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Resumen

Resurmer

El proceso de representacion es de vital importancia durante las investigaciones de los sistemas
biolégicos. Sin embargo ha existido la necesidad de compartir los resultados de dicho proceso sin
depender de los idiomas o zonas geogréficas. Por esta razén, con el paso de los afios se han creado
comunidades con el fin de desarrollar estandares universales para realizar dicha representacién. Hoy
dia existen algunos software que incluyen esta comoda funcionalidad y permiten la estandarizacién de

los sistemas disefiados en ellos, asi como su durabilidad en el tiempo.

El presente trabajo brinda a los usuarios del software alasBioSyS, un modulo para la modelacion
gréfica, el cual permite representar graficamente los sistemas bioldgicos que son objeto de su
investigacion y lograr su estandarizacion bajo uno de los lenguajes de marcado mas conocidos por la
comunidad cientifica vinculada a la Biologia de Sistemas, denominado Lenguaje de Marcado para
Sistemas Bioldgicos (SBML por sus siglas en inglés). Este mddulo posibilita ademas, la importacién de
modelos bajo el mismo lenguaje y la version en que fueron desarrollados, asi como el almacenamiento

del modelo en formato de imagen y en el propio lenguaje de marcado.

Palabras clave: Biblioteca, estandares, modelacién gréafica, sistemas biologicos, software.
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Introduccion

Introaduccion

Durante los ultimos afios del siglo XX, los adelantos cientificos de la Ingenieria Genética y las nuevas
tecnologias de la Informatica, condicionaron el surgimiento de una disciplina que cre6 vinculos

indisolubles entre la Informética y las ciencias bioldgicas: la Bioinforméatica.

El término Bioinformatica es relativamente reciente, y aparecié en la literatura a principios de 1990,
cuando comenzaba a estructurarse el llamado "Proyecto Genoma Humano" y el Centro Nacional para
la Informacion Biotecnoldgica (National Center for Biotechnology Information) de los Estados Unidos

daba sus primeros pasos.[1]

La Bioinformatica es un campo de la ciencia en el cual confluyen varias disciplinas tales como:
Biologia, Computacién y las tecnologias de la informacién. El fin de este campo es facilitar el
descubrimiento de nuevas ideas bioldgicas, asi como crear perspectivas globales a partir de las cuales
se puedan discernir principios unificadores en Biologia. En sus inicios, el concepto de Bioinforméatica se
referia s6lo a la creacion y mantenimiento de base de datos donde se almacenaba informacion
bioldgica. El desarrollo de este tipo de base de datos no solamente significaba el disefio de la misma,
sino también el desarrollo de interfaces complejas donde los investigadores pudieran acceder a los
datos existentes y suministrar o revisar datos. Luego toda esa informacion debia ser combinada para
formar una idea légica de las actividades celulares normales, de tal manera que los investigadores
pudieran estudiar como estas actividades se veian alteradas en estados de una enfermedad. De alli
viene el surgimiento de la Bioinformatica. En la actualidad el campo mas recurrido por los especialistas
es el analisis e interpretaciébn de varios tipos de datos, incluyendo secuencias de nucleétidos y

aminodacidos, dominios de proteinas y estructura de proteinas. [2]

El desarrollo de nuevos algoritmos estadisticos con los cuales se pueden relacionar partes de un
conjunto enorme de datos, como por ejemplo métodos para localizar un gen dentro de una secuencia,
predecir la estructura, funcién de proteinas y poder agrupar secuencias de proteinas en familias
relacionadas; ha traido consigo la obtencion de amplios conocimientos que han sido divididos en
diferentes disciplinas para su mejor estudio. Una de las ramas surgidas producto del desarrollo de
tecnologias de gran escala y alto rendimiento a nivel experimental y computacional es la Biologia de

Sistemas. [2]
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La Biologia de Sistemas es el campo de investigacion interdisciplinario de los procesos biolégicos que
estudia los organismos como un todo o una entidad, y no como una coleccion de sus componentes. [3]
Es una disciplina que precisa del enfoque pluridisciplinar de bidlogos, fisicos, quimicos, matematicos e
informaticos y la interacciébn de grupos de investigacion diversos en proyectos de gran ambicién.
Representa el paso hacia el conocimiento dinAmico y cuantitativo de un proceso o sistema biolégico
con el objetivo de desarrollar modelos mateméticos que posibiliten la interaccion experimental.
Convencionalmente, cuando se realizan los estudios a los sistemas biolégicos se utiliza el método
cientifico clasico, basado en la aceptacion o refutacién de una hipétesis al realizarle la confrontacion
con los resultados experimentales. La Biologia de Sistemas utiliza, sin embargo, un enfoque distinto,
basado en la modelaciébn matemética de los procesos en estudio.

