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RESUMEN

La Faculta 6 de la Universidad de las Ciencias Informéticas (UCI) desarrolla un proyecto denominado:
“Plataforma para la Prediccion de Actividad Bioldgica en Compuestos Organicos” (alasGRATO). La
plataforma consta de varios médulos entre los cuales se encuentra el modulo Calculo de Descriptores.
Estos médulos deberan ser integrados a la misma en forma de plug-in de manera que posibilite la
interaccion entre todas las partes del sistema. En el presente trabajo, se implementé el plug-in para la
integracion del modulo Calculo de Descriptores a la plataforma alasGRATO. Se implementaron, ademas,
dos servicios web, uno para obtener los descriptores disponibles y el otro para realizar el calculo de
descriptores. También, se realiz6 el disefio de una base de datos local para almacenar los resultados de

los descriptores.

Palabras clave: alasGRATO, Descriptores, Plug-in, T-arenal
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Introducciéon

INTRODUCCION

En las condiciones actuales del desarrollo cientifico técnico es indispensable la busqueda de novedosos
tratamientos o farmacos para las nuevas y diversas enfermedades a las que el mundo se enfrenta. El
desarrollo, disefio y obtencion de los mismos, se logra y se consolida gracias al conocimiento conjunto en
las &reas de la Quimica, la Biologia, la Medicina, la Ingenieria, la Biotecnologia y la Bioinforméatica, entre
otras, que estan integradas por el trabajo de diferentes grupos multidisciplinarios, y llevan el principio
activo desde su origen hasta la presentacion farmacéutica que se conoce como medicamento.

El ciclo de desarrollo de un farmaco, tanto en la fase de descubrimiento, como en la fase de desarrollo es
un proceso muy complejo y lento, que puede tomar hasta 12 afios e incurrir en gastos significativos por
cada nuevo medicamento que sale al mercado. Cada nuevo farmaco es fruto de un intensivo proceso de
busqueda durante el cual se examinan todas las posibilidades para desarrollar el farmaco mas eficaz que
permita mejorar la calidad de vida de quienes sufran alguna enfermedad.

La Facultad 6 de la Universidad de las Ciencias Informaticas (UCI) estd desarrollando un proyecto de
investigacion para el tamizaje virtual de compuestos organicos, basado en técnicas de teoria de grafo e
inteligencia artificial, denominado: “Plataforma para la Prediccion de Actividad Biolégica en Compuestos
Organicos” (alasGRATO).

alasGRATO es una plataforma que pretende centralizar el proceso de obtencidén de farmacos permitiendo,
gue un especialista quimico que haga estudios en este campo, cuente con la posibilidad de poner en
practica sus investigaciones. Este proceso tan complejo se divide en varios pasos como la edicién de
estructuras quimicas, el calculo de los descriptores asociados a éstas, la reducciéon de los espacios
muestrales, la prediccion de la actividad biolégica, entre otros.

Cada uno de estos pasos, constituye un modulo independiente de la plataforma, que como necesidad del
proyecto, deberd integrarse como un plug-in para permitir la interaccién entre cada parte del sistema que
represente una funcionalidad, de manera que resulte mas sencillo utilizar las salidas de una operacion
como entradas para otras. Otra necesidad es realizar todas las operaciones en el servidor de aplicaciones

Tomcat del proyecto, mediante servicios web que permitan distribuir los calculos que demoren mucho
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tiempo a través de la plataforma de computo distribuido T-arenal. Ademas, deberd almacenar los
resultados obtenidos en una base de datos local para su uso posterior.

Actualmente, alasGRATO cuenta con una aplicaciébn para el calculo de descriptores atémicos,
moleculares y para aminoéacidos del médulo Célculo de Descriptores. Esta, es una libreria que implementa
los algoritmos de 11 indices moleculares y 4 atébmicos, asi como, 4 nuevos indices para aminoacidos. Sin
embargo, esta herramienta no permite guardar los resultados en una base de datos. Tampoco trabaja a
través del servidor de aplicaciones de la plataforma, ni distribuye los céalculos a través de éste. Ademas,

no esta orientada a la arquitectura plug-in, por lo que no puede integrarse a alasGRATO.

Ante tal situacion se plantea el siguiente problema cientifico: ¢Coémo lograr la integracion del médulo
Célculo de Descriptores a la plataforma alasGRATO?
El problema establecido se enmarca en el objeto de estudio: Aplicaciones informaticas basadas en
arquitectura plug-in.
El objeto de estudio delimita el campo de accidn: Aplicaciones informaticas basadas en arquitectura plug-
in para la plataforma alasGRATO.
En aras de solucionar el problema planteado se define como objetivo general: Desarrollar un plug-in para
el médulo Célculo de Descriptores de la plataforma alasGRATO.

Para cumplir este objetivo se fijan los siguientes objetivos especificos:

e Disefiar el plug-in para el médulo Célculo de Descriptores.
¢ Implementar el plug-in para el médulo Calculo de Descriptores.
e Realizar pruebas al plug-in implementado.

Las tareas de investigacion definidas para cumplir los objetivos especificos fijados son:

1. Revision de la literatura acerca de los plug-in.

2 Revision y andlisis de la literatura acerca de servicios web.

3. Revision y andlisis de la literatura acerca de bases de datos.

4 Estudiar la arquitectura de la herramienta para el célculo de descriptores atomicos,
moleculares y para aminoacidos.

5. Elaboracion del modelo de dominio.
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Definicién de los requisitos funcionales y no funcionales de la herramienta.
Desarrollo del diagrama de casos de uso del sistema.

Descripcion de los casos de uso correspondientes al sistema.

©° »® =N

Desarrollo del diagrama de clases del disefio.
10. Crear una base de datos local que permite guardar el resultado de los calculos de

descriptores.

11. Implementacién de un Servicio Web para obtener los descriptores que se disponen para el
calculo.

12. Implementacion de un Servicio Web para realizar los célculos de descriptores de forma
distribuida.

13. Implementacion del plug-in para la integracién del médulo Célculo de Descriptores a la
plataforma alasGRATO.

14. Realizar pruebas de unidad (caja negra) al plug-in implementado.

El presente documento consta de un Resumen, Introduccion, cuatro capitulos, Conclusiones Generales,
Recomendaciones, Referencias Bibliogréficas, Bibliografia y Anexos.

En el capitulo | se realiza el estudio de las herramientas mas significativas para la investigacion. Asi como
un resumen de las principales herramientas y las tecnologias empleadas durante el desarrollo del trabajo.
En capitulo Il se realiza una breve descripcion de la aplicacién a implementar. Se describe la solucion
propuesta mediante los componentes del dominio. Se detallan las reglas del negocio, requisitos
funcionales y no funcionales del sistema. Se muestra el diagrama de casos de uso del sistema y la
descripcion de éstos para el sistema que se implementé. En el capitulo lll se describe el estilo
arquitecténico utilizado para el desarrollo del sistema y los patrones de disefio empleados. Se realiza el
diagrama de clases del disefio e interaccién de los casos de uso, asi como el modelo de despliegue. Por
altimo, en el capitulo IV se realizan los diagramas de componentes, teniendo en cuenta las bases
creadas por el flujo de trabajo de disefio ademas, se describen los algoritmos mas significativos y las

pruebas que se le realizaron al sistema.




Capitulo I: Fundamentacién Teérica

CAPITULO1

FUNDAMENTACION TEORICA

En este capitulo se realiza el estudio de la herramienta utilizada para el calculo de descriptores y las
caracteristicas principales de los plug-ins. Se explica el funcionamiento y utilidad de los servicios web y
por ultimo, se brinda un resumen de las principales herramientas y tecnologias que se deberan emplear

para el desarrollo de la aplicacion propuesta.

1.1 Herramienta para el calculo de descriptores atbmicos, moleculares y para aminoacidos

La aplicacioén realiza el calculo de indices topolégicos y topogréaficos, tanto atdbmicos, moleculares y para
aminoacidos. Se compone por dos mdodulos légicos, uno para el célculo de los descriptores atémicos y
moleculares y otro para el calculo de los indices para aminoacidos.

El médulo que calcula los descriptores atdmicos y moleculares recibe los datos de las moléculas en
ficheros con formato .mol desde un directorio designado por el usuario, luego se optimizan las moléculas
utilizando el MOPAC 6. Una vez que se realiza la optimizacion, se calculan los descriptores seleccionados
por el usuario y se ofrecen los resultados en un fichero .dsc, donde se muestra los caminos, clisteres y
claster-camino, asi como los valores de los descriptores calculados. Ademas, asigna la hibridacion a cada
atomo y la fragmentacion molecular que se necesita para calcular los indices.

El médulo que calcula los indices para aminoacidos parte de ficheros, pero éstos en formato .pdb que
representan una proteina con sus caracteristicas. Este médulo trae implicito los valores intrinsecos de
electronegatividad y de refractividad de cada aminoacido, calculados a través del modulo descrito

anteriormente. Los descriptores seleccionados por el usuario se calculan y se guardan en un fichero .dsa.

(1)

1.2 Plug-in
Un Plug-in es una aplicacién que incrementa una caracteristica 0 servicio a un sistema ya existente; y éste

se ejecuta por la aplicacién principal.
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A nivel mundial, existen aplicaciones basadas en arquitectura plug-in que le brindan la capacidad de
agregar funcionalidades nuevas en tiempo de ejecucién. También tiene varias ventajas reales:
e Permite que los desarrolladores externos colaboren con la aplicaciéon principal, de manera que se

extiendan sus funciones.

e Hace posible que sélo cierta funcionalidad esté disponible si alguna libreria de o aplicacion de

terceros no esta disponible en el sistema.

e Hace posible el personalizar la aplicacién de maneras no pensadas por el autor, o que al menos no

tenia la intencién de hacer.

e Es posible compartir cédigo entre aplicaciones sin mucho que ver entre ellas si estas comparten
una infraestructura de plug-ins entre si. (2)
Debido a las ventajas y facilidades que brindan los plug-in, a nivel de proyecto se decide integrar todos
los médulos basandose en esta arquitectura. De esta manera, posibilita al especialista poder decidir con
gué moddulos desea trabajar; sin necesidad de tenerlos incorporados a la plataforma. El especialista
puede, a través del gestor de la plataforma, reemplazar los mddulos por nuevas versiones de éstos sin

tener que cambiar la versiéon de alasGRATO.

1.3 Base de Datos
Una Base de Datos (BD) es un conjunto de datos relacionados entre si, que tiene las siguientes
propiedades implicitas:

e Representan algun aspecto del mundo real.

e Es un conjunto de datos l6gicamente coherentes, con un cierto significado inherente.

e Cuenta con un publico activamente interesado en el contenido de la BD.

e Sutamafio es variado. (3)
Para la aplicacién a implementar se debe contar con una BD que permita guardar el resultado de los
célculos de descriptores, brindando al especialista la posibilidad de consultar los datos y poder utilizarlos

como entradas para otros modulos de la plataforma.
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1.4 Servicios Web

Un servicio web es una interfaz capaz de recibir una peticién, activar procesos y devolver los resultados
de una operacion, todo esto, en Internet, a través de protocolos de red (HTTP, FTP, SMTP).
Mediante XML, es que se realiza la comunicacion entre los diferentes entornos del servicio web.

