomCore. Metode encarregat de representar el nucli de 1'atom en el lloc pertinent i

amb les propietats especificades.

-(void)drawAtomCore: (CGContextRef)context
{
CGGradientRef myGradient;
CGColorSpaceRef myColorspace;
size_t num_locations = 3;

CGContextSetFlatness (context,1);

CGFloat locations[4] = { 0, 0.5, 1.0 };

CGFloat components[12] = {
0.968, 0.368, 0.160, 1.0,
0.553, 0.209, 0.090, 1.0,
0.200, 0.078, 0.035, 1.0,

g

myColorspace = CGColorSpaceCreateDeviceRGB () ;

myGradient = CGGradientCreateWithColorComponents (myColorspace, components,
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locations, num_locations);

CGContextDrawRadialGradient (context, myGradient, myStartPoint, myStartRadius,
myEndPoint, myEndRadius, 0);

CGContextBeginPath (context) ;

CGContextAddArc (context, myStartPoint.x, myStartPoint.y, myEndRadius,
0, 2*M_PI, 0);

CGContextStrokePath (context) ;

*  drawAtomOrbits. Metode encarregat de representar les diferents orbites amb els

corresponents electrons, segons les especificacions donades i una série de regles quimiques

basiques (que s'escapen de 1'objectiu principal d'aquest informe).

-(void)drawAtomOrbits: (CGContextRef)context

{

int n,m;
int numberOfElectrons;
int coreAtomRadius = 30;

CGPoint currentPoint;

for( n=1; n <= [electronsPerLevel count]; n++ ) {
numberOfElectrons = [[electronsPerLevel objectAtIndex:n-1] intValuel];
for ( m=0; m<numberOfElectrons; m++ ) {
CGContextBeginPath (context) ;
CGContextAddArc (context, myStartPoint.x, myStartPoint.y,g
coreAtomRadius + 12*n, 2*m*M_PI/numberOfElectrons+M_PI/2,
2% (m+1)*M_PI/number0OfElectrons+M_PI/2, 0);
currentPoint = CGContextGetPathCurrentPoint (context) ;
CGContextStrokePath (context) ;
CGFloat cs2[] = {0.0, 0.196, 0.455, 1.0-(0.08*n)};
CGColorSpaceRef myCs = CGColorSpaceCreateDeviceRGB() ;
CGColorRef color2 = CGColorCreate (myCs, cs2);
CGContextSetFillColorWithColor (context, color2);
CGContextBeginPath (context) ;
CGContextAddArc (context, currentPoint.x, currentPoint.y,
4, 0, 2xM_PI, 0);
CGContextFillPath (context) ;
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* drawRect. Prepara el context per poder representar l'atom, cridant després de certes

inicialitzacions als metodes anteriorment citats.

- (void)drawRect: (CGRect)rect

{
[super drawRect:rect];
CGContextRef ctx = UIGraphicsGetCurrentContext () ;
CGFloat cs[] = {1.0, 1.0, 1.0, 1.0};
CGColorSpaceRef myCs = CGColorSpaceCreateDeviceRGB() ;
CGColorRef color = CGColorCreate (myCs, cs);
CGContextSetFillColorWithColor (ctx, color);
CGContextBeginPath (ctx) ;
CGContextMoveToPoint (ctx, 0, 0);
CGContextAddLineToPoint (ctx, CGRectGetMaxX(self.bounds), 0);
CGContextAddLineToPoint (ctx, CGRectGetMaxX (self.bounds),

CGRectGetMaxY (self .bounds)) ;

CGContextAddLineToPoint (ctx, 0, CGRectGetMaxY (self.bounds));
CGContextClosePath (ctx) ;
CGContextFillPath (ctx) ;
myStartPoint.x = CGRectGetMaxX (self.bounds)/2;
myStartPoint.y = 155;
myEndPoint.x = myStartPoint.x;
myEndPoint.y = myStartPoint.y;
myStartRadius = 0;
myEndRadius = 30;
[self drawAtomCore: ctx];
[self drawAtomOrbits :ctx];

}

Com a principal propietat, esmentar electronsPerLevel, un llistat del tipus NSMutableArray que conté la

informacié necessaria per poder dur a terme les operacions del meétode drawAtomOrbits.

4.5.1.7 ICElementsAdvancedController

Controlador (subclasse de UIViewController) que implementa la logica necessaria per que la informacié
avancada referent a 1'element es mostri en el format correcte en ICFElementsAdvancedView. Tanmateix,
encapsula les funcionalitats de navegacid entre vistes, necessaria per tornar a la vista previa
(ICElementsAtomicView).
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4.5.2 Modul de Calculadora Molar

Tots els controladors d'aquest modul es troben sota la carpeta classes/calculator. Encapsulen les

funcionalitats inherents al calcul de massa molar del compostos introduits per 1'usuari.

4.5.2.1 ICCalculatorController

Unic controlador del mddul, que gestiona l'enlla¢ entre les dades extretes de la persisténcia i la vista
associada ICCalculatorView. Per poder dur a terme les tasques descrites anteriorment, fa s d'un seguit de

propietats de les quals cal destacar:

* elements. Diccionari on es poden consultar les dades necessaries referents al pes atomic de

cada un dels elements implicats en el calcul.