El proceso de modelado de los sistemas biolégicos no es sencillo, su complejidad est4 dada en el
conocimiento previo del sistema y el nivel de capacitacion que tenga el experto sobre el mismo. La
modelacion puede ser realizada de dos formas: grafica y matematicamente. Mediante el proceso de
modelacion gréfica se minimizan deficiencias concernientes al estudio de los sistemas biolégicos a
diferentes niveles de abstraccion, gracias al mayor entendimiento y mejor comprension de los gréficos,
aungque mediante este método no se permite detallar de modo preciso los sistemas biolégicos y es
necesario recurrir a los modelos matematicos para permitir la descripcidon cuantitativa de dichos

sistemas.

El método grafico permite facilmente la visualizacién de las interacciones entre los elementos y brindan
una mejor base para la simulacién de su comportamiento y una mayor capacidad de prediccion de las
propiedades que no son evidentes para el investigador. En los ultimos afios la modelacion de sistemas
biol6gicos se ha convertido en esencial para el estudio de la Biologia de Sistemas, existen muchas
organizaciones alrededor del mundo que se dedican al estudio de la misma, entre las primeras
empresas que emprendieron el estudio de la modelacion de sistemas biolégicos se encuentran Entelos
y Gene Network Sciences, pero ha cedido su espacio a otras tales como: Bioalma, Biotechvana y

Celeromics.

Entre los institutos mas destacados en la investigacion de esta rama, conformados en su mayoria por
grupos de investigacién y universidades se encuentran: Magdeburg Centre for Systems Biology,

Okinawa Institute of Science and Technology Graduate School y GeneGo Inc. En la actualidad, las


http://www.bioalma.com/
http://www.biotechvana.com/
http://www.celeromics.com/
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empresas y los grupos de investigacion han creado software para el andlisis, estudio y comprensién de

los sistemas biol6gicos, tales como: COPASI, CELLWARE, CellDesigner y JSim.

En su mayoria estos software son propietarios por lo que no estan exentos de pago. Existen otros, que
son libres de pago, pero no poseen cddigo abierto, por lo que su reutilizacion no es viable. Se
encuentran también otros que centran su objetivo en la resolucién de un problema especifico de la

Biologia de Sistemas ya sea Analisis, Modelacion o Simulacion, sin llegar a abordarlos todos.

Los cientificos e investigadores han encontrado otro reto que ha sido la creacion de una notacién que
permita la representacion de los sistemas bioldgicos y que a su vez elimine las incongruencias y
ambigliedades existentes en su estudio. Esto brindaria la posibilidad de una mayor eficiencia en la
comprension de los mismos. Otro significativo desafio se encontré en la creacion de un formato
estandar de intercambio que unifique a todos los software que trabajan con la modelacion de sistemas
bioldgicos.

En tiempos en que la Revoluciéon Cubana le brinda una gran importancia al sistema de salud, asi como
a las investigaciones médicas, biolégicas y farmacéuticas, los investigadores no cuentan con una
herramienta de trabajo propia. Tanto asi que no poseen un software capaz de modelar graficamente
los sistemas bioldgicos, para su posterior simulacion y analisis. Ademas, les resulta imposible el poder
intercambiar sin necesidad de presencia fisica, cualquier tipo de estudios realizados en Cuba, con

estudios realizados por especialistas foraneos.

Como parte de las investigaciones realizadas por el Centro de Inmunologia Molecular (CIM) surge una
posible solucién a la problematica anteriormente planteada: un proyecto de software realizado en la
Universidad de la Ciencias Informaticas (UCI) para la Simulacion y Analisis de Sistemas Biol6gicos
(alasBioSyS). Dicho proyecto estaria compuesto por cuatro médulos fundamentales: Modelacion,
encargado de la creacion de un modelo grafico; Editor de Ecuaciones, previsto para gestionar todo lo
referente a las ecuaciones diferenciales que describen a los sistemas biologicos; Simulacion,
encargado de la simulacién de los sistemas biolégicos y el médulo de Analisis, que luego de

generadas las simulaciones se encargaria del andlisis de las mismas.