Para establecer un didlogo coherente entre el Servicio Web Cliente, que envia la peticion y recibe la
respuesta y el Servidor de servicios web, el que ejecuta el proceso y envia la respuesta, se utiliza SOAP
(Simple Object Access Protocol), que es una codificacion basada en XML.

Un Servicio Web, en vez de obtener peticiones desde un navegador y devolver paginas web como
respuesta, recibe peticiones, mediante un mensaje formateado con SOAP, desde otras aplicaciones,

realiza la labor que le solicitaron y devuelve un mensaje de respuesta también con formato SOAP. (Fig.

1) $

Usuario final

Figura 1.1. Esquema del Funcionamiento de los Servicios Web

Los servicios web se utilizan para tener acceso a informacion y procesos remotos a través de aplicaciones
web o desktop. Esto quiere decir, por ejemplo, que un Servicio Web puede invocarse remotamente como
una funcionalidad mas dentro de una aplicacién desktop, con las ventajas que: es totalmente invisible para
el usuario final, al ser un proceso remoto el consumo de recursos se absorbe por el Servicio Web y la

aplicacion puede desarrollarse en cualquier lenguaje y plataforma. (4) (Fig. 1.2)
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Figura 1.2. Comunicacion entre los Servicios Web y la aplicacién desktop a través de Internet

1.5 Herramientas y metodologias a utilizar en la aplicacion

Uno de los objetivos fundamentales a la hora de realizar una aplicacion de software factible, eficaz y de
calidad, es definir cuales son las herramientas y metodologias que seran de mayor utilidad para la
implementacion. Las metodologias de desarrollo de software describen los pasos para lograr dicho
objetivo, puesto que definen detalladamente qué es lo que se debe hacer y quién debe hacerlo. Precisan
las tareas fundamentales a desarrollar a lo largo del ciclo de vida del proyecto, los artefactos que deben
construirse, el orden en que se deben realizar y designan los responsables de cada tarea.

Para el desarrollo de esta aplicacion, se realizdé un estudio de las principales herramientas y tecnologias
gue se seleccionaron para la implementacién del mismo, teniendo en cuenta las especificaciones del

cliente y siguiendo los estandares empleados en el proyecto alasGRATO.

1.5.1 Metodologias de desarrollo de software: OpenUP

OpenUP es un proceso unificado que aplica acercamientos iterativos e incrementales dentro de un ciclo
de vida estructurado. Ademas, abarca una filosofia pragmatica, agil y que se centra en la naturaleza de
colaboracién de desarrollo de software. Es una herramienta que se puede ampliar para hacer frente a una
amplia variedad de tipos de proyectos.

El esfuerzo personal en un proyecto de OpenUP se organiza en micro-incrementos, los cuales
representan unidades cortas de trabajo que producen un paso constante y mensurable en el progreso del
proyecto. El proceso aplica la colaboracion intensiva como sistema de desarrollo incremental. Estos micro-

incrementos proporcionan un lazo de regeneracion extremadamente corto, que conducen a decisiones
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adaptables dentro de cada iteracion. El ciclo de vida de un proyecto en OpenUP esta estructurado en

cuatro fases: inicio, elaboracion, construccion y transicion. (5)

1.5.2 Lenguaje de modelado: UML

UML (Unified Modeling Language o Lenguaje Unificado de Modelado) es el mas conocido y utilizado en la
actualidad. Es un lenguaje grafico para visualizar, especificar, construir y documentar un sistema. Se
utiliza para definir un sistema, para detallar los artefactos en el mismo, en otras palabras, es el lenguaje en
el que esta descrito el modelo. UML no es un lenguaje de programacion, sino un lenguaje de propésito
general para el modelado orientado a objetos. También puede considerarse como un lenguaje de
modelado visual que permite una abstraccion del sistema y sus componentes.

Principales diagramas UML.:

Diagramas de estructura estatica: Describen las propiedades estructurales del sistema.

¢ Diagrama de clases: Conjunto de clases, interfaces y colaboraciones; asi como sus colaboraciones.
e Diagrama de objetos: Conjunto de objetos y sus relaciones.

e Diagrama de casos de uso: Conjunto de casos de uso y actores y sus relaciones.

Diagramas de comportamiento:

e Diagramas de interaccién (secuencia y colaboracién): Objetos y sus relaciones, incluyendo los

mensajes que pueden enviarse entre ellos.

e Diagrama de estados: Muestra una maquina de estado que consta de estados, transiciones,

eventos y actividades.

e Diagrama de actividad: Es un tipo especial de diagrama de estados que muestra el flujo de

actividades dentro de un sistema.

Diagramas de Implementacion:

e Diagramas de despliegue.

e Diagrama de componentes. (6)
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1.5.3 Herramientas CASE: Visual Paradigm

Las herramientas CASE (Computer-Aided Software Engineering o Ingenieria de Software Asistida por
Computadora) se pueden definir como un conjunto de métodos, utilidades y técnicas que dan asistencia a
los analistas, ingenieros de software y desarrolladores, facilitando la automatizacién del ciclo de vida del
desarrollo de sistemas de informacién, completamente o en alguna de sus fases. También se puede decir
gue es la aplicaciébn de métodos y técnicas a través de las cuales se hacen Utiles a las personas
comprender las capacidades de las computadoras, por medio de programas, de procedimientos y su
respectiva documentacion.

Visual Paradigm es una herramienta que soporta el UML como lenguaje de modelado, soporta el ciclo de
vida completo del desarrollo de software: analisis y disefio, construccion, pruebas y despliegue. Son
diversas aplicaciones informéticas destinadas a aumentar la productividad en el desarrollo de software
reduciendo el coste de las mismas en términos de tiempo y de dinero. Estas herramientas ayudan en
todos los aspectos del ciclo de vida de desarrollo del software, en tareas como el proceso de realizar un
disefio del proyecto, calculo de costes, implementacion de parte del cédigo automéaticamente con el disefio
dado, compilacion automatica, documentacion o deteccion de errores, entre otras.

Visual Paradigm es una potente herramienta para visualizar y disefiar elementos de software, posee
caracteristicas graficas muy comodas que facilitan la realizacion de los diagramas de modelacion que
sigue el estandar UML, proporciona a los desarrolladores una plataforma que les permita disefiar un
producto con calidad de forma rapida, facilita la interoperabilidad con otras herramientas; tiene licencia
gratuita, es multiplataforma y puede contar con plug-ins que le posibilitan la integracién con algunas
herramientas Java como son: Eclipse/IBM WebSphere, JBuilder, NetBeans, entre otras. La herramienta
estd diseflada para una amplia gama de usuarios, incluyendo ingenieros de software, analistas de
sistemas, analistas de negocios y arquitectos de sistemas que estén interesados en la creacion de
grandes sistemas de software de manera confiable a través del paradigma “Orientado a Objetos”. (7)

Una herramienta CASE muy parecida al Visual Paradigm, es el Rational Rose, sin embargo, ésta no es
una herramienta multiplataforma y posee menos facilidades que el Visual Paradigm. Para el desarrollo de
esta aplicacion se escogi6 el Visual Paradigm por las caracteristicas y funcionalidades anteriormente

explicadas.
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1.5.4 Lenguaje de programacioén: Java

El lenguaje de programacién Java, es un lenguaje muy difundido en la actualidad y cada vez cobra més
auge debido a sus potencialidades y facilidad de aprendizaje. Tiene similitud con otros lenguajes como C y
C++. Es un lenguaje orientado a objetos y soporta las tres caracteristicas propias del paradigma de la
orientacion a objetos: encapsulacion, herencia y polimorfismo. Una de las ventajas de este lenguaje es
gue utiliza el concepto de maquina virtual, es decir, que puede correr en cualquier plataforma o donde esté
instalada la Maquina Virtual, pues el cédigo que genera no es especifico de una plataforma en patrticular.
Otra de sus principales caracteristicas es la seguridad que ofrece, pues su cAdigo pasa muchas pruebas
antes de ejecutarse en una maquina. Este se pasa a través de un verificador de byte-codes que
comprueba el formato de los fragmentos de codigo y aplica un probador de teoremas para detectar
fragmentos de cédigo ilegal. Si los byte-codes pasan la verificacién sin generar ningin mensaje de error,
entonces se sabe que:

e El cbdigo no produce desbordamiento de operandos en la pila.

e Eltipo de los pardmetros de todos los codigos de operaciéon son conocidos y correctos.

¢ No ha ocurrido ninguna conversion ilegal de datos, tal como convertir enteros en punteros.
e Elacceso a los campos de un objeto se sabe que es legal.

¢ No hay ningan intento de violar las reglas de acceso y seguridad establecidas. (8)

Segun el ranking de los lenguajes de programacién mas populares, del indice de Programacion de la
Comunidad de TIOBE?!, desde el afio 2002, Java se ha mantenido en primer lugar en la mayoria de los

afios. (Anexo 1)

1.5.5 Entorno de Desarrollo Integrado (IDE): Eclipse

Un entorno de desarrollo integrado o IDE (Integrated Development Environment), es un programa
informatico compuesto por un conjunto de herramientas de programacion. Los IDE pueden ser

aplicaciones por si solas o pueden ser parte de aplicaciones existentes.

! indice de Programacion de la Comunidad de TIOBE: brinda informacién acerca de la popularidad de los

lenguajes de programacion, este indice se actualiza mensualmente.

10
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Para el desarrollo del sistema se utiliza el Eclipse, que combinado con el JDT (Java Development Tools),
permite disponer de un IDE para Java de gran calidad. Eclipse cuenta con un editor muy visual con
sintaxis coloreada, ofrece compilacion incremental de cédigo, un potente depurador (que permite
establecer puntos de interrupcion, modificar e inspeccionar valores de variables, e incluso depurar cédigo
gue resida en una maquina remota), un navegador de clases, un gestor de archivos y proyectos. La
version estandar de Eclipse proporciona también una biblioteca de refactorizacion de cédigo y una lista de
tareas. También incluye una herramienta para completar cédigo. Otra caracteristica de Eclipse es que es

muy eficiente para reducir los tiempos de depuracion y pruebas. (9)

1.5.6 Sistema Gestor de Base de Datos: SQLite

SQLite es un proyecto de dominio publico que implementa una pequefia libreria de aproximadamente
500kb, programado en el lenguaje C, y tiene como funcién hacer de un sistema de bases de datos
relacional.
A continuacion se exponen algunas razones por las que se elige SQLite:
e Rendimiento de base de datos: realiza operaciones de manera eficiente y es mas rapido que
MySQL y PostgreSQL.

e Portabilidad: se ejecuta en muchas plataformas y sus bases de datos pueden ser facilmente
portadas sin ninguna configuracion o administracion.

e Estabilidad: es compatible con ACID, (Atomicidad, Consistencia, Aislamiento y Durabilidad).