* elementsDetected. Diccionari on s'emmagatzemen temporalment tots i cada un dels elements

implicats en el calcul. Proporciona informacié d'utilitat per mostrar les estadistiques parcials.

* elementsDetectedIndex. Array utilitzat en la descodificacié de elementsDetected.
Pel que fa a metodes representatius, s'han de tenir en compte:

*  performOperation. Conté tota la logica de negoci necessaria per poder realitzar els calculs de
massa molar a partir dels elements, de la seva repetibilitat i de la seva massa. El procés de
calcul, aixi com el format de les expressions a tractar responen a patrons definits en quimica, i
que s'escapen de l'abast d'aquest informe. Les dades necessaries es capturen via
ICCalculatorView, amb la interaccié de 1'usuari. En aquest cas, i per complexitat del codi, no

s'adjunta una part del mateix; no obstant, es pot consultar als annexos.

* showResults. Processa, en els formats especificats, la informacié resultant de realitzar les
operacions pertinents sobre la informacié proporcionada per l'usuari, per poder mostrar-la en
ICCalculatorView. Aquesta quedara desglossada en dos blocs: el del resultat general i els

parcials estadistics.

-(void)showResults: (float)result {
elementListView.text=0"";
atomNumberView.text=0"";
weigthPercentualView.text=0"";
for(int i=0; i < [elementsDetectedIndex count]; i++) {
elementListView.text = [[elementListView.text stringByAppendingString:
[elementsDetectedIndex objectAtIndex:i]] stringByAppendingString:@"\n"];

atomNumberView.text = [[atomNumberView.text stringByAppendingString:
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[[elementsDetected objectForKey: [elementsDetectedIndex objectAtIndex:il]
stringValue]] stringByAppendingString:@"\n"];
float percentualWeight = ([[elementsDetected objectForKey:[elementsDetectedIndex
objectAtIndex:i]] intValuel*[[[[elements objectForKey:
[elementsDetectedIndex objectAtIndex:i]] eAtom] atomicWeight]
floatValue])*100/result;
weigthPercentualView.text = [[weigthPercentualView.text stringByAppendingString:
[[NSNumber numberWithFloat:percentualWeight] stringValue]]
stringByAppendingString:@"\n"];
}
resultLabel.text = [[[NSNumber numberWithFloat:result] stringValue]
stringByAppendingString:@" g/mol"];

* dismissKeyboard. Metode que gestiona la informacié introduida via teclat tactil en
ICCalculatorView, passant-la als metodes anteriorment descrits, processant aixi la informaci6 i

tornat-la degudament formatada a la vista associada.

-(IBAction)dismissKeyboard: (id)sender {
[formulaField resignFirstResponder];

[self showResults:[self performOperation]];

4.5.3 Modul de Molécules

Tots els controladors d'aquest modul es troben sota la carpeta classes/molecules. S'encarreguen de definir la

logica de negoci lligada a les diferents representacions de compostos que 1'usuari pot requerir.

4.5.3.1 ICMoleculesController

Controlador (subclasse de UIViewController) que implementa la logica necessaria per poder gestionar
(navegar, editar) la taula de les molécules disponibles continguda en ICMoleculesView. A més, implementa
els protocols per gestié dades i accions associades a taules UlTableViewDataSource i UlTableViewDelegate.

Les principals propietats sén:

* eDelegate. Objecte del tipus iCompoundDelegate que permet accedir al delegat de 1'aplicacié

per obtenir, modificar i/o emmagatzemar la informacié requerida en cada moment.

*  molecules. Objecte del tipus NSMutableArray que conté el llista de les molecules. D'utilitat

per omplir la taula de molécules disponibles, per obtenir les referéncies necessaries i accedir a
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les visualitzacions grafiques de la molecula seleccionada. També permet iniciar el procés
d'emmagatzematge de noves, cas que sigui necessari.

Respecte als metodes, cal remarcar alguns dels ja esmentats que permeten la gestié de la taula, que
en el cas que ens ocupa queden lleugerament modificats per tal de poder actuar davant les opcions
d'inserci6/esborrat de noves molécules.

* cellForRowAtIndexPath. Encarregat de determinar la informacié a la cel - la assenyalada per
indexPath. Discrimina entre el que és una cel - la contenidora d'una molécula del que és la
designada per accedir a la insercié de noves (col - locada al final de la taula).