El médulo de Modelacion ha sido objeto de desarrollo en dos intentos anteriores, pero los resultados

obtenidos no fueron los esperados. En el primero de los casos la representacion grafica se realizaba
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sin el uso de una biblioteca especializada en la misma y pese a tener el software un buen disefio
arquitecténico, el acabado gréfico de los modelos no poseia la calidad requerida, ademas no se logré
una estandarizaciéon de la modelacién, por lo cual el software no seria competitivo a nivel internacional.
En el caso mas reciente entre otras dificultades el sistema no contaba con una de las funcionalidades
requeridas para el mismo, la importacion de ficheros SBML para el trabajo con estos, ademas de que
su disefio estaba basado en el trabajo con una biblioteca (libSBML) la cual era imposible de incluir en
el paquete de instalacion de la aplicacion y debia que ser previamente instalada en las estaciones

donde se fuera a utilizar la plataforma.

En la actualidad los software de punta que implementan un modulo de Modelacion, tienen en cuenta la
utilizacién de un estandar de modelacion grafica, para facilitar la compresion de los modelos creados
por parte de los cientificos entendidos en este tema, ademas de que puedan ser visualizados por
cualquier otra herramienta encargada de brindar prestaciones similares o que simplemente se

encargue del trabajo o la gestion de sistemas bioldgicos, bajo el estandar seleccionado.

Ante esta situacion, se plantea el siguiente Problema a resolver: La necesidad de modelar
graficamente sistemas biol6gicos, utilizando un estdndar de modelacion en alasBioSyS. El problema
planteado se enmarca en el Objeto de estudio: Modelacién de Sistemas Biolégicos, centrado en el
Campo de accion: Modelacion gréfica de sistemas biolégicos. En aras de solucionar el problema
planteado, se define como Objetivo general: Desarrollar un modelador grafico que permita la

representacion de los sistemas biolégicos en alasBioSyS utilizando un estandar de modelacioén.

Para el alcance del mismo son planteados los siguientes Objetivos especificos:

o Seleccionar el estdndar de modelacion a utilizar en la aplicacion.

o Definir las funcionalidades de la aplicacion, teniendo en cuenta el estandar seleccionado.
o Disefar las funcionalidades de la aplicacion

o Implementar las funcionalidades de la aplicacion.

o Validar la aplicacién implementada.

En vista de cumplir los objetivos previstos se desarrollaron las siguientes tareas:

o Estudio del estado del arte de la modelacién grafica de los sistemas bioldgicos.
o Definicion de las funcionalidades de la aplicacion.

o Realizacion del disefio de la aplicacion.
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o Implementacion de las funcionalidades de la aplicacion.

o Realizacion de pruebas de caja negra para validar el correcto funcionamiento de la aplicacion.

El presente documento esta estructurado en 4 capitulos:
Capitulo 1: Fundamento teérico

En este capitulo se brinda una descripcion sobre los aspectos fundamentales en relacion a la Biologia
de Sistemas, su origen, evolucion, principales caracteristicas y nuevas iniciativas creadas para dar
solucion a alguno de sus problemas. Se analiza el estado del arte de la modelacion gréfica de
sistemas biol6gicos, caracteristicas fundamentales y estandares utilizados internacionalmente. Se
realizan andlisis sobre los software y herramientas a utilizar y se describe la metodologia a seguir para
dar solucién al problema.

Capitulo 2: Caracteristicas del Sistema.

El capitulo muestra una breve descripcién sobre las caracteristicas del sistema, en las que son
identificables las clases del dominio, requerimientos tanto funcionales como no funcionales y se
encuentran definidos los actores que conforman el sistema. Se presentan los diagramas de casos de

uso del sistema, junto con una detallada descripcion de cada uno de ellos.
Capitulo 3: Disefio del Sistema.

En este capitulo se define la arquitectura mediante una descripcion basada en el sistema. Se presenta
el modelo de disefio definiéndose las clases y los diagramas de interaccibn que componen cada

modelo, asi como también los patrones de disefio utilizados.
Capitulo 4: Implementacion y Prueba del Sistema

Este capitulo abarca los diagramas de componentes precisados para la implementacion del sistema.
Presenta también, pruebas de caja negra para validar las funcionalidades del sistema, asi como varias
pantallas de la aplicacién. Se realizé un experimento comparativo para comprobar el funcionamiento

del sistema con respecto al de un software profesional.