¢ Interfaces: cuenta con diferentes interfaces del APl (Application Programming Interface), las cuales

permiten trabajar con diferentes lenguajes de programacién como C++, PHP, Perl, Python, Java.

e Costo: es de dominio publico, y por tanto, es libre de utilizar para cualquier proposito sin costo y se

puede redistribuir libremente. (10)

1.6 Front-End GRATO: Herramienta manejadora de plug-in
El Front-End GRATO es dindmico y multiplataforma, y se encarga de la portabilidad de los plug-ins

garantizando:

11
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¢ Unificar la carga de los plug-ins a través de descriptores XML.
e Ganar en soportes de escalabilidad para el ingreso de futuros plug-ins.

e Ganar en el manejo de memoria en ejecucién controlando todos los componentes visuales desde

un MisSmo marco.

e Mantener el principio de conservacion, pues en la evolucion del Front-End, los plug-ins

desarrollados siempre serdn compatibles. (11)

Se utiliza el Front-End GRATO como herramienta manejadora de plug-in debido a las caracteristicas y
ventajas expuestas anteriormente. Ademas, su uso es mas sencillo pues la interfaz es amigable y
configurable. También se tuvo en cuenta, que éste se cre6 como una necesidad del proyecto alasGRATO
con el objetivo de integrarle todos los médulos existentes en la plataforma y de facilitar la interaccién con

Sus usuarios.

1.7 Plataforma de cOmputo distribuido: T-arenal

Un sistema distribuido es un conjunto de computadoras autbnomas que aparecen integradas ante los
usuarios como una unica maquina para resolver determinado problema. Los componentes del sistema no
son mas que hardware y software que se comunican entre si a través de una red, preferiblemente canales
de alta velocidad. En el caso de un sistema de computo distribuido el problema a resolver, por lo general,
requiere grandes calculos y lo que se trata es de reducir el tiempo en obtener la respuesta utilizando el
procesamiento en paralelo al distribuir los cémputos de forma transparente para el usuario entre varias
computadoras. (12)

Al realizar calculo de descriptores, el tiempo de demora en la obtencién de los resultados de los célculos,
depende de la complejidad que presente cada una de las estructuras quimicas. A su vez, la gran cantidad
de volimenes de cémputo, en un tiempo moderado, se limita por la incapacidad de ser procesados por un
solo ordenador.

Una forma de disminuir el tiempo de obtencion de los resultados, es a través de la utilizacién de la
plataforma de computo distribuido, T-arenal. Este sistema cuenta, fundamentalmente, con dos médulos,
servidor y cliente; y se caracteriza por usar el tiempo ocioso de las computadoras configuradas como

clientes.

12
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El médulo servidor almacena los datos y el algoritmo que los procesara y los divide en pequefios sub-
problemas, llamados unidades de trabajo. Su responsabilidad es repartir las unidades de trabajo entre los
clientes.

El médulo cliente se instala en cada una de las computadoras que conforman la plataforma, conectadas al
servidor mediante una red LAN. El cliente realiza una peticién de una unidad de trabajo al servidor, hace el
procesamiento de la misma y luego retorna el resultado al servidor, y vuelve a pedir otra unidad de trabajo.
Finalmente, el servidor almacena el resultado de cada uno de los sub-problemas calculados en cada
cliente para finalmente construir el resultado del problema original. (13)

T-arenal ofrece una alternativa de cémputo que agrupa un conjunto de estaciones de trabajo, sin intentar
eliminar o aminorar las posibilidades de aplicacion de los modelos paralelos y el uso de
supercomputadoras, sino de complementar todos los medios disponibles en una gran “supercomputadora

virtual”.

1.8 Conclusiones Parciales

Como resultado de la investigacion, se aplica la arquitectura plug-in a la herramienta para el calculo de
descriptores atomicos, moleculares y para aminoacidos para su integracion a la plataforma. Ademas, se
determinaron las principales herramientas y tecnologias a emplear durante el desarrollo del trabajo, donde
se elige, OpenUP como metodologia de desarrollo, como lenguaje de modelado UML, el Visual Paradigm
como herramienta CASE, el Eclipse como entorno de desarrollo integrado, el lenguaje de programacion
Java, el Front-End GRATO como herramienta manejadora de plug-in, SQLite para gestionar la base de

datos local que se debera desarrollar y T-arenal como plataforma de computo distribuido.
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CAPITULO 11

CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

En el presente capitulo se ofrece; una breve descripcion de la solucién propuesta. Se realiza el modelo de
dominio, asi como la especificacion de los requisitos funcionales y no funcionales de la aplicacion.

Ademas, se realiza el diagrama de casos de uso y la descripcién textual de éstos.

2.1 Breve descripcién de la aplicaciéon

La herramienta a desarrollar sera un plug-in para el modulo Calculo de Descriptores de alasGRATO, que
permitira la integracion de éste a la plataforma. En la aplicacion se implementaran dos servicios web que
se utilizaran cuando el especialista realice los calculos de descriptores a través de los servidores del
proyecto. Uno para obtener los descriptores disponibles y el otro para realizar el calculo de descriptores de
forma distribuida. Se implementara una funcionalidad que posibilite al especialista generar un fichero
ARFF (Attribute-Relation File Format), a partir de los resultados de los calculos, que le permitira utilizarlos
en otros mddulos. Ademas, se disefiara una base de datos local para almacenar los resultados que

obtiene el especialista luego de realizar el célculo.

2.2 Modelo de Dominio

Para desarrollar la herramienta se determiné que no es necesario un modelo completo del negocio, debido
a gue los procesos de éste no estan bien definidos, por lo que se decide realizar el modelo del dominio,
con el objetivo de identificar los procesos de automatizacién. Un modelo del dominio captura los tipos mas
importantes de objetos que existen o los eventos que ocurren en el entorno donde se encontrara el
sistema. Este, se considera un subconjunto del modelo de objetos del negocio y describe las entidades
gue participan en el sistema y sus relaciones. (14)

Con la realizacién del modelo de dominio, se describe el funcionamiento de la aplicacion mediante
conceptos, entidades y sus relaciones agrupadas en este modelo para un mejor entendimiento del

contexto en que se enmarca el sistema.
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2.2.1 Glosario de términos para el dominio propuesto

Especialista Quimico: Persona que se encarga de seleccionar las moléculas y los descriptores,
realizar el calculo de descriptores y generar reportes.

Estructuras Quimicas: Archivo de estructura quimica que puede ser de proteinas o de moléculas.

Descriptores: Numeros que describen la estructura quimica o una propiedad de la molécula o
fragmento de ésta.

Fragmento: Una porcion de la molécula que puede ser un Camino, Cluster o Cluster-Camino.

2.2.2 Descripcion del Modelo de Dominio

El modelo de dominio del presente trabajo, representa las entidades y las relaciones entre ellas, donde el
Especialista Quimico realiza el Calculo de Descriptores que se obtiene a partir de las Estructuras

Quimicas, los Descriptores y los Fragmentos que debié seleccionar con anterioridad. (Fig. 2.1)

Selecciona Estructuras_Quimicas Utiliza
P L
gk R
Especialista_Quimico 1.2 Realiza 1,,*\ Calcular_Descriptores
>
o
i 15 3 o i
b ; Utiliza
Selecciona Descriptores 1
Selecciona Utiliza
= Fragmentos

P i

Figura 2.1: Modelo de Dominio del sistema propuesto
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2.3 Especificacion de requerimientos del sistema propuesto
Los requerimientos del sistema son aquellas condiciones o capacidades que tienen que tener los sistemas
para satisfacer un contrato o documento formal. Estos, describen qué es lo que debe hacer la aplicacion.

2.3.1 Requisitos funcionales

Los requerimientos funcionales expresan una especificacion detallada de las responsabilidades de la
herramienta que se propone. Ellos permiten determinar, de una manera clara, lo que debe hacer el
software.
Los requerimientos funcionales del sistema propuesto son los siguientes:

R1 Configurar calculo

R2 Seleccionar la(s) estructura(s) quimica(s)

R3 Seleccionar tipos de descriptores a calcular

R4 Seleccionar orden de los fragmentos

R5 Calcular descriptores seleccionados

R6 Guardar los resultados de los calculos de descriptores en la base de datos local

R7 Mostrar resultado de los célculos realizados

R8 Seleccionar célculo realizado

R9 Crear fichero ARFF

2.3.2 Requisitos no funcionales

Los requerimientos no funcionales, son aquellas propiedades o cualidades que el producto debe tener,
pues representan las caracteristicas de éste. A continuacion se describen cuales son algunas de las
cualidades mas significativas que debera cumplir la aplicacion:

e Apariencia o interfaz externa:
La aplicacién debe disefiarse con una interfaz amigable, de forma tal que el especialista navegue sin

dificultad alguna, ajustandose a los estandares establecidos para el desarrollo de un buen disefio.
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e Usabilidad:
La herramienta podra utilizarse por cualquier tipo de personas que posea conocimientos basicos en el
manejo de la computadora, sélo se necesita contar con conocimientos especializados en quimica para
entender los resultados dados por la aplicacion.

e Soporte:
La herramienta debe propiciar su mejoramiento y la anexién de otras opciones que se le incorporen en un
futuro.

e Portabilidad:
La herramienta es multiplataforma, o sea, puede ejecutarse sobre los sistemas operativos Linux y
Windows.

e Seguridad:
El especialista tendra control total de la aplicacién, sin restriccion alguna.

e Confiabilidad:
Para evitar cualquier tipo de error, la aplicacion debe ser confiable y precisa en la informacion que le
suministra al especialista.

e Software:

v' Se debe disponer de sistemas operativos Linux, Windows 95 o superior para la instalacién

de la aplicacién.

v' Debe contarse con el Java Runtime Environment (JRE) version 1.5 o superior instalado.

e Hardware:
Para el desarrollo y puesta en practica del plug-in se requieren maquinas con los siguientes requisitos:

v" Procesador Pentium 3 o superior
v’ 256 Mb de RAM
v' 50 Mb de capacidad del disco duro

v' Tarjeta de red

17
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2.4 Definicién del sistema propuesto

2.4.1 Actores del sistema

Los actores, son terceros fuera del sistema, que interactian con él de alguna manera. Generalmente,
estimulan al sistema con eventos de entrada o reciben algo de él. Puede intercambiar informacién o ser un
recipiente pasivo de informacién. Representa a un ser humano, un software o una maquina que interactla
con el sistema. (14) El actor del sistema, asi como una breve descripciéon de la funcion que tendra dentro
de éste, se representa en la (Tabla 2.1).