- (UITableViewCell *)tableView:(UITableView *)tv cellForRowAtIndexPath:

(NSIndexPath *)indexPath {

UITableViewCell *cell = [tv dequeueReusableCellWithIdentifier:@"cell"];

if (nil == cell) {
cell = [[[UITableViewCell alloc] initWithStyle:UITableViewCellStyleValuel

reuseldentifier:Q@"cell"] autorelease];

}

if (indexPath.row < molecules.count) { // Cell contains an existing molecule
Molecule *thisMolecule = [molecules objectAtIndex:indexPath.row];
cell.textLabel.text = thisMolecule.moleculeName;
cell.textLabel.textColor = [UIColor blackColor];
cell.editingAccessoryType = UlTableViewCellAccessoryNone;
if (self.editing) {

[cell setSelectionStyle:UITableViewCellSelectionStyleNone];

}
cell.detailTextLabel.text= thisMolecule.formule;
cell.detailTextLabel.font = [UIFont systemFontOfSize:14];

}

else { // Cell for add new molecule (temporaly created for that task)
cell.textLabel.text = @"Add new molecule";
cell.textLabel.textColor = [UIColor blueColor];

cell.editingAccessoryType = UITableViewCellAccessoryDisclosureIndicator ;

cell.detailTextLabel.text = @"";
}

return cell;

* didSelectRowAtIndexPath. Encarregat de determinar 1'accié a prendre al seleccionar una de
les cel -les de la taula. Si s'esta en mode d'edici6 es garanteix l'accés a la vista de cerca i
insercid; en cas contrari, s'accedeix a la visualitzacié en 2D de la molecula seleccionada.

- (void)tableView: (UITableView *)tv didSelectRowAtIndexPath: (NSIndexPath *)indexPath {
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if (indexPath.row < molecules.count &% !self.editing) {
// Is the selected row an existing molecule? Then go to view its representation
ICSimpleMoleculeController *moleculeController = [[ICSimpleMoleculeController
alloc] initWithIndexPath:indexPath];
moleculeController. selectedMolecule = [molecules objectAtIndex:indexPath.row];
[eDelegate.ICMoleculesNavBarController pushViewController :moleculeController
animated:YES];

[moleculeController releasel;

}
if (indexPath.row == molecules.count && self.editing) {
// If user wants to add a new molecule, the let it go to molecule finder
ICMoleculesSearchController #*searchController = [[ICMoleculesSearchController
alloc] init];
[eDelegate.ICMoleculesNavBarController presentModalViewController:
searchController animated:YES];
[searchController release];
}

[tv deselectRowAtIndexPath:indexPath animated:YES];

setEditing. Encarregat de gestionar 1'entrada/sortida de la taula en mode edicié.

editingStyleFor RowAtIndexPath. Encarregat de determinar 1'estil de la cel - la especificada
en el mode edici6. Aquestes poden ser de dos tipus: afegir un nou item o esborrar-lo, i la seva

eleccié marca les accions a prendre.

commitEditingStyle. Encarregat de establir les accions associades a cada estil dintre del
mode edicié. Centrat en 1'esborrat de molecules (la inserci6 es gestiona en d'altres metodes tal i
com s'ha especificat), verifica tant 1'existéncia d'aquesta a la base de dades de l'aplicacié com
del fitxer d'extensié .mol corresponent a les dades de representacié grafica. Si tot és correcte,
I'esborrat es fa efectiu (eliminacié de la cel - la, de la BBDD i de fitxers associats); altrament,

informa de 1l'error en el procés.

// Tasks to do on edit mode. More exactly, deleting cells tasks!!!
—-(void) tableView:(UITableView *)tv commitEditingStyle:
(UITableViewCellEditingStyle)editingStyle forRowAtIndexPath:
(NSIndexPath *)indexPath {
if (editingStyle == UITableViewCellEditingStyleDelete) {
Molecule *molecule = [molecules objectAtIndex:indexPath.row];
// For error information
NSError *error;
// Create file manager
NSFileManager *fileMgr = [NSFileManager defaultManager];
NSArray *paths =
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NSSearchPathForDirectoriesInDomains (NSDocumentDirectory,
NSUserDomainMask, YES);
NSString *documentsPath = [paths objectAtIndex:0];
NSString *bundlePath = [[NSBundle mainBundle] pathForResource: [molecule
fileId] ofType:@"mol"];
NSString *fh = [NSString stringWithContentsO0fFile:bundlePath encoding:
NSUTF8StringEncoding error:nil];
// Molecules were associated to representation files on .mol format.
// If exists on the bundle path of applicaction, user can't delete it.
// 1f exists on user documents path, they're downloaded molecules, and
// its deletion is permitted
if (fh==nil) {
// Delete selected cell
fh = [NSString stringWithContentsOfFile: [[[documentsPath
stringByAppendingString:0"/"] stringByAppendingString:
[molecule fileId]] stringByAppendingString:@".mol"]
encoding:NSUTF8StringEncoding error:nil];
if ([fileMgr removeItemAtPath: [[[documentsPath
stringByAppendingString:@"/"] stringByAppendingString:
[molecule fileId]] stringByAppendingString:@".mol"]
error:&error] != YES) {
X
else {
// and molecule and associated file if deletion is possible

[eDelegate dropMoleculeFromDatabase :molecule];

[molecules removeObjectAtIndex:indexPath.row];

[tv deleteRowsAtIndexPaths:[NSArray arrayWithObject:
indexPath] withRowAnimation:
UITableViewRowAnimationLeft];

}
} else {
UIAlertView *alert =[[UIAlertView alloc] initWithTitle:

Q@"Error deleting molecule"

message: Q"Predefined molecules can't be removed."

delegate: self

cancelButtonTitle: @"OK"

otherButtonTitles: nill;

[alert show];
[alert release];

return;
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4.5.3.2 ICSimpleMoleculeController

Controlador (subclasse de UIViewController) que implementa la logica necessaria per poder mostrar la
representacié grafica en 2D de la molecula seleccionada. Implementa el protocol moleculeInfoDelegate, que
permet la comunicacié amb la vista d'informacié de la representacié ICMoleculeInfoController.