‘ Capitulo 1: Fundamento Tedrico

Capitilo 1.
Fundamento 7eorico

En la actualidad, la modelacion de sistemas biologicos reviste gran importancia para el estudio de la
Biologia de Sistemas. Para comprender la necesidad de la modelacion gréfica de dichos sistemas es
necesario un estudio de las caracteristicas generales de la ciencia que lo engloba, la Biologia de
Sistemas, como éarea interdisciplinaria, sus principales retos, estandares, preferencia de la comunidad
internacional de desarrollo de software para darle solucion a las problemas que se plantea el estudio
de los sistemas biolégicos.

1.1 Biologia de Sistemas
La Biologia de Sistemas se define como una disciplina dedicada al estudio integrado de los

componentes de un sistema biolégico y sus interacciones a lo largo del tiempo. [4]

La regla para conocer el funcionamiento de una célula ha sido purificar, aislar y analizar los
componentes y estructuras en condiciones experimentales simples y bien controladas. Sin embargo, a
raiz de los modernos métodos analiticos de alto rendimiento, se ha generado un modo distinto de
analizar las funciones celulares que no dependen de aislar los componentes o las funciones, sino por

el contrario analizar conjuntos complejos de componentes y funciones.

En la década de los 60 la evolucién de la Biologia Molecular, el fraccionamiento del conocimiento, los
nuevos procedimientos para el acceso a un volumen de datos constantemente en aumento y el
desarrollo de las ciencias de la informacién, trajo consigo la aparicién de una nueva disciplina para
estudiar la célula como un todo, es decir tomando un punto de vista mas holistico que el tradicional, es
lo que hoy se denomina Biologia de Sistemas, aunque su institucionalizacion académica no se produjo
hasta el afio 2000. [5]

La Biologia de Sistemas es vista como &rea interdisciplinaria que engloba conocimientos de varias
ciencias como la Matemética, la Informatica, la Biologia y la Fisica, sin poderse definir el alcance de

cada una de ellas en la interrelacion.
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Figura 1. Disciplinas que componen la Biologia de Sistemas.
Fuente: Munich Systems Biology Forum (MSBF).

1.1.1 Caracteristicas de la Biologia de Sistemas

A diferencia de los métodos clasicos de estudio usados por los bidlogos basados en el método
cientifico, que se refieren a la confirmacion o refutacién de hip6tesis via resultados experimentales, la
Biologia de Sistemas emplea técnicas de prediccion rigurosas. Estas técnicas surgen
fundamentalmente del uso de modelos matematicos que describen el comportamiento del sistema. Se
caracteriza por la integracién de aproximaciones experimentales y computacionales, en la comprension
de los sistemas bioldgicos. [6]

Dicha ciencia posee otro grupo de caracteristicas que describen su adaptabilidad a la integracién de
los estudios experimentales y los estudios computacionales, para un mayor fortalecimiento de los

conocimientos sobre los sistemas biologicos [6]:

o Estudia los sistemas biologicos de una forma global desde nivel molecular hasta niveles de
ecosistemas.

o Maneja una gran coleccion de datos procedentes de estudios experimentales.

o Propone modelos matematicos que pueden explicar algunos de los fendmenos biol6gicos
estudiados.

o Proporciona soluciones matematicas que permiten obtener predicciones para los procesos
bioldgicos.

o Realiza estudios de comprobacion de la calidad de los modelos descritos por medio de la

comparacion entre las simulaciones numéricas y los datos experimentales.
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1.1.2 Retos, limitaciones y perspectivas del desarrollo de la Biologia de Sistemas
La Biologia de Sistemas es una disciplina que se encuentra relativamente en sus inicios, por lo que
afronta la tarea en los proximos afios de la resolucion de algunos problemas y retos que seran claves a

la hora de conseguir los objetivos que se esperan de ella.