Tabla 2.1: Descripcion de los actores del sistema propuesto

Actores Descripcion

Especialista | Representa el usuario que va ha hacer uso de la aplicacién, teniendo la

Quimico posibilidad de interactuar con todas la funcionalidades de ésta.

2.4.2 Casos de Uso del Sistema

Los casos de uso del sistema se relacionan estrechamente con los requisitos funcionales planteados con
anterioridad, pues representan las funcionalidades que tendra el sistema.

En la aplicacion propuesta se definieron tres CU, Configurar Calculo que responde al requisito R1,
Realizar Calculo de Descriptores que engloba los requisitos R2, R3, R4, R5 y R6; y Generar Fichero
ARFF gue engloba los requisitos R7, R8 y R9 definidos en el sub-epigrafe Requisitos Funcionales [ver
2.3.1].

2.4.3 Diagrama de Casos de Uso del Sistema

En el diagrama de casos de uso de la aplicacién propuesta, se muestra cémo el especialista quimico es
guien controla las funcionalidades de la herramienta, que se engloban en los CU, Configurar Céalculo, que
puede ser local o distribuido, Realizar Calculo de Descriptores y Generar Fichero ARFF. La aplicacién esta
configurada por defecto para calcular distribuido, sin embargo, el especialista quimico puede configurarla
para realizar los calculos en el ordenador. (Fig. 2.2)
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Realizar Calculo de Descriptores -<_<féx:(e_n_di>_ - (Configurar Célculo
Especialista Quimico Generar Fichero ARFF

Figura 2.2. Diagrama de casos de uso del sistema propuesto

2.4.4 Descripcion textual de los Casos de Uso del Sistema

Con la representacion grafica del diagrama de casos de uso no es suficiente para lograr entender las
funcionalidades asociadas a un caso de uso, por lo que es necesario describir textualmente cada uno de
éstos, de manera que queden especificadas todas las acciones necesarias que realizan el actor y el
sistema. Con las descripciones que se presentan a continuacion de los CU, Configurar Calculo de
Descriptores (Tabla 2.2), Realizar Célculo de Descriptores (Tabla 2.3) y Generar Fichero ARFF (Tabla
2.4), se obtendra una idea mas clara de como se realiza el proceso de automatizacién y quienes

intervienen directamente en éste.

Tabla 2.2: Descripcion del CU Configurar Célculo

Caso de Uso Configurar Calculo
Actores: Especialista Quimico
Resumen: El caso de uso se inicia cuando el Especialista Quimico

desea cambiar el modo de calculo y selecciona la opcion
Configurar del menu Configuracion del plug-in Célculo de
Descriptores. EI mismo cambia la configuraciéon de los

célculos que puede ser local o distribuido, finalizando asi el

caso de uso.
Referencia: R1
Prioridad: Opcional
Precondiciones: El sistema obtiene la Gltima configuracion almacenada en el

archivo de configuracion de la aplicacion.
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Poscondiciones:

Se cambia el modo de calcular.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El Especialista Quimico ejecuta la
opcién Configurar  del menu
Configuracion del plug-in para el

moédulo Calculo de Descriptores.

1.1 El sistema muestra la interfaz

correspondiente a la Configuracion del
célculo; donde el modo de calcular que esta
por defecto es el que se obtiene del archivo de
configuracion de la aplicacion que puede ser

local o distribuido.

2. El Especialista Quimico tiene la
opcion de cambiar la configuracion
del célculo de la siguiente forma:

e Cambiar para calcular local

e Cambiar para calcular distribuido

2.1Si desea calcular local va a la seccién
“Calcular Local”.
2.2Si desea calcular distribuido va a la

seccion “Calcular Distribuido”.

Flujo Normal de Eventos

“Seccion Calcular Local”

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. EIl Especialista Quimico selecciona la

opcion calcular local.

1.1 El sistema muestra un campo de texto y
un boton para entrar la direccion de la

libreria para el calculo.

2. El Especialista Quimico presiona el
botén para seleccionar la direccion de

la libreria.

2.1 El sistema muestra una interfaz para

buscar la libreria.

3. El Especialista Quimico selecciona la

libreria.

3.1 El sistema muestra la direccion de la

libreria en el campo de texto.

4. El Especialista Quimico presiona el

boton Aceptar.

4.1El sistema verifica si hay una libreria
seleccionada.

4.2 El sistema cambia la configuracién para
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calcular local.

Flujo alterno

Accion del Actor Respuesta del Sistema

4.1 El sistema muestra un mensaje de error y

retorna al flujo normal de eventos 2.

Flujo Normal de Eventos

“Seccion Calcular Distribuido”

Accién del Actor Respuesta del Sistema

1. EIl Especialista Quimico desmarca la 1.1 El sistema muestra la opcion desmarcada.

opcion calcular local.

2. El Especialista Quimico presiona el 2.1 El sistema cambia la configuracion para

boton Aceptar. calcular distribuido.

Tabla 2.3: Descripcion del CU Realizar Calculo de Descriptores

Caso de Uso Realizar Calculo de Descriptores
Actores: Especialista Quimico
Resumen: El caso de uso se inicia cuando el Especialista Quimico

ejecuta el mddulo Calculo de Descriptores de la opcion
modulos del Visualizador bioGRATOViewer. ElI mismo
realizara los célculos de los descriptores seleccionados por
el especialista y guardara los resultados en la base de

datos local de la aplicacion, finalizando asi el caso de uso.

Referencia: R2, R3, R4, R5, R6
Prioridad: Critico
Precondiciones: Deben existir moléculas o proteinas cargadas en el arbol de

ficheros del Visualizador.

Poscondiciones: El sistema guarda el céalculo de los descriptores
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seleccionados.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sitema

1. El Especialista Quimico ejecuta el 1.1 El sistema obtiene del visualizador, las
mdédulo Calculo de Descriptores de la estructuras quimicas que pueden ser,
opcion modulos del Visualizador moléculas o proteinas.
bioGRATOViewer. 1.2 Si obtiene moléculas, va a la seccion

“Moléculas”.

1.3 Si obtiene proteinas, va a la seccién
“Proteinas”.

Flujo Normal de Eventos
“Seccion Moléculas”
Accién del Actor Respuesta del Sistema

1. El sistema muestra la interfaz principal con
las opciones habilitadas para cuando las
estructuras son moléculas.

2. El Especialista Quimico selecciona las 2.1 ElI sistema marca las moléculas
moléculas a las cuales desea realizar seleccionadas.
el célculo.

3. El Especialista Quimico tiene la 3.1 El sistema verifica

opcion de seleccionar los siguientes
descriptores:

Topolégicos

Topogréficos

Hibridos

Tanto Moleculares como Atdmicos

los descriptores
seleccionados y si encuentra alguno
Molecular, habilita los fragmentos que

puede seleccionar.

4.

El Especialista Quimico tiene la

4.1 El sistema marca los fragmentos
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opcion de seleccionar los siguientes
fragmentos:

e Caminos desde orden 1 hasta orden
15

e Clusteres desde orden 3 hasta orden
4

e Para los Clasteres-Caminos desde

orden 1 hasta orden 15.

seleccionados.

5. El Especialista Quimico presiona el

boton Calcular.

5.1El sistema verifica si hay moléculas
seleccionadas.

5.2 El sistema verifica si hay descriptores
seleccionados.

5.3 El sistema verifica si hay fragmentos
seleccionados.

5.4 ElI sistema muestra una interfaz
requiriendo un nombre y un comentario

para identificar los célculos.

6. El Especialista Quimico introduce el

nombre y el comentario.

6.1 El sistema verifica los datos de entrada.
6.2 El sistema guarda los resultados de los

calculos en la base de datos local.

Flujo Alterno

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

5.1 El sistema muestra un mensaje de error y
retorna al flujo normal de eventos 2.

5.2 El sistema muestra un mensaje de error y
retorna al flujo normal de eventos 3.

5.3 El sistema muestra un mensaje de error y

retorna al flujo normal de eventos 4.
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6.1 El sistema muestra un mensaje de error y

retorna al flujo normal de eventos 6.

Flujo Normal de Eventos

“Seccion Proteinas”

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El sistema muestra la interfaz principal
con las opciones habilitadas para cuando

las estructuras son proteinas.

El Especialista Quimico selecciona las
proteinas a las cuales desea realizar

el célculo.

2.1 ElI sistema marca las proteinas

seleccionadas.

El Especialista Quimico selecciona los
siguientes descriptores:
Topoldgicos

Topogréficos

3.1 El

seleccionados.

sistema marca los descriptores

El Especialista Quimico oprime el

boton Calcular.

4.1 El sistema verifica que existan proteinas y
descriptores seleccionados.
4.2 El

requiriendo un nombre y un comentario

sistema muestra una interfaz

para identificar los célculos.

El Especialista Quimico introduce el

nombre y el comentario.

5.1 El sistema verifica los datos de entrada.
5.2 El sistema guarda los resultados en la

base de datos local.

Flu

jo Alterno

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

4.1 El sistema muestra un mensaje de error y

retorna al flujo normal de eventos 2.

5.1 El sistema muestra un mensaje de error y

24




Capitulo II: Caracteristicas del Sistema

retorna al flujo normal de eventos 5.

Tabla 2.4: Descripcion del CU Generar Fichero ARFF

Caso de Uso

Generar Fichero ARFF

Actores: Especialista Quimico

Resumen: El caso de uso se inicia cuando el Especialista Quimico
selecciona Generar Fichero ARFF del menu Convertir del
plug-in para el médulo Célculo de Descriptores. El sistema
muestra los resultados de los calculos realizados y
convierte a ARFF, solo aquel que el especialista seleccione,
finalizando asi el caso de uso.

Referencia: R7, R8, R9

Prioridad: Opcional

Precondiciones:

Deben existir calculos en la base de datos local.

Poscondiciones:

Se genera el fichero ARFF

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El Especialista Quimico ejecuta la 1.1 El sistema muestra los resultados de los
opcion Generar Fichero ARFF del célculos almacenados en la base de datos
menu Convertir del plug-in para el local.

modulo Calculo de Descriptores.

2. El Especialista Quimico selecciona el 2.1 El sistema marca el calculo seleccionado.

célculo que desea convertir.

3. El Especialista Quimico presiona el seleccionado.

boton Generar.

3.1 El sistema verifica que exista un calculo

3.2 El sistema muestra una interfaz para

seleccionar dénde guardar el fichero ARFF.

4. El especialista selecciona la direccién 5.1 El sistema genera el fichero ARFF vy lo

donde desea guardar el fichero ARFF. guarda en la direccién que el Especialista
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5. El Especialista Quimico presiona el
boton Aceptar.

Quimico selecciond.

Flu

jo Alterno

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

3.1 El sistema muestra un mensaje de error y

retorna al flujo normal de eventos 2.