Com a principals propietats destacar molecule (instancia de la classe simpleMolecule, generadora de la
representacio) i selectedMolecule (del tipus simple Molecule, que proporciona informacié sobre la molécula a

visualitzar.

Quant a metodes, el més destacable és goTolnformationView, que s'encarrega de garantir l'accés a la

informacié relativa a la representacié molecular (llegenda de simbols).

-(IBAction)goToInformationView: (id)sender {
ICMoleculeInfoController *varInfoViewController =
[[ICMoleculeInfoController alloc] init];
varInfoViewController.MIDelegate = self;
[self.navigationController presentModalViewController :varInfoViewController

animated:YES];

4.5.3.3 simpleMolecule

Subclasse de UlView, generada directament amb codi Objective-C, que conté tota la logica necessaria per
tal de generar les representacions en dues dimensions de les molecules dins la vista ICSimpleMoleculeView.
Aquesta representacié es fa utilitzant funcions de de l'api Quartz 2D, inclosa en el framework Core
Graphics.

Algunes de les propietats destacades sén comunes a d'altres vistes ja analitzades (eDelegate, elements, etc),
i la resta son especifiques per poder realitzar tots els calculs necessaris per poder situar i dibuixar en

pantalla cada una de les molécules i els corresponents enllagos.

Quant als métodes (dels quals es pot trobar informaci6é detallada als annexos degut a la seva complexitat)

es troben:

* drawRect. Metode principal, encarregat d'inicialitzar tant 1'entorn grafic com les propietats
necessaries per aquests efectes. També fa la crida als metodes implicats en la preparacid i
representacié de les dades de la molécula seleccionada. A continuacié es mostra una part del
codi, encarregat de preparar la pantalla i cridar els metodes implicats en el procés.
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// Init graphics & draw initial (base) screen
CGContextRef ctx = UIGraphicsGetCurrentContext () ;
CGFloat cs[] = {0.0, 0.0, 0.0, 1.0};
CGColorSpaceRef myCs = CGColorSpaceCreateDeviceRGB () ;
CGColorRef color = CGColorCreate(myCs, cs);
CGContextSetFillColorWithColor (ctx, color);
CGContextBeginPath (ctx) ;
CGContextMoveToPoint (ctx, 0, 0);
CGContextAddLineToPoint (ctx, CGRectGetMaxX (self.bounds), 0);
CGContextAddLineToPoint (ctx, CGRectGetMaxX (self.bounds),

CGRectGetMaxY (self.bounds)) ;

CGContextAddLineToPoint (ctx, 0, CGRectGetMaxY (self.bounds));
CGContextClosePath (ctx) ;
CGContextFillPath (ctx) ;

// Get data to represent the molecule
[self readMolFile ];
// Draw moleule

[self drawMolecule: ctx];

* readMolFile. Encarregat d'obtenir la informacié grafica emmagatzemada en el fitxer .mol
corresponent a la molecula que es vol representar. Extretes les dades, prepara les variables
implicades en la representacié, a més de realitzar els ajustos pertinents per garantir la correcta
ubicaci6 i grandaria de la molécula, obtenint una perfecta adaptacié a la pantalla del dispositiu.

* drawMolecule. Processa tota la informacié sobre la representacié per tal que cada atom i

enllac es mostri a la posicié que toca, amb les caracteristiques especificades en cada cas.

4.5.3.4 ICMoleculeInfoController

Controlador (subclasse de UIViewController) que s'encarrega de mostrar per pantalla, gracies a la vista
associada ICMoleculeInfoView informacié relativa a les entitats mostrades en la representacié grafica de la
molécula (el que es coneix com a llegenda o mapa de simbols). Per facilitar 1'experiéncia i comoditat

d'usuari fa us de un element UIScrollView, que permet desplagar-se per la vista amb controls tactils.

Destacable és la utilitzacié del protocol moleculeInfoDelegate, que agilitza la comunicacié de la vista amb

d'altres relacionades (tal i com s'ha apuntat abans).
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4.5.3.5 ICMoleculesSearchController

Controlador (subclasse de UIViewController) que implementa la 1dgica necessaria per realitzar la cerca i
descarrega d'una nova molécula, fent s de la vista ICMoleculesSearchView. Tanmateix, implementa els
protocols per gestié dades i accions associades a taules UlTableViewDataSource i UlTableViewDelegate, aixi
com els necessaris per gestionar navegaci6 web UIWebViewDelegate i cerques amb objectes grafics
UlSearchBarDelegate.