Uno de estos retos es la formulacion de modelos matematicos mas robustos, puesto que es esencial
en el desarrollo de la Biologia de Sistemas, debido a que estos pueden describir el comportamiento de
un sistema bioldgico y permiten desarrollar predicciones sobre el comportamiento del sistema en
cuestién. La estandarizacién de experimentos in vitro e in vivo y sus datos es a menudo inconsistente,
inaccesible, incompleta, o desestructurada. Esto conlleva frecuentemente el disefio de modelos
independientemente de los datos disponibles, con la esperanza de que aparezcan parametros
adecuados para el modelo, o que los parametros puedan ajustarse razonablemente al modelo para
conseguir que funcione. La integracién de los modelos cuantitativos y cualitativos es uno de los
principales retos de la Biologia de Sistemas, asi como también paradéjicamente la Biologia de
Sistemas se enfrenta por igual a un exceso de informacién y a la carencia de datos suficientes. En el
primer caso es importante conocer cuales datos son relevantes y cuales son debidos a “ruido”

procedente de la propia metodologia empleada.

Dentro de las perspectivas de la Biologia de Sistemas se encuentra, a corto plazo, la mejora de
procesos de la Industria alimentaria mediante estrategias embebidas en esta ciencia, el trabajo futuro
también conseguird optimizar las técnicas de andlisis y mineria de datos y la evolucién de las redes
metabdlicas de interaccién proteina-proteina. Entre las perspectivas previstas a largo plazo se
encuentran el avance en la basqueda de una medicina personalizada y la construccion de modelos

predictivos que representen la respuesta inmune en humanos.

1.2 Modelacién de Sistemas Biol6gicos

Los modelos computacionales son requeridos para entender el comportamiento dindmico de
determinados objetos de estudio, realizar una adecuada modelacién ayuda a los expertos a predecir
las consecuencias asociadas a cada una de las soluciones posibles en un problema y dado esto, tomar
las mejores decisiones. La modelacion computacional permite develar comportamientos e
interacciones no programadas, determinar relaciones entre componentes y caracteristicas en conjunto,
desconocidas o incluso imposibles de apreciar. Dentro de las caracteristicas que los modelos

computacionales deben tener se encuentran la capacidad de realismo y el detalle del modelo. [7]
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La modelacion surge como resultado de la investigacion cientifica en cualquier campo, aunque es
notoriamente importante en el mundo biol6gico. En la actualidad se han estudiado internacionalmente
una serie de técnicas, teorias y métodos mateméaticos para explicar y comprender el comportamiento
fundamentalmente complejo de los sistemas bioldégicos que, a su vez se ha planteado como una
auténtica herramienta o metodologia para estudiar sistemas de naturaleza compleja. La modelacion de
sistemas biolégicos puede dividirse en dos grandes grupos, la modelacion matemética y la modelacion
grafica.

Durante las dos Ultimas décadas para el estudio de la Biologia de Sistemas se ha aplicado la
modelizacibn matematica a una gran variedad de problemas. Esta es una metodologia sistematica que
ha probado con éxito descubrir y comprender los procesos subyacentes y causas en la naturaleza a
partir de sus relaciones y partes observables. Un modelo matematico de un sistema biolégico es
convertido a sistemas de ecuaciones. La solucion de las ecuaciones, ya sea por métodos analiticos o

numéricos, describe como el sistema biolégico se comporta en el tiempo.

Los sistemas de ecuaciones diferenciales algebraicas son una forma muy comdn y util de modelar un
sistema biol6gico. Estos sistemas se utilizan para modelar una amplia variedad de procesos biol6gicos,
a través de una diversidad de escalas. Por ejemplo, en un extremo estan los modelos que describen la

accion de los canales idnicos, y en el otro extremo, los modelos de la dindmica depredador-presa.

Pese a todas estas ventajas la modelizacion matemética posee caracteristicas que no la hacen del
todo favorable, principalmente la dificultad que trae consigo una representacion basada en ecuaciones
matematicas en ocasiones muy complejas. Para lograr comprender un sistema biol6gico descrito
matematicamente es necesario un gran nivel de conocimiento, tanto matematico como de la Biologia

de Sistemas.