2.5 Conclusiones Parciales

En este capitulo se determinaron las caracteristicas basicas con las que debe contar un sistema para

poder utilizar el producto. Se selecciond el Especialista Quimico como actor del sistema y se definieron

nueve requisitos funcionales, de ellos, uno tributd al CU Configurar Célculo y cinco se englobaron en el

CU Realizar Calculo de Descriptores y tres en el CU Generar Fichero ARFF. Ademas, se realizé la

descripcion textual de los CU, para lograr un mejor entendimiento de las funcionalidades de la herramienta

a desarrollar.
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CAPITULO 111

DISENO DEL SISTEMA

En el flujo de trabajo de Disefio, se modela el sistema a partir de la arquitectura. Se define cudl sera el
estilo arquitectdnico a utilizar para el desarrollo del sistema y se describen los patrones de disefio que se
ajusten a la herramienta. Se realiza el diagrama de clases del disefio, y los diagramas de interaccion por

cada caso de uso, asi como el modelo de despliegue.

3.1 Descripcion de la arquitectura

La arquitectura de software es previa al disefio y a la implementacion del codigo. Es la organizacion
fundamental de un sistema representada en sus componentes, las relaciones entre ellos y el ambiente y
los principios que orientan su disefio y evolucion. Para que un sistema sea extensible y reusable, tiene
gue estar disefiado en base a esto. También se puede ver como una vista estructural de alto nivel que
ocurre tempranamente en el ciclo y define los estilos o grupo de estilos adecuados para cumplir los
requerimientos no funcionales. (15)

Con el objetivo de obtener una solucién mas confiable, se utilizaron diferentes patrones en la realizacién
del disefio para el plug-in a desarrollar. Un patrén; es una solucién a un problema en un contexto, que
codifica conocimiento especifico acumulado por la experiencia de un dominio. Dichos patrones se

mencionan a continuacion.

3.2 Patréon arquitectonico Modelo-Vista-Controlador

Para el desarrollo de la aplicacidbn propuesta se utilizé el patron arquitecténico MVC (Model-View-
Controller). Este patron expresa un esquema organizativo estructural fundamental para sistemas software.
Ademas, especifica un conjunto predefinido de subsistemas con sus responsabilidades y una serie de
sugerencias para organizar los distintos componentes. También, separa los datos de una aplicacion, la
interfaz de usuario y la légica de control en tres componentes distintos. Indica que se deben establecer
tres componentes en la arquitectura, donde cada una de ellas solo se relaciona con la adyacente. (Fig.
3.1) (15)
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Controller

Invocaciones de métodos
[R=g=) Eventos

Figura 3.1. Patrén Modelo Vista Controlador

Modelo: es la representacion especifica de la informacion con la cual el sistema opera. La légica
de los datos asegura la integridad de éstos y permite derivar nuevos datos. Encapsula los datos y las
funcionalidades. Accede a los datos persistentes, a la capa de almacenamiento de datos.

Vista: presenta el modelo en un formato adecuado para interactuar, usualmente la interfaz de
usuario. Muestra la informacion al usuario. Pueden existir varias vistas del modelo, cada una asociada a
un componente controlador.

Controlador: responde a eventos, usualmente acciones del usuario e invoca cambios en el
modelo y probablemente en la vista.

Algunas de las ventajas que presenta este patron es que soporta multiples vistas, puesto que la vista se
separa del modelo y no hay ninguna dependencia directa entre vista y modelo, es por esto que la interfaz
de usuario puede mostrar multiples vistas de los mismos datos al mismo tiempo. Otra ventaja es que tiene

un mayor soporte a los cambios. (15)
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3.3 Patrones de disefio de software

Los patrones de disefio son la base para la busqueda de soluciones a problemas comunes en el
desarrollo de software y otros ambitos referente al disefio de interaccion o interfaces. Para que esta
solucion sea factible el patron debe haber comprobado su efectividad resolviendo problemas similares en
ocasiones anteriores y ser reusables, lo que significa que se puede aplicar a diferentes problemas de
disefio en diferentes circunstancias.

Para el disefio de la aplicacion se utilizaron varios patrones que se describen a continuacion:

3.3.1 Patrones GRASP

Los patrones GRASP (General Responsibility Assignment Software Patterns o Patrones Generales de
Software para Asignar Responsabilidades), describen los principios fundamentales de la asignacion de
responsabilidades a objetos, expresados en forma de patrones. (15)

Experto: Se encarga de asighar una responsabilidad al experto en informacion: la clase que
cuenta con la informacion necesaria para cumplir dicha responsabilidad.
El patron se evidencia en la clase CalculoDescriptoresPluginUl, puesto que posee un objeto
GestionarDescriptores que contiene las funcionalidades necesarias para la gestion de los célculos de

descriptores. (Fig. 3.2)

CalculoDescriptoresPluginUl
-serial\ersionUID : long = 1L
EsplitPaneinferior : JSplitPane
EsplitPaneSuperior : JSplitPane
#scrollPane : JScrollPane
#scrollPaneTreeFiles : JScrollPane
#treeFiles : JTree
-panelWorkArea : JPanel
-panelFragmentos : JPanel
-btnCalcular : JButton
-panelDescriptores : JPanel
-descriptorsTabedPane : JTabbedPane
-rootNodeDescriptors : CheckNodeDescriptor
-rootNodesTreeMoles : CheckNode
-iScriPaneFragmentos : JScrollPane
-menuBar : JMenuBar
-resultTabbedPane : JTabbedPane
-calculo : GestionarDescriptores
-fragsPanel : JPanel
~checkFragments : ArrayList<JCheckBox>
~spinFragments : ArrayList<JSpinner=
+main(args : Strin : void
+CalculoDescriptoresPluginUI()
ZintComponents() : void
ZgetMenuBar() : JMenuBar
+getResultTabbedPane() : JTabbedPane
#getSplitPaneSuperior() : JSplitPane

Figura 3.2. Aplicacién del patron Experto en la clase ClaculoDescriptoresPluginUl de la herramienta propuesta
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Creador: Asigna a la clase A la responsabilidad de crear una instancia de la clase B, si:
A agrega los objetos B
A contiene los objetos B
A registra las instancias de los objetos B
La clase GestionLan contiene un objeto ReceiveCalcDesc y un objeto ReceiveXMLStringDescriptors,
por ello, el patron Creador sugieres que GestionLan es idénea para asumir la responsabilidad de crear
las instancias de las clases ReceiveCalcDesc y ReceiveXMLStringDescriptors. (Fig. 3.3)

ReceiveCalcDesc

GestionLan

ReceiveXMLStringDescriptors

Figura 3.3. Aplicacién del patrén Creador en la clase GestionLan de la herramienta propuesta

Controlador: Asigna la responsabilidad del manejo de un mensaje de los eventos del sistema a
una clase. Normalmente un controlador deberia delegar a otros objetos el trabajo que se realiza mientras
coordina la actividad.

El patrén Controlador se evidencia en la clase GestionarDescriptores pues al poseer un objeto de la
clase PluginSqgl y otro objeto de la clase ICalculo, tiene la responsabilidad de controlar la ejecucion de la

I6gica del sistema referente al calculo de descriptores y al almacenamiento en la base de datos. (Fig. 3.4)

PluginSql GestionarDescriptores

<>

<<Interface>>
ICalculo

Figura 3.4. Aplicacién del patron Controlador en la clase GestionarDescriptores de la herramienta propuesta
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3.3.2 Patrones GOF

El catdlogo mas famoso es el contenido en el libro “Design Patterns: Elements of Reusable Object-
Oriented Software”, también conocido como LIBRO GOF (Gang-Of-Four Book).
Segun el libro GOF, existen tres tipos de patrones:
e De Creacion: son los que abstraen el proceso de creacion de instancias.
e Estructurales: se ocupan de cémo clases y objetos son utilizados para componer estructuras de
mayor tamao.
e De Comportamiento: atafien a los algoritmos y a la asignaciéon de responsabilidades entre
objetos. (15)

Para el disefio de la aplicacion propuesta se utilizaron los siguientes patrones GOF:

Singleton (Instancia Unica): es un patron creacional que garantiza la existencia de una Unica
instancia para una clase y la creacion de un mecanismo de acceso global a dicha instancia.
Este patrén se evidencia en la clase PluginSql puesto que se requiere de una Unica instancia de esta

clase para almacenar los resultados de los calculos en la base de datos. (Fig. 3.5)

PluginSql

-pluginSql : PluginSgl

-PluginSql(parametro ; String)

+createDataBase() : void

+getinstance() : PluginSql

+almacenarResuttadoBD(parametro : String, parametro2 : String, parametro3 : File) : void

+getldDescriptor(parametro : String) : int

+insertarValorMolecular(parametro : String, parametro2 : String, parametro3 : String, parametro4 : String, parametro5 : double) : void
+insertarValor Atomico(parametro : String, parametro2 : String, parametro3 : String, parametro4 : String, parametro5 : double) : void
+insertarEnsayo(parametro : String, parametro2 : String) : void

+insertarFragmento(parametro : String) : void

+insertarDescriptor(parametro : String) : void

+insertar Atomo(parametro : String, parametro2 : String) : void

+insertarMolecula(parametro : String, parametro2 : String) : void

Fig. 3.5 Aplicacion del patron Singleton en la clase PluginSql de la aplicacion propuesta
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Template Method (Método plantilla): es un patron de comportamiento que define en una
operacion el esqueleto de un algoritmo, delegando en las subclases algunos de sus pasos, esto permite
gue las subclases redefinan ciertos pasos de un algoritmo sin cambiar su estructura.

El patron Template Method se evidencia en la clase Sqlite, puesto que la clase PluginSql hereda todas
sus funcionalidades. (Fig. 3.6)

Sqlite

|

PluginSql

Figura 3.6. Aplicacién del patron Template Method en la clase Sqlite de la aplicacion propuesta

3.4 Modelo de Disefio

El modelo de disefio es no genérico, especifico para una implementacion. Dindmico (centrado en las
secuencias). Es un manifiesto del disefio del sistema, incluyendo su arquitectura. Debe mantenerse
durante todo el ciclo de vida del software. Ademas, da forma al sistema, mientras intenta preservar la

estructura definida por el modelo de analisis. (16)

3.4.1 Diagramas de clases del disefio

Un diagrama de clases es un tipo de diagrama estatico que describe la estructura de un sistema y muestra
sus clases y las relaciones entre ellas. Se utilizan durante el proceso de andlisis y disefio, cuando se crea
el modelo conceptual de la informacion que se manejara en el sistema. (16)

En el diagrama de clases del plug-in Calculo de Descriptores (Fig. 3.7), todas las clases de la aplicacion
estdn agrupadas por paquetes, siguiendo las especificaciones del patrén arquitectonico MVC, lo que

posibilita una mejor interaccion entre las clases visuales y los modelos de datos.
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Figura 3.7. Diagrama de clases para el plug-in Célculo de Descriptores
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3.4.2 Descripcion de las clases principales del disefio para el plug-in Calculo de Descriptores

Las clases principales de la aplicacion estan divididas en paquetes para lograr una mejor representacion
de éstas y sus relaciones. En el paguete model, se encuentran las clases principales GestionLan,
GestionLocal y PluginSqgl que son las que poseen la informacion con la cual el sistema opera. En el
paquete controler, la clase principal es GestionarDescriptores, pues ésta, responde a los eventos o
acciones del usuario e invoca cambios en el modelo y en la vista. Por ultimo, en el paquete view, se tiene
ConfiguracionUl y CalculoDescriptoresPluginUI, éstas se encargan de presentar el modelo en un
formato adecuado para interactuar, es decir, brindan informacién al usuario.