Pel que es refereix a les propietats, dir que la gran majoria sén especifiques per poder gestionar la connexi
i cerca en Internet, gestié de la taula de resultats o de la barra de cerca, a més de la ja esmentada
eDelegate, d'utilitat per dur a terme les tasques relacionades amb la interaccié amb la base de dades de

'aplicacié.
Quant a metodes, a banda dels tipics necessaris per gestionar taules (amb seccions), val la pena destacar:

*  searchBarTextDidBeginFEditing. Prepara l'entorn per poder introduir al cercador el nom de
la molécula a descarregar. Mostra el teclat alfanumeric per permetre a 1'usuari interactuar, a
més de configurar els botons necessaris per dur a terme les tasques relacionades (cercar,

esborrar, cancel - lar, etc).

e searchBarCancelButtonClicked. Controla la seleccié de 1'usuari de cancel - lar la cerca

activa, amagant el teclat i tornant a la vista de descarrega.

* searchBarSearchButtonClicked. Detecta l'ordre d'usuari de realitzar la cerca segons les
dades especificades. Intenta connectar amb la base de dades del NIST a través d'Internet, i
intenta recuperar la informacié relaciona amb la molécula demanada. Si aquesta es troba, es
prepara tot per tal que l'usuari pugui descarregar-la al seu dispositiu. Altrament informa a

l'usuari de l'impossibilitat d'obtenir resultats per la cerca feta.

*  moleculeDownload. S'encarrega de gestionar tot el procés de descarrega de la molecula
cercada. Aix0 implica la descarrega del fitxer de dades de representacié (format .mol) al

dispositiu, a més de la insercié de les dades associades a la base de iCompound.

Cal destacar que el fet que una molécula estigui disponible per la descarrega no implica que
aquesta es dugui a terme. De fet, només és pot afegir sempre i quan no existeixi previament en
l'aplicaci6 (fet que es verifica, tant en el cas que es tracti d'una molécula predefinida com d'una
descarregada per 1'usuari). D'aquesta manera s'eviten tant duplicitats com ocupacié d'espai

innecessaris.

El codi font detallat de les funcions descrites no es mostra per la seva complexitat, perd és possible veure'l a
I'apartat d'annexos.
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5 Integracié i proves

Un cop es té el producte dissenyat i implementat, és el moment de verificar el correcte funcionament, la
adequacié als estandards d'usabilitats establerts, i realitzar les accions necessaries per garantir que la
qualitat de l'aplicacié s'ajusta a les expectatives inicials.

Per aixo s'ha treballat en diferents fases:

1. Verificacié de funcionament.
2. Avaluaci6 de 1'aplicacié.

3. Aplicacié de mesures correctores en funcié dels resultats de 1'avaluacié.

El procés hauria de ser iteratiu, per tal de poder garantir una millora més acurada. Desafortunadament, el
temps disponible per a la realitzacié de tot el procés és molt limitat, i per tant, només es pot fer una
vegada, 1 prenent accions molt especifiques. Aixi doncs, i per simplificar, cada verificacié6 aplica
immediatament la correccié oportuna, per evitar arrossegar errors en el procés.

5.1 Verificacio de funcionament

El primer punt en el procés d'integracié i proves consisteix en garantir que les especificacions de
funcionament fetes en estadis inicials del disseny es compleixen. Aixo implica revisar, punt per punt, cada
part de l'aplicacié en busca d'errades per poder fer una correccié acurada.

Aquesta verificacié s'ha dut a terme en dos fases. La primera, sobre el simulador que incorpora X-Code, i
altre, sobre un dispositiu iPod Touch (42 generacid). Aquest procés s'ha focalitzat en la cerca de
funcionaments anomals (gestié ineficient de memoria, errors en el codi, etc) i incompliments de les

especificacions inicials.

5.1.1 Consideracions previes

Es important destacar el fet que durant el procés d'implementacié ja s'ha tingut en compte la deteccié de
comportaments que no s'ajusten a l'especificacié, i per tant, molts dels possibles problemes ja han estat

corregits.

Un dels principals punts delicats és la gestié de la memoria que els sistemes mobils basats en iOS realitzen,
tal i com s'ha apuntat en l'apartat 5.1.2. Durant el procés de verificacié s'ha revisat que el cicle de creacié i
alliberament quedi balancejat, garantint en la mesura del possible una gestié encertada.
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5.1.2 Detecci6é de problemes sobre simulador

No es van detectar problemes de memoria en la versi6 considerada final, perd en canvi si certs

comportaments que no es corresponien amb les especificacions donades:

*  Per certes molecules, la seva representacié no s'ajustava bé al tamany de la pantalla, fet que
s'ha corregit millorant 1'algoritme d'adaptacié del renderitzat.

* La vista de propietats atomiques no s'ajustava bé per atoms d'elements amb tots els orbitals
complets. Corregit adaptant la vista (posicié de cada element).

* La calculadora molar no reaccionava bé a férmules definides amb pareéntesis, ja que no es
respectava la precedéncia d'operands en casos puntuals. Solucionat ajustant 1'algoritme de
calcul (als annexos es pot trobar les bases necessaries emprades per dur a terme aquestes
tasques).

* L'esborrat de molecules no quedava restringit a les afegides via descarrega. Una correccié en

I'algorisme d'esborrat va eliminar el problema.

5.1.3 Detecci6é de problemes sobre iPod Touch

L'execuci6é de iCompound sobre un dispositiu Apple és possible gracies a les eines de depuracié de X-Code,
concretament a Organizer (que facilita de manera notable la integracié d'aplicacions en fase de test en
dispositius reals). D'aquesta manera, és possible poder verificar certs aspectes que es poden passar per alt al
treballar sobre el simulador, a més de poder donar l'oportunitat a un/s usuari/s de fer servir l'eina

directament en un dispositiu fisic.