1.2.1 Modelacion Gréfica de Sistemas Biol6gicos

Los conocimientos procedentes de los sistemas biolégicos son cada dia mayores, lo cual dificulta su
comprension. Modelar ha sido histéricamente una de las soluciones dadas por el hombre al problema
de comprender sistemas complejos, la Biologia de Sistemas no estd ausente a esa solucion. La
modelacion grafica se ha convertido en una metodologia internacionalmente explotada por la
comunidad de investigadores, mediante la cual se brinda la posibilidad de representacion de un

sistema biol6gico mediante un grafico interpretado que representa sus dependencias.
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En la actualidad extensas investigaciones que abarcan las moléculas y sus relaciones, estan siendo
relevantes para el descubrimiento y comprension del funcionamiento de importantes sistemas
biolégicos. Sin embargo, los conocimientos sobre las interacciones moleculares estdn mayormente
descritos por texto plano o diagramas tradicionales. El texto plano es ambiguo y sus resultados pueden
ser interpretados por varios lectores de forma distinta; los diagramas tradicionales son informales y a
menudo confusos. Algunos investigadores han interpretado la situacién anterior como la necesidad del
surgimiento de una potente y estandarizada notacién grafica para describir redes biolégicas y sus
procesos. [6]

Hay algunos criterios que el sistema de notacion debe cumplir, tales como [6]:

o Expresividad: El sistema de notacion debe ser capaz de describir todas las posibles relaciones

entre genes y proteinas, asi como procesos bioldgicos en su conjunto.

o Sin ambiguedades seménticas: La notacion debe ser sin ambigiiedad, diferentes semanticas

deben ser asignadas a distintos simbolos que sean claramente distinguibles.

o Sin ambigledades visuales: Cada simbolo debe ser claramente identificado y no puede ser

confundido con otros simbolos.

o Habilidad de extensién: El sistema de notacion debe ser bastante flexible para adicionar

nuevos simbolos y relaciones de manera consistente.

o Traduccién matematica: La notacion debe ser capaz de convertirse por si sola en forma
matematica, tales como ecuaciones diferenciales, que pueden ser directamente aplicada a

analisis numéricos.

o Soporte de software: La notacion debe ser soportada por software para su dibujo, edicion y

traduccion a la forma matematica.

En los inicios de la Biologia de Sistemas una de las limitaciones que tuvo y que ha contribuido a que
esta disciplina se haya desarrollado de forma muy dispersa en todo el mundo, ha sido la no
estandarizacion de los procedimientos experimentales y la utilizacion de programas informaticos no

estandarizados. En los ultimos afios han surgido una serie de iniciativas en la creacion de normas para

11
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la descripcion de los sistemas bioldgicos que han perfeccionado el estudio de la Biologia de Sistemas.
Gran parte de estas iniciativas utilizan como lenguaje de programacion el XML, por tratarse de un
lenguaje abierto que permite la actualizacion directa de los contenidos de sus aplicaciones y la

normalizacién de la informacién mediante el desarrollo de jerarquias.

1.3 Estandares de Modelacién

Desde la creacion de la Biologia de Sistemas, los cientificos han encontrado algunas dificultades en el
estudio de la Biologia de Sistemas, uno de ellos es la no estandarizacion de bases de datos de
estudios y de software de modelacion. En los ultimos afios se han dado grandes pasos en la resolucion
de esta deficiencia, muestra de ello es la creacion de estandares para lograr la recopilacion y
documentacién homogénea de los datos procedentes de los estudios realizados. En la actualidad,

existen varios de ellos, pero los mas usados internacionalmente son: CellML, BioPAX, SBGN y SBML.

1.3.1 CellML

El lenguaje CellML es un estandar abierto basado en el lenguaje de marcado XML.
El propésito de este, es almacenar e intercambiar informaciéon basada en modelos matematicos.
CellML permite a los cientificos compartir modelos, incluso si estan utilizando diferentes herramientas
de modelado. También les permite reutilizar los componentes de un modelo en otro, lo que acelera el

desarrollo del mismo. [8]

CellML esta basado en la representacion de modelos matematicos, capaces de representar los
sistemas de ecuaciones diferenciales algebraicas (asi como otras relaciones matematicas). Como tal,
proporciona un mecanismo ideal para el intercambio y el archivo de modelos. Hay bases de datos
publicas que contienen un gran numero de modelos CellML, tales como el Depésito de Modelos
CellML. La base de datos BioModel también proporciona modelos que han sido traducidos a partir de
otros estandares de modelacion a CellML.[9]

Sin embargo, por las ventajas cientificas de la utilizacion de formatos como CellML y para el que el
intercambio se realice plenamente, es importante que el software utilizado sea capaz de leer y escribir
modelos en estos formatos. Para ellos es importante que la comunidad cientifica posea la capacidad

de desarrollar software, basandose en las bases de datos existentes de modelos en estos formatos. [9]