La clase GestionarDescriptores es la clase controladora de la aplicacion, la que realiza el calculo de
descriptores y almacena los resultados en la base de datos a través de la clase PluginSql. (Tabla 3.1).

Para ver las descripciones de las restantes clases principales de la aplicacion, ver (Anexo 2).

Tabla 3.1 Descripcion de la clase controladora GestionarDescriptores del plug-in Calculo de Descriptores

Nombre: GestionarDescriptores

Tipo de clase: Controladora

Atributos: Tipo:
configFile File
PROPERTIES SAVE Properties
WORK_DIRECTORY File
JAR_DESCRIPTOR_FILE File
XML_FILE_DESCRIPTORS File
calculoMode ICalculo

Principales Responsabilidades:

Nombre: public File calculateDescriptors(ArrayList<String> fragments,

ArrayList<String> files, ArrayList<Integer> descriptors)

Descripcion: | Realiza el calculo de descriptores.
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3.4.3 Diagramas de interaccion

Se trata de un término genérico que se aplica a varios tipos de diagramas que hacen hincapié en las
interacciones entre objetos. Se utilizan no solo para modelar los aspectos dinamicos de un sistema, sino
también para construir sistemas ejecutables por medio de ingenieria directa e inversa. Los diagramas de
interaccion tienen diferentes formas, basadas en una misma informacion subyacente pero resaltando cada

uno en un punto de vista de la misma: diagramas de colaboracién, diagramas de secuencia. (16)

Diagramas de secuencias para cada CU del plug-in Calculo de Descriptores

Un diagrama de secuencia muestra los objetos que participan en la interaccion mediante sus lineas de
vida y mediante los mensajes que intercambian, organizados en forma de una secuencia temporal. No
muestra los enlaces existentes entre objetos. Los diagramas de secuencia tienen distintos formatos,
adecuados para propdsitos diferentes. (16)

A continuacién se muestran los diagramas de secuencias de para los escenarios Configurar Célculo Local
(Fig. 3.8) y Configurar Calculo Distribuido (Fig. 3.9), del CU Configurar Calculo. Para ver los restantes

diagramas, Diagrama de secuencia del CU Realizar Célculo de Descriptores, ver (Anexo 3), Diagrama de

ConfiguracionUl GestionarDescriptores

|

|

|

|

|

2: mostrarConfiguracionUI() |
oL

secuencia del CU Generar Fichero ARFF, ver (Anexo 4).

CalculoDescriptoresPluginUl

Especialista Qimico :
|
1: Cambiar modo de calculo a local :

3: Marcar checkBox(ifdica calculo local)

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
5: mostrarDialogoSeleccionFile() :
|
|
|
|
|

4: Presionar el boton para busctar la libreria del calculo
L
6: Seleccinaf Libreria z
P
7: x = libreriaSeleccionadag)
8: Seleccionar {dn aceptar |
L

9: (x = false) mostrarMensajeErrar()

< :

10: (x F frue) setCalculoMode(CalculoMode | OCAL)

11: fireUpdateDataDescriptors()

el BN

Figura 3.8. Diagrama de secuencia para el escenario Configurar Célculo Local del CU Configurar Célculo
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CalculoDescriptoresPluginUl ConfiguracionUl GestionarDescriptores

Especialista Qimico :
|

1f £ambiar modo de calculo para calcular por :red

S —

2: mostrarConfiguracionUI()

3: Desmarcar checkBox(ipgica calculo por red)

4: Seleccionar ko{on aceptar

e o S e S S )

g setCalculoMode(CalculoMode LOCAL)

6: fireUpdateDataDescriptors()

)

|

|

|

|

|

|

|

|

|

|

T |
| |
| |
| |
L | |

Figura 3.9. Diagrama de secuencia para el escenario Configurar Calculo Distribuido del CU Configurar Célculo

3.5 Disefio de la base de datos local de la herramienta propuesta

Para realizar el disefio de la base de datos de la aplicaciéon se realiz6 el modelo fisico de datos (modelo
entidad-relacion).

“... el modelo ER puede ser usado como una base para una vista unificada de los datos, adoptando el
enfoque mas natural del mundo real que consiste en entidades e interrelaciones...”?

El modelo entidad-relacién se basa en una percepcién del mundo real que consta de un conjunto de
objetos basicos llamados entidades con sus atributos y de las relaciones que existen entre estos objetos.
3)

Modelo fisico de la base de datos local implementada

La base de datos consta de 8 tablas, molecula, ensayo, atomos, valores_moleculares,

valores_atomico, descriptores, fragmentos y descriptores_fragmentos, que se relacionan entre ellas

2 peter Pen. Chen 1976
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como se muestra en la (Fig. 3.10). De esta forma el especialista puede tener almacenados todos los

resultados de los célculos.

( molecula W P 1 ensayo ) ( atomos )
tid_molecula varchar(255) MNullable = false +id_ensayo varchar(255) Nullable =false tid_atomo varchar(255) MNullable =fa|seJ
#ensayoid_ensayo varchar(255) Nullable = false \descrip varchar(255) Nullable = true #moleculai_molecula varchar(255) Nullable = false
( valores_moleculares 3 4 i
+Hensayoid_ensayo varchar(255) Nullable =false i valores_atomicos 0
+tmoleculaid_molecula varchar(255) Nullable =false +Hensayoid_ensayo varchar(255) Nullable =..
+#fragmentosid_fragmentos  integer(255) Nullable =false +Hatomosid_atomo varchar(255) Nullable =..
+Hdescriptoresid_descriptores  integer(235) Mullable =false +#fragmentosid_fragmentos  integer(255) Nullable =..,
velor foa(235),  Nukale = rue +#descriptoresid_descriptores integer(255) Nullable =.,
-+ -+ L valor float(255) Nullable =tr..,
( descriptores B ( fragmentos %)
tid_descriptores integer(255) Nullable = false J tid_fragmentos integer(255) Nullable = false
descrip varchar(255) Nullable = true descrip varchar(255) Nullable = true
descriptores_fragmentos \
t#dmﬁptoreﬁd_dmﬁptoru intager(255) mmm#mj
+#fragmentosid_fragmentos  integer(255) Nullable =false

Figura 3.10. Diagrama entidad-relacién de la base de datos local del plug-in Célculo de Descriptores

3.6 Modelo de despliegue
El modelo de despliegue, describe la arquitectura fisica del sistema durante la ejecucién, en términos de

procesadores, dispositivos y componentes de software. Describe, ademas, la topologia del sistema, es

decir, la estructura de los elementos de hardware y software que ejecuta cada uno de ellos. (14)
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Para la aplicacion desarrollada se cuenta con la PC cliente que es donde el especialista quimico podra
ejecutar el plug-in Calculo de Descriptores y realizar los calculos ya sea de forma local o a través del
servidor de aplicaciones, en dependencia de como configure el plug-in. La comunicacion con el Servidor
de aplicaciones se realiza a través del protocolo SOAP, en éste se instalara el servidor de aplicaciones
Apache Tomcat, donde se alojaran los servicios web que tendra la plataforma para la comunicacion con el
Servidor de coOmputo distribuido que tendra desplegada la aplicacion T-arenal para realizar los calculos
de forma distribuida, utilizando RMI (Remote Method Invocation o Método de Invocacion Remota). (Fig.
3.11)

<<client>>
PC cliente

<<SOAP>>

<<server>>
Servidor de aplicaciones

<<RMI>>

<<server>>
Servidor de computo distribuido

Figura 3.11. Diagrama de despliegue para el plug-in Célculo de Descriptores

3.7 Conclusiones Parciales

Para el desarrollo de la herramienta se describié el estilo arquitectonico utilizado mediante las
especificaciones del patrén Modelo Vista Controlador. Para el disefio de ésta, se utilizaron los patrones de
disefio GRASP y los GOF. Se realiz6 el diagrama de clases del disefio, asi como los diagramas de
secuencia por cada caso de uso del sistema. Se realizé el modelo de datos para la base de datos local
implementada, lo cual permitié definir la cantidad de tablas con que cuenta, asi como las relaciones entre

ellas.
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CAPITULO IV

IMPLEMENTACION Y PRUEBA DEL SISTEMA

En este capitulo se describe la implementacion del sistema, donde se muestra el diagrama de
componentes del plug-in implementado, teniendo en cuenta las bases creadas por el flujo de trabajo de
disefio, desarrollado anteriormente. Ademas, se describen detalladamente las pruebas que se le

realizaron al sistema.

4.1 Modelo de implementacién

El Modelo de implementacion es una vision general de lo que se debe implementar y un apartado para
cada iteracién, que coincide con la plantilla del plan de integracion de constructos, con los componentes y
subsistemas a implementar durante esa iteracion, asi como con los resultados que se deben obtener y las

pruebas que se deben realizar sobre ellos. (14)

4.1.1 Diagrama de componentes

Un diagrama de componentes es la representacién de la forma en que los componentes fisicos de un
sistema seran separados, pueden ser: archivos, cabeceras, médulos, paquetes. Muestra la organizacion y
las dependencias que existen entre un conjunto de componentes. Ademas, se utilizan para modelar la
vista estatica de un sistema. (14)

En el diagrama de componentes del plug-in Calculo de Descriptores (Fig. 4.1), se muestran los
componentes separados por paquetes, segun los requerimientos del patron MVC y segun la funcién que

cumple cada uno de éstos.
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Capitulo IV

S A o s o S o o

5
>

<<component=>
descriptores

<<component=>
<<file>>
ficheros

>

Figura 4.1. Diagrama de componentes del plug-in Célculo de Descriptores
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4.1.2 Integracién del plug-in Célculo de Descriptores a alasGRATO y su funcionamiento

Para integrar el plug-in Calculo de Descriptores a alasGRATO, el especialista debe ejecutar la plataforma
(Fig. 4.2 a), luego selecciona el menu Preferencias que le permitira afiadir el médulo (Fig. 4.2 b).
Selecciona la opcién Adicionar M6dulos y le aparecera una interfaz Localizador de Extensiones para que
el especialista busque el lugar donde se encuentra guardado el plug-in (Fig. 4.2 c) y lo importa (Fig. 4.2 d).
La aplicacibn muestra un mensaje que ratifica que la insercién se realizd con éxito (Fig. 4.2 e). Para
trabajar con el modulo, el especialista selecciona, nuevamente, el menu Preferencias y lo ejecuta (Fig. 4.2
f).