Aixi doncs, la primera verificaci6 a fer era veure si hi havien problemes amb la gesti6 de la memoria. Es van
trobar dues anomalies al respecte:

* L'aplicacié s'avortava sobtadament quan es feien canvis en 1'ordenacié del llistat d'elements i
posteriorment es realitzaven operacions de navegacié sobre les propietats. El problema radicava
en fer més d'un alliberament d'objectes de manera incorrecta, fet que desreferenciava part de la
informacié entre vistes. La solucié va passar per fer una correccié en el cicle de creaci6 i
alliberament a la vista ICElementsBasicView.

e L'aplicaci6 quedava penjada en intentar eliminar una molecula del llista de disponibles. El
problema, més que de cicle de gestié de memoria, radicava en un ordre incorrecte del mateix.
Organitzant-lo bé va quedar arreglat.

D'altra banda, hi havia un comportament anomal respecte a l'estipulat en el disseny. De fet, més que un
error d'implementaci6 era un error de localitzacié de la base de dades consultada, la qual depén de l'idioma
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del navegador/dispositiu. La solucid, tenint en compte que no s'ha implementat localitzacié per iCompound
(tot i que entra en els plans de millores futures), passava per readaptar 1'algorisme de tractament de la

informacié sobre les molécules consultades.

5.2 Avaluacié de l'aplicacio

Per poder determinar si els estandards minims d'usabilitat establerts inicialment es compleixen, el millor es
fer un estudi de les opinions del usuaris, basant-se en els perfils definits en el procés de definici6 i analisi de
requeriments (punt 3.3.2). Obviament, el temps és un factor determinant a I'hora de poder realitzar totes
les tasques que se suposen inherents al procés de disseny i implementacié d'una aplicacio, i en el cas que ens
ocupa, és massa limitat per fer un estudi en profunditat. Aixi doncs, i com a mostra, s'han fet dues proves
d'us sobre un dispositiu fisic (iPod Touch) a dos persones que encaixen dintre dels perfils d'usuari tipus

estudiant universitari (avangat) i aficionat a la quimica (basic).

A continuacié es detallen algunes de les problematiques comuns assenyalades pels mateixos respecte a la
satisfaccié en 1'experiencia d'usuari, aixi com els aspectes positius globals.

5.2.1 Deficiéncies detectades i solucions proposades

Les proves sobre utilitzacié de iCompound han permes detectar certes deficiéncies en el que es refereix a

experiencia d'usuari:

* La configuracié inicial de la llista d'elements, formada per una llista agrupada (segons els
criteris de cerca) en la que cada cel-la tenia el color del caracter quimic de l'element
representat no resultava del tot agradable. Aixi doncs, es va optar per fer un format de llista no
agrupat i de colors clars, que resultava molt més entenedor. La figura 47 mostra com era

inicialment i com qued després de les correccions apuntades.

* La navegacié entre els elements resultava certament farragosa, ja que l'alt nombre de cel - les
(més de cent) feia complicat arribar al final de la llista. Com a solucid, elegant i efectiva, s'opta
per introduir un index lateral que permet anar, segons grups, a les cel - les més allunyades de
manera senzilla (veure figura 47).

* Els botons de la barra inferior per commutar amb la vista de taula i la vista de ordenacio
s'integren a la barra de navegacié superior, com a resposta a les anotacions fetes pels usuaris
respecte a incrementar de part de a pantalla utilitzada pel llistat d'elements (veure figura 47).
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Cartier = 7:52 PM =1 Carrier = 7:55 AM =

Table View Elements  oOrder Criteria

Alkali earth metals
Iron Fe
Be Actinium
M Krypton Kr Bcrk:‘hum
g Cnl;ium
Ca Lanthanum La Copper
Fl:n:a:um
s Hassiur
Sr Lawrencium Lr K‘ E':)"'
ryptor
Ba r.lar\g:mesn:
== Lead Pb Nickel
-
Platinum
Lithium Li R-‘IEQH
Transition metals Scandium
> Lutetium i~ e
Scandium Titanium
Zirconium
Magnesium Mg

Table View ' OrderCriteria

Y

Periodic Table

Imatge 47: Vista inicial del llistat d'elements (esquerra) i vista millorada (dreta).

e La visualitzacié de les propietats basiques, en que el nom atomic quedava dintre d'un quadre
degradat no resultava atractiva. Es va decidir cercar una imatge més adient, que a més, aprofita
el concepte de color segons caracter quimic per donar més informacié sobre 1'element que s'esta
analitzant (aplicat al nucli de 1'atom).