El proyecto CellML ha provisto a su comunidad de una interfaz de programacion de aplicaciones (API)

la cual simplifica la tarea del procesamiento de un lenguaje XML. La total y correcta comprension de

12
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este estandar puede ser una tarea dificil, debido a algunas caracteristicas complejas que posee el
lenguaje. Por tanto, es importante que los desarrolladores de software de CellML Project dieran a luz

una API para el trabajo con modelos CellML. [9]

1.3.2 BioPAX

BioPAX es un lenguaje para la representaciéon de procesos bioldégicos a nivel molecular y celular.
Apunta a permitir la integracion, el intercambio, visualizacién y analisis de datos biolégicos. En
concreto, apoya el intercambio estandarizado de datos entre grupos, reduciendo su complejidad, al
ofrecer un estandar con una semantica bien definida para la representacion de los sistemas bioldgicos.
Ademas, permite el desarrollo de la visualizacién de las bases de datos y facilita el analisis de los

datos experimentales generados a través de una combinacién con el conocimiento previo. [10]

BioPAX es capaz de representar reacciones metabolicas, interacciones moleculares y genéticas y las
redes de regulacién génica. Su uso, ha permitido que se puedan encontrar millones de interacciones,
organizadas en miles de caminos de diferentes organismos en un nimero creciente de bases de datos.
Esta gran cantidad de datos en una forma computable apoya la visualizacion, analisis y descubrimiento
biologico. [11]

BioPAX apoya los esfuerzos para el trabajo hacia una representacion completa de los procesos
celulares basicos. Pero so6lo recientemente han colaborado grupos como parte del proyecto BioPAX,
para desarrollar una forma generalmente aceptada de representar estos mapas de ruta para los
procesos celulares. Para crear un completo mapa de procesos moleculares debe incluir todas las
interacciones, reacciones, las dependencias, la influencia y el flujo de informacion entre los grupos de

moléculas en las células y entre las células. [11]

1.3.3 SBGN

La era de la biologia molecular, y mas recientemente el auge de la gendmica y otras tecnologias de
alto rendimiento, han provocado un espectacular aumento en los datos y consigo la problematica de su
interpretacion. También favorecid el uso rutinario de software para ayudar a formular hipétesis, disefiar
experimentos e interpretar resultados. Con este objetivo, se inicié el proyecto SBGN (Notacion Gréafica
para Sistemas Biologicos, por sus siglas en inglés) en 2005, para desarrollar y estandarizar una
notacion gréafica sistematica y sin ambigledades para su aplicacion en molecular y biologia de

sistemas. [12]

13
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La mision de SBGN es el desarrollo de lenguajes graficos estdndar de alta calidad, para la
representacion de procesos biolégicos y sus interacciones. El lenguaje SBGN estd pensado para
fomentar el almacenamiento eficiente, intercambio y reutilizacion de la informacion. La simplicidad de
la sintaxis y la semantica, hace los mapas SBGN adecuados para su uso en el mundo de la Biologia y

la Bioquimica. [13]

Las entidades moleculares poseen muchas propiedades que afectan a sus interacciones con otras
entidades. El intento de representar todas las posibles reacciones e interacciones en el mismo
diagrama es a menudo inutil. El proyecto SBGN se dio a la tarea de crear diferentes estilos de
notaciones para controlar esta complejidad, presentando Unicamente lo que se necesitaba en un
contexto especifico. Cada vista se centra en solo una parte de la seméantica del sistema en su
conjunto. [12]

1.3.3.1 Descripcién de Procesos
La descripcién del proceso SBGN, muestra los cursos temporales de las interacciones bioquimicas en
una red. Se puede utilizar para mostrar todas las interacciones moleculares que tienen lugar en una

red de entidades bioquimicas. [12]

1.3.3.2 Entidad Relacion
Entidad-Relacion es el lenguaje le permite ver todas las relaciones en las que participa una entidad
determinada, independientemente de los aspectos temporales. Las relaciones pueden ser vistas como

reglas que describen las influencias de los nodos entidades en otras relaciones. [12]

1.3.3.3 Flujo de Actividades

El flujo de actividades es el lenguaje que representa el flujo de informacién entre las entidades
bioguimicas en una red. Se omite informacién acerca de las transiciones de estado de las entidades y
es particularmente conveniente para representar los efectos de las perturbaciones, ya sea genética o

ambiental en la naturaleza. [12]