Una vez que se ejecuta el plug-in, éste muestra las moléculas que el Especialista Quimico selecciond con
anterioridad en la plataforma, los descriptores disponibles y los fragmentos (Anexo 5). El Especialista
Quimico selecciona, la estructura quimica, ademas de algunos descriptores y fragmentos (Anexo 6).
Presiona el boton Calcular y aparece una barra de estado que indica la operacién que se esta realizando.
Una vez terminado el célculo el plug-in muestra una interfaz para introducir el nombre y un comentario
sobre el ensayo, que le permita reconocerlo posteriormente (Anexo 7) y notifica que lo esta salvando en la

base de datos local (Anexo 8).

Archivo  Sel Y Preferencias  Ayuda

n <
‘% *Ficheros >

AW
Propiedades
Propiedad Yalor

Figura 4.2 a. Interfaz principal de la plataforma alasGRATO sin ningun plug-in incorporado
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Arhivosdeppo:  |Todos los archivon

ll

Yok,

Fig. 4.2 c. Interfaz que permite buscar el plug-in
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Fig. 4.2 e. Mensaje que ratifica la insercion
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Archivo  Sedeccionar  Visualzar

& Ficheros
L &4 alanina.mol

ostrar Halos de Selecc
Mostrar s0l0 13 seleccion

Proplodad Valot

Fig. 4.2 f. Verificar que el plug-in se integro a la plataforma

4.2 Pruebas

El objetivo principal de las pruebas de software es descubrir errores. Para conseguir este objetivo se
planifica y se ejecuta una serie de pasos que revisan todos los elementos del software. En la etapa de
prueba se refleja la calidad con que se lleva a cabo la proyeccion del sistema. Existen dos tipos de
métodos de prueba, las pruebas de caja blancay las pruebas de caja negra.

Las pruebas de caja negra son aquellas que se llevan a cabo sobre la interfaz del software, por lo que los
casos de prueba tienen como objetivo demostrar que las funcionalidades de la aplicacion son operativas,
gue los datos de entrada se acepten correctamente y que se produce una salida adecuada que garantiza

la integridad de la informacion que se almacena y procesa. (17)
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4.2.1 Plan de prueba

Un plan de prueba se constituye por varias pruebas. Cada una de éstas debe especificar que tipo de
propiedades quiere probar, como se mide el resultado, especificar en que consiste la prueba y definir cual

es el resultado que ese espera.

4.2.2 Configuracion del entorno de prueba

La configuracion del entorno de prueba es un aspecto muy importante que se debe tener en cuenta a la
hora de realizar las pruebas al producto, pues hay que analizar bien los recursos de software y hardware
del entorno donde se realizaran las pruebas para que, en el momento de probarlo, cuente con los
elementos necesarios que garanticen el éxito del proceso.
Para configurar el entorno de prueba del plug-in Calculo de Descriptores, se realiz6 el Plan de Prueba
(Tabla 4.1) y se disefaron las pruebas para los CU, Configurar Calculo (Tabla 4.2), Realizar Calculo de
Descriptores (Tabla 4.3) y Generar Fichero ARFF (Tabla 4.4).
Requerimientos de Software

e Se debe disponer de sistemas operativos Linux, Windows 95 o superior para la instalacion de la

aplicacion.
e Debe contarse con el Java Runtime Environment (JRE) version 1.5 o superior instalado.

Requerimientos de Hardware

e Procesador Pentium 3 o superior
e 256 Mb de RAM
e 50 Mb de capacidad del disco duro

e Tarjeta de red

Tabla 4.1: Plan de pruebas para el plug-in Célculo de Descriptores

Fecha de Fecha de Actividades Personal Implicado

Inicio Fin

14/04/2010 | 14/04/2010 | Aceptacion y firma del Plan de Prueba. Dairon Dominguez Vega
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Ludmila Campos Garcia

Alexis R. Rodriguez Lebn

15/04/2010

16/04/2010

Verificacion de las condiciones previas

para el inicio de las pruebas.

Dairon Dominguez Vega

Ludmila Campos Garcia

Pri

mera iteracion del Plug-in Célculo de descriptores

20/04/2010

20/04/2010

Ejecucion de las pruebas de caja negra
al caso de uso Realizar Calculo de

Descriptores.

Dairon Dominguez Vega

Ludmila Campos Garcia

21/04/2010

21/04/2010

Ejecucion de las pruebas de caja negra

al caso de uso Configurar Calculo.

Dairon Dominguez Vega

Ludmila Campos Garcia

22/04/2010

22/04/2010

Ejecucién de las pruebas de caja negra

al caso de uso Generar Fichero ARFF.

Dairon Dominguez Vega

Ludmila Campos Garcia

23/04/2010

23/04/2010

Andlisis de las no conformidades y las

solicitudes de cambio.

Dairon Dominguez Vega
Ludmila Campos Garcia

Alexis R. Rodriguez Leon

4.2.3 Disefio de Pruebas de Caja Negra para el plug-in Calculo de Descriptores

Caso de Uso Configurar Calculo

Secciones a probar en el caso de uso

Tabla 4.2: Disefio de prueba para la seccion Configurar célculo local del CU Configurar Célculo

Nombre de la | Escenario de la Descripcion de la funcionalidad Flujo Central

Seccion Seccién

El Especialista Quimico selecciona la
del

Configuracién. Aparece una ventana

opcion Configurar menu

el boton

Oprime
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SC 1:
Configurar

calculo

EC 1.1 Configurar

calculo local.

con una opcidon para seleccionar
Caélculo Local. El sistema ofrece la
posibilidad de buscar la libreria para el
calculo. ElI Especialista Quimico
selecciona la libreria y oprime el boton
Aceptar. El sistema valida los datos y

cambia la configuracién a local.

Aceptar.

El disefio de las pruebas de la seccion definida anteriormente se encuentra en el anexo 9

Caso de Uso Realizar Célculo de Descriptores

Secciones a probar en el caso de uso

Tabla 4.3: Disefio de pruebas para cada escenario del CU Realizar Calculo de Descriptores

Nombre de la | Escenario de la Descripcion de la funcionalidad Flujo Central
Seccion Seccion
EC 1.1 Calcular | El Especialista Quimico selecciona las
descriptores estructuras quimicas, los descriptores,
correctamente. los fragmentos y oprime el botdn | Oprime el boton
SC 1: Calcular Calcular. El sistema valida los datos, | Calcular.
descriptores realiza el <célculo y guarda los
resultados en la base de datos local.
EC 1.2 Calcular | El Especialista Quimico selecciona las
descriptores estructuras quimicas, los descriptores,
incorrectamente. los fragmentos y oprime el botdn | Oprime el botén
Calcular. El sistema valida los datos, si | Calcular.

no ha seleccionado al menos 1 de cada

tipo, muestra un mensaje de error.

El disefio de las pruebas de la seccion definida anteriormente se encuentra en el anexo 10
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Caso de Uso Generar Fichero ARFF
Secciones a probar en el caso de uso

Tabla 4.4: Disefio de pruebas para el CU Generar Fichero ARFF

Nombre de la
Seccioén

Escenario de la
Seccioén

Descripcion de la funcionalidad

Flujo Central

El Especialista Quimico selecciona la
opcion Generar Fichero ARFF del menu

Generar. El sistema muestra los | Oprime el boton
SC 1: Generar | EC 1.1 Generar | resultados de los calculos almacenados | Generar.
Fichero ARFF | fichero en la base de datos local y convierte a
correctamente ARFF el seleccionado por el
especialista.
El disefio de las pruebas de la seccién definida anteriormente se encuentra en el anexo 11
4.2.4 No conformidades detectadas
Tabla 4.4: No conformidades detectadas
Elemento | No. No Aspecto Etapa de Signif. No
Conformidad Correspondiente Deteccion Signif.
Interfaz 1 No se | Cuando cargaba desde el | Etapa de disefio X
actualizaba el | Visualizador. y aplicacion de
arbol de pruebas al plug-
moléculas. in
implementado.
Interfaz 2 | Calculaba sin | Cuando se presionaba el | Etapa de disefio X
haber bot6n Calcular. y aplicaciéon de
seleccionado pruebas al plug-
estructuras in
guimicas. implementado.
Interfaz 3 Generaba Cuando se presionaba el | Etapa de disefio X
error 'y no | botén Generar. y aplicaciéon de
convertia a pruebas al plug-
ARFF. in
implementado.

[Signif. indica Significativo, No Signif. indica No Significativo]
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4.3 Conclusiones Parciales

Como resultado de la implementacién, se logré integrar el plug-in para el médulo Célculo de Descriptores
en alasGRATO, de manera satisfactoria. Se realizaron pruebas de caja negra al plug-in y se comprobé
gue sus funcionalidades son operativas, aunque se detectaron tres no conformidades que fueron

registradas y solucionadas para mejorar el funcionamiento de la herramienta.
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CONCLUSIONES GENERALES

e Se implementé un servicio web para realizar el célculo de los descriptores en la plataforma de

cémputo distribuido que posibilita obtener los resultados de forma mas rapida.

e Se implementdé un servicio web para obtener los descriptores que utiliza el especialista para
realizar los calculos.

e Se disefid6 una base de datos local que permite al especialista guardar los resultados de sus
calculos, los que podra utilizar en estudios posteriores.

e Se implementd un plug-in para el modulo Célculo de Descriptores que logra integrarse
satisfactoriamente en la plataforma alasGRATO.

e Se comprobd el funcionamiento del plug-in a partir de las pruebas de caja negra, realizadas
mediante los casos de prueba.
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RECOMENDACIONES

e Implementar una funcionalidad en el servicio web que calcula descriptores que verifique, si los
descriptores de las estructuras quimicas a calcular, han sido almacenados en la base de datos del

proyecto alasGRATO con anterioridad.
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ANEXOS

Anexo 1. indice de la Comunidad de TIOBE que muestra los lenguajes de programacion

mas populares
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Anexo 2. Descripcion de las clases principales del disefio para el plug-in Calculo de

Descriptores

Nombre: GestionLan

Tipo de clase: Entidad

Atributos: | Tipo:
Principales Responsabilidades:
Nombre: calculateDescriptors(ArrayList<String> fragments,
ArrayList<String> files, ArrayList<Integer> descriptors)
Descripcion: | Calcula los descriptores a través del servidor de aplicaciones web.
Nombre: createXMLDescriptorFile()
Descripcion: | Crea el fichero de extensién xml que contiene los descriptores y

fragmentos disponibles para el célculo a través del servidor de
aplicaciones web.
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Nombre: GestionLocal

Tipo de clase: Entidad

Atributos:

Tipo:

jarDesc

File

Principales Responsabilidades:

Nombre:

calculateDescriptors(ArrayList<String> fragments,
ArrayList<String> files, ArrayList<Integer> descriptors)

Descripcion: | Calcula los descriptores de forma local.
Nombre: createXMLDescriptorFile()
Descripcion: | Crea el fichero de extension xml que contiene los descriptores y

fragmentos disponibles para el calculo desde la libreria local.