Carrier = 7:55 PM =1 Carrier & 7:58 AM =

Back In properties Atomic Elements AU properties Atomic

Basic Properties Basic Properties

Name: Gold ; P\

Name: Indium

Atomic Number: 49 Group: 1B
Group: 3A Period: 6 I \
L
Period: 5 Atomic Number 79
Chemical Character: Other metals Chemical Character: Transition metals
Electronegativity: 1.7 Electronegativity: 2.4
Oxidation States: 3 Oxidation States: 1,3

Periodic Table Molar Calculator Molecule Viewer Periodic Table

Imatge 48: Vista inicial de propietats basiques d'element (esquerra) i vista
millorada (dreta).
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* Es van detectar errors en la llegenda mostrada en la visualitzacié de les molécules, que podrien
induir a errors, especialment a usuaris no experts (com va succeir en un dels dos casos
analitzats). Una revisié i correcci6 del problema va corregir-los.

5.2.2 Aspectes destacables

Un cop tingudes en compte les opinions dels usuaris, s'ha tornat a fer proves d'usabilitat. L'increment de
satisfaccié respecte a les primeres proves ha estat notable, podent destacar del producte final:

*  Senzillesa en la utilitzacio.

* Claredat en la informacié mostrada.

* L'aplicacio resulta altament intuitiva i precisa.

*  Tant l'aspecte grafic com la navegaci6 contribueixen a un alt grau d'amigabilitat.

*  Organitzaci6 de continguts ben estructurada.

5.3 Resultat final

El producte final es pot veure tant en els videos que s'adjunten amb aquesta memoria, com en el paquet de
codi font adjunt, preparat per posar en marxa iCompound i verificar tot el que s'ha explicat al llarg

d'aquesta memoria.

Es possible afirmar que, amb forca precisié, s'han assolit les expectatives creades a 1'inici del projecte, tot i
haver hagut de fer certes modificacions per adaptar el producte final tant als processos a realitzar com al
temps real del que s'ha disposat per dur-los a terme.

5.4 Possibles millores i futur de l'aplicaci6

Dintre de l'apartat millores cal recordar el fet de no haver pogut realitzar la representacié en tres
dimensions de les molecules, degut a que la corba d'aprenentatge d'Open GL ES és elevada, i 1'assimilacié
del coneixement necessari no era possible tenint en compte la limitacié temporal que es tenia. D'altra banda
seria interessant:

*  Implementar un index pel llistat de molecules, tal i com s'ha fet pel llistat d'elements. S'ha de
pensar que l'usuari pot arribar a descarregar un alt nombre de compostos i, per tant, la
navegacio resultaria insatisfactoria tal i com esta actualment.
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*  Optimitzar el codi font en certs algorismes (concretament, els de la calculadora i descarrega)
per tal de dotar de més agilitat a 1'aplicaci6. Algunes d'aquestes mesures podrien passar per
I'us de funcions relacionades amb expressions regulars, que millorarien la cerca d'informacio.

e Oferir més opcions al cercador de molécules. Aquestes poden anar des de permetre diferents
criteris de cerca (actualment només funciona la cerca per nom), a més de implementar 1'accés a
més servidors especialitzats, fet que incrementaria el nombre de molecules disponibles per
descarregar.

*  Permetre, tal i com s'havia pensat inicialment, en oferir opcions de zoom sobre la vista de taula

periodica classica, per fer més enriquidora 1'experiéncia d'usuari.

* Adaptar l'aplicacié per correr també sobre iPad. En principi, pensada per iPhone i iPod,
aquesta adaptacié podria resultar interessant, a més de permetre afegir alguna nova
funcionalitat aprofitant les dimensions i propietats del tablet d'Apple.

* Aplicar técniques d'internacionalitzaci6, per permetre que un public més ampli pugui treballar
de manera nativa en el seu idioma. En principi, a idea és que iCompound pugui estar disponible
en anglés (llengua per defecte), espanyol, catala i frances.

Un cop aplicades aquestes millores, i potser alguna més que pugui plantejar-se, la idea és no deixar el
projecte aparcat, siné millorar-lo i publicar-lo a Apple Store per veure quina sortida té en un mercat real, on
la competeéncia pot ser dura pero enriquidora. Aquest pas final és, sense cap mena de dubte, la prova de foc

per iCompound.
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A l'inici d'aquest projecte es plantejaven diferents objectius a assolir. En aquest punt, en que ja s'ha arribat
al final, és possible afirmar que la gran majoria d'expectatives s'han cobert de manera satisfactoria.

El principal objectiu, que era dissenyar i implementar una aplicacié sobre iOS com és iCompound ha
suposat un repte important. No només per tot el procés d'adquisicié de coneixements sobre 1'entorn a
treballar, sindé també per la dificultat afegida d'haver de tornar a recordar conceptes relacionats amb la
quimica (anteriorment adquirits, pero oblidats). Aixi doncs, és possible afirmar que l'enriquiment cultural
que ha suposat la consecucié d'aquest projecte ha estat important.

A més, el fet d'haver participat en un procés de creaci6 des de zero d'una aplicacié, passant per tots (o
gairebé tots) els estadis del cicle de vida d'un producte informatic, ha proporcionat una visié més
clarificadora de les dificultats que implica. Ha quedat totalment palesa la importancia de cada un dels
passos a seguir per a poder acabar obtenint un producte de qualitat i ajustat a les necessitats de 1'usuari.
Destacar d'aquest procés la importancia de certs aspectes:

*  Planificacié. Estructurar bé les tasques a fer i fer una distribucié temporal acurada és la base per
garantir 1'éxit del procés. En el cas d'aquest projecte, tot i que hi hagut certs desfases entre la
realitat i el planificat (especialment en la part d'implementacié degut a la previsié no acomplerta de
la visualitzacié en 3D), es pot afirmar que part de 1'éxit ha radicat en haver-lo seguit de manera
fidedigna.