Nombre: PluginSql

Tipo de clase: Entidad

Atributos:

Tipo:

pluginSql

PluginSql

Principales Responsabilidades:

Nombre: public  void

almacenarResultadoBD(String
descripcion, File xmIDir)

idEnsayop,

String

Descripcion:

Almacena el resultado de los calculos en la base de datos local.

Nombre: ConfiguracionUl

Tipo de clase: Interfaz

Atributos: Tipo:
contentPanel JPanel
checkBox JCheckBox
panel 1 JPanel
label JLabel
label 1 JLabel
label 2 JLabel
txtFieldCorina JTextField
txtFieldDirMopac JTextField
txtFieldDirJarDesc JTextField
btnJarDesc JButton
btnMopac JButton
btnCorina JButton
aceptPanel JPanel
btnAceptar JButton
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fileChooser JFileChooser
gestionar GestionarDescriptores
Principales Responsabilidades:

Nombre: setCalculoMode(CalculoMode.LOCAL)

Descripcion: | Una vez seleccionado el modo de calculo, se invoca éste método
para fijar el modo de célculo en el objeto gestionar.

Nombre: CalculoDescriptoresPluginUl

Tipo de clase: Interfaz

Atributos: Tipo:
splitPanelnferior JSplitPane
splitPaneSuperior JSplitPane

scrollPane JScrollPane
scrollPaneTreeFiles JScrollPane

treeFiles JTree

panelWorkArea JPanel
panelFragmentos JPanel

btnCalcular JButton
panelDescriptores JPanel
descriptorsTabedPane JTabbedPane
rootNodeDescriptors CheckNodeDescriptor
rootNodesTreeMoles CheckNode
jScrlPaneFragmentos JScrollPane

menuBar JMenuBar
resultTabbedPane JTabbedPane

calculo GestionarDescriptores
fragsPanel JPanel
checkFragments ArrayList<JCheckBox>
spinFragments ArrayList<JSpinner>
Principales Responsabilidades:

Nombre: calculateDescriptors(fragments, files,selectedDescriptors)

Descripcion: | Una vez obtenidos los parametros necesarios para calcular los
descriptores se invoca este método para realizar el calculo.

Nombre: almacenarResultadoBD(hombreEnsayo, nota, dirResultado)

Descripcion: | Una vez realizado los calculos se invoca este método para
almacenar el resultado de los mismos en la base de datos.
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Anexo 3. Diagrama de secuencia del CU Realizar Céalculo de Descriptores de la herramienta

propuesta

CalculoDescriptoresPluginUl NombreEnsayoUl | NotificadorEstadoUl | GestionarDescriptores
Quimico ! !
M | | | | | |
1: Seleccionar moleculas l : : : : :
| | | | |
| |
2 Seleccionar descriptores : :
| |
| |
3: Seleccionar fragmentos | |
| |
| |
| |
4: Presionar boton calcular : :
5: binCalcular actionPerformed() : :
| | |
| | |
| | |
6: x = verificarSeleccion() | | |
| |
i | |
| |
7: (x = false) mostrarMensajeError() : :
| |
8 J| atidCompDesh(btnCalcular) ! |
: atidCompDesh(btnCalcular | |
J | |
9 Notifi J| getinsface() : :
Lgdl | |
| L. |
10: (x = true)dirRles = calcularDescriptores(mols:List, desc:List, fradmentos:List) | |
11: calculateDescri :List, fles:List, descriptorsiList) | :
L |
12: (dirRes = null) mostrarMensajeError() |
|
|
. |
|
13: (HiRes |= null)res = NombreEnsayoUl.showEnter\alue() :
|
14: Teclear el hpmbre del ensayo :
|
15: Teclear Jreve descripeion | |
| |
16: nombre = NombreEnsayoUl.getNombref : :
|
17: nota = NombreEnsayoUl.getNota() :
|
18: y = verificarDatos() :
19: (y = false) mostrarMensajeError() |
20: (y =true) String, nota:String, dirRes:File) =Ih
|
|
21: Notif JI. ) removeAllDeshComp() | : :
|
2 )l getingface() inated|(false) :
|
|
23 J J |
|
|
|
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
| |
s | |
| r | T |
| | | | |
u I I I | |
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Anexo 4. Diagrama de secuencia del CU Generar Fichero ARFF de la herramienta

propuesta

GenerarFicherosUl GestionarDescriptores FileUtils

Especialista Quimico

1: Seleccionar resuttado de los célculos

———————

P
3: mostrarDialogoSaveFile()

4: Seleccionar direccion de salva

|
|
|
|
|
|
|
|
|
:
2: Presionar botén Generar |
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|

oF

convertirCalculoToARFF(nombreCalculo: String, dir:File)

6: generaArff(dato: String, dir:File)

"

Anexo 5. Interfaz que muestra las moléculas, descriptores y fragmentos

™ Calculo de Descriptores &

Archivo  Generar Configuracidn

|4
| TOPOGRAFICO -
é [ W /media/Datos/D: | [ camine: g
L [ W HERIDO
. alaninamol = B sroweo [ custer [3]
- . cluster_camino: 1
|: r_ Indice del Estado Refractotopologico r !
 fndice del Estado Refractotopogréfico ¥ £ ahera aara cakur

r— ! MOLECULAR En espera para calcular...
|— r_ Particidn de la Refractividad Malecular

<« = || % | Calcular
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Anexo 6. Interfaz que muestra las moléculas, descriptores y fragmentos que el especialista

seleccion6

@ calculo de Descriptores

Archivo  Cenerar

Configuracidn

[ B Moles

«J

[

é [# W /media/Datos/D:
| W - R

k|
L]

|

TOPOLOGIC

TOPOGRAFICO

" hemoo

[ W HEBRIDO

T M ATOMICO

|: [T indice del Estado Refractotopoldgico

[ B moLECULAR

L [ Paricidn de la Refractividad Malecular

=)
Fragmentaos
[ camino: B,E
W fusier] 3
[T cluster_camina: l'%

¥ En espera para calcular. ..

En espera para calcular...

Calcular

Anexo 7. Interfaz para introducir nombre y un comentario sobre el ensayo

r

Archivo  Generar

Configuracian

[ B Moles

=Y

@ cCalculo de Descriptores

ecardar.

é [ W /media/Date Mombre del Ensayo: [Calculol

- W -

& imentos

camino: 8‘%
cluster: F\E
cluster_camino: 1)%

iculando descriptores. ..

1o del calculo

Arceptar

Cancelar

Calcular
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Anexo 8. Salvando los resultados en la base de datos local

r |
@ Calculo de Descriptores b
Archivo  Cenerar  Configuracidn
- T4 -
ﬁ' B Moles - TOPOLOGIC Fragmentos
' | TOPOGRAFICO _ _
é [ B /media/Datos/D: [ | [# camino: g
L [ W HEeriDo r
.. alanina.mol @ cluster: |3
o [ W ATOMICO
[ L cluster_camino: 1
|: r_ Indice del Estado Refractotopoldgico r_
[V indice del Estado Refractotopogréfico ¥ 2aan en l bby
Sakvando la maolécula "alanina”
[ W MOLECULAR - |
L ﬁ' Particidn de la Refractividad Molecular
<« ’ Calcula

Anexo 9. Disefio de pruebas para el escenario Configurar calculo local del CU Configurar
Célculo

SC 1: Configurar Célculo

Variables

Varl: Calculo Local

Id del Escenario Varl Respuesta del Resultado de la
escenario Sistema Prueba
EC1.1 Configurar \% El sistema | Se cambié la
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calculo local. muestra una | configuracion del
interfaz para | calculo a local.
seleccionar la

libreria y valida la
seleccion.
Cambia la
configuracion del
calculo a local.

[V indica valido, | indica invalido]

Anexo 10. Disefio de las pruebas por cada seccion del caso de uso Realizar Calculo de

Descriptores

SC 1: Calcular descriptores
Variables

Varl: Estructuras Quimicas
Var2: Descriptores

Var3: Fragmentos

Id del Escenario Varl | Var2 | Var3 | Respuesta del Resultado de la
escenario Sistema Prueba
\% \% \% El sistema recoge | Se realizé el

los datos y realiza | calculo de los

Calcular el calculo de los | descriptores y se

descriptores descriptores. Se | guardaron los

EC11

correctamente. guardan los | resultados en la

resultados en la | base de datos.
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EC1.2

Calcular
descriptores

incorrectamente.

base de datos.

Vv Vv El sistema recoge | Mostré el
los datos y valida | mensaje de error
la seleccion. En | "Debe
caso de que | seleccionar al
alguno sea | menos una
invalido, muestra | molécula".
un mensaje de
error.

Y, I Y, El sistema recoge | Mostré el
los datos y valida | mensaje de error
la seleccion. En | "Debe
caso de que | seleccionar al
alguno sea | menos un
invalido, muestra | descriptor".
un mensaje de
error.

\% \% El sistema recoge | Mostro el
los datos y valida | mensaje de error
la seleccion. En | "Debe
caso de que | seleccionar al
alguno sea | menos un
invalido, muestra | fragmento".
un mensaje de
error.

[V indica valido, | indica invalido]
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Anexo 11. Disefio de pruebas para el CU Generar Fichero ARFF

SC 1: Generar Fichero ARFF

Variables
Varl: resultado obtenido

Id del Escenario Varl | Respuesta del Resultado de la
escenario Sistema Prueba
\% El sistema recoge | Se gener6 el
los datos y | fichero ARFF.
EC1.1 Generar fichero genera el fichero
correctamente. AREE.

[V indica valido, | indica invalido]
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GLOSARIO

ARFF: Attribute-Relation File Format, es un archivo de texto ASCIl que describe una lista de casos que

comparten un conjunto de atributos.

byte-codes: El byte-code no es exactamente el codigo fuente ni el codigo compilado, sino un camino a
medias entre la interpretacion y la compilaciébn que se interpretan a través de una maquina virtual

genérica.

FTP: File Transfer Protocol, es un protocolo de red estandar que se utiliza para copiar un archivo desde

un host a otro en una red TCP / IP, como Internet.

HTTP: Hypertext Transfer Protocol, es un protocolo de capa de aplicacion para sistemas distribuidos, de

colaboracion, los sistemas de informacion hipermedia.

SMTP: Simple Mail Transfer Protocol, es un estandar de Internet para la transmisién de correo electrénico

a través del Protocolo de Internet (IP).

XML: Extensible Markup Language, es un formato sencillo, texto muy flexible. Desempefia un papel

importante en el intercambio de una amplia variedad de datos en la Web y en otros lugares.
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