* TIteraci6 i interaccié. Es considera que, en un disseny enfocat a garantir la satisfaccié d'usuari, és
una maxima que sempre s'ha de seguir, ja que permet detectar deficiencies d'una manera senzilla i
natural, contribuint a la consecuci6é d'un producte de qualitat millorada.

e L'usuari és el centre del desenvolupament. Una eina que ha de ser d'utilitat per un usuari ha de
tenir-lo sempre en compte. Coneixer les seves preferencies i necessitats en tot moment pot ser un

factor determinant per garantir 1'exit de 1'aplicacio.

Cal destacar la poteéncia, elegancia i eficiencia del llenguatge Objective-C. Aprendre la seva idiosincrasia no
ha estat pas complicada, més tenint en compte el bagatge adquirit (tant en la vida professional com en la
docent) en d'altres llenguatges com C o C++. També es remarcable la senzillesa i poténcia de les eines
ofertes per Apple (X-Code i Interface Builder) utilitzat per dur a terme aquest projecte.

Finalment, dir que tot i no haver pogut assolir el 100% de la idea inicial sobre les caracteristiques
d'iCompound, s'ha aconseguit fer un disseny funcional i ajustat a tots els parametres sobre DCU que una
aplicacié6 com aquesta ha de tenir. En un futur, que comenca amb la fnalitzacié d'aquest treball
d'investigaci6, s'han d'assolir els objectius no acomplerts per tal de publicar aquesta eina a Apple Store i
comprovar fins a quin punt les bones sensacions tenen raé de ser. Francament, i tenint en compte que el

projecte era ambicids, la realitat és que resulta un orgull haver arribat als resultats obtinguts.
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APPLE INC

TABLET

IPHONE

IPoD

IPAD

108

OBJECTIVE-C

Cocoa-ToucH

OrPEN GL ES

CoRE GRAPHICS

X-CoDE

INTERFACE BUILDER
IPO

DCU

Multinacional dels EEUU que té com activitats empresarials el disseny i

produccié de programari / maquinari informatic.
Ordinador portatil de dimensions reduides gestionat amb controls tactils.

Terminal telefonic intel - ligent, multimedia i tactil dissenyat, produit i
comercialitzat per Apple inc.

Dispositiu  multimedia (tactil en la versi6 Touch) dissenyat, produit i
comercialitzat per Apple inc.

Tablet multimedia dissenyat, produit i comercialitzat per Apple inc.

Sistema operatiu propietat d'Apple inc, utilitzat en els seus dispositius
portatils.

Llenguatge de programacié orienta a objectes basat en C, perd similar a
SmallTalk, utilitzat per MacOSX.

Interficie de programacié d'aplicacions (API) que proporciona una capa
d'abstraccié del sistema per a la creacié de programes sota iOS.

Variant de 1'API grafica Open GL per dispositius portatils. Es una
especificacio estandard destinada a produir grafics en dos i tres dimensions.

API de Quarz 2D que ofereix funcions per creacid i renderitzacié de grafics en
dos dimensions.

Entorn de desenvolupament grafic (IDE) creat per Apple, destinat al disseny
d'aplicacions per dispositius de la mateixa empresa.

Part de X-Code per dissenyar les interficies dels programes d'Apple.
Interaccié persona-ordinador. Estudi de la comunicacié entre persones i

computadors.

Disseny centrat en l'usuari. Filosofia basada en crear productes que
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HUMAN INTERFACE
GUIDELINES

MVC

WIREFRAME

RENDER

SERIALITZACIO

DELEGATE

MobAL VIEW

CONTROLLER

GARBAGE
COLLECTOR

IUPAC
NIST

esdevinguin eines utils per a les persones, tot garantint la seva satisfaccié en
I'experiencia d'usuari.

Documentacié destinada a desenvolupadors que ofereixen recomanacions
orientades a millorar 1'experiéncia d'usuari.

Model Vista Controlador. Patrd d'arquitectura de programari que separa les
dades de la interficie i de la logica de negoci, tractant a cada un com peces
diferents del programa.

Representacié esquematica associada al disseny d'una aplicacié, que permet
definir de manera grafica part de les interficies i comportaments.

Procés per generar imatges en tres dimensions a partir de models establerts
en dues dimensions.

Codificacié d'un objecte en un format sensible de ser emmagatzemat o tramés
com a agrupacié de bytes.

Patr6 de programacié que permet crear objectes que realitzen transaccions

entre d'altres, amb la missié6 de minimitzar 1'acoblament.

Controlador que permet interrompre el flux de treball normal per realitzar
una tasca concreta i acotada, mostrant una nova finestra.

Mecanisme inclos en diversos llenguatges de programacié destinat a facilitar
la gesti6 de memoria, al alliberar de manera automatica recursos.

International Union of Pure and Applied Chemistry

National Institute of Standards and Technology
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