1.3.4 SBML

SBML (Lenguaje de Marcado para Sistemas Biologicos, por sus siglas en inglés) es un formato legible
por la maquina para la representacion de modelos, considerado un estandar internacional para la
representacion de sistemas bioldgicos. Es neutral con respecto a los lenguajes de programacion y
codificaciobn de software, sin embargo, esta orientado a permitir que los modelos puedan ser

codificados utilizando XML. Mediante el apoyo a SBML como un formato para leer y escribir modelos,
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diferentes herramientas de software pueden comunicarse directamente y almacenar la misma
representacion computable de esos modelos. Esto elimina un impedimento para compartir los
resultados y permite a otros investigadores comenzar con una representacion inequivoca del modelo,
realizar una inspeccién minuciosa, proponer correcciones precisas y extensiones, y aplicar nuevas
técnicas y enfoques, en fin, a hacer mejor ciencia. Es orientado a describir los sistemas en que las

entidades biologicas estan involucradas, y modificadas por los procesos que ocurren en el tiempo. [14]

Una reaccién quimica puede ser dividida en sus elementos conceptuales: las especies, las especies
reactantes, las especies productos, reacciones, las leyes de tasas, y los parametros en las leyes de
velocidad. Para analizar o simular una red de reacciones y componentes adicionales, hay que incluir,
los compartimentos para las especies, y las unidades en sus diversas cantidades. Una definicién de un
modelo en SBML consiste simplemente en listas de una 0 mas de estos diversos componentes [15]:

Compartimiento: Un recipiente de volumen finito tanto para especies como para sus reacciones.

Especie: una sustancia quimica o entidad que participa en una reaccién. Algunas especies son
ejemplos de iones tales como los iones de calcio, incluye también macromoléculas, acidos nucleicos,

entre otras.

Reaccién: Es una descripcién de algun tipo de transformacion, el transporte o el proceso de unién que
puede cambiar una o0 mas especies. A las reacciones se han asociado leyes de velocidad que

describen la forma en que tienen lugar.

Parametro: Una cantidad que tiene un nombre simbdlico. SBML proporciona la posibilidad de definir

los parametros que son globales a un modelo, asi como que son locales para una sola reaccion.
Regla: Una expresion matematica que se afiade a la ecuaciones del modelo construido a partir de la

serie de reacciones. Las reglas pueden ser utilizadas para establecer los valores de los parametros y

establecer restricciones entre las cantidades.
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1| <?xml version="1.0" enceding="UTF-8"7>

2 | <sbml xmlns="http://www.sbml.org/stml/levell"
3 level="1" version="2">

4 <model name="gene_network modsl">

<list0fUnitDefinitions>

</list0fUnitDefinitions>
<list0fCompartments>

<list0fSpecies>

6

8

9 .

10 </list0fCompartments>
1

2 e

3 </list0fSpecies>

4 <list0fParameters>
</list0fParameters>
<list0fRules>

19 </list0fRules>
20 <list0fReactions>

22 </list0fReactions>
23 </model>
24 | </sbnl>

Figura 2. Estructura en formato XML de un modelo SBML.

La adopcion de SBML ofrece muchos beneficios por encima de los otros estandares por lo que es el
escogido para el desarrollo del Médulo de Modelacibn de alasBioSyS, dentro de los que se
encuentran: permitir el uso de multiples herramientas sin tener que reescribir los modelos para cada
una, publicar y compartir modelos en una forma que otros investigadores pueden usar, incluso en un
entorno de software diferente y por Ultimo asegurar la supervivencia de los modelos y el esfuerzo

intelectual puesto en ellos, mas alla de la vida util del software utilizado para crearlos.

1.4 Software que modelan sistemas biolégicos utilizando SBML

1.4.1 CellDesigner

CellDesigner es un editor de diagramas estructurados para la elaboracion de redes bioquimicas. Las
redes son graficadas mediante diagramas de procesos, con el sistema de notacion grafica propuesta
por Hiroaki Kitano, y se guardan bajo las normas del formato SBML. Como caracteristicas se le puede
sefalar a este software que es capaz de representar semanticas bioquimicas, brinda una detallada
descripcion de las transiciones de los estados de las proteinas, ademas de ser un software en extremo

portable, siendo una aplicacion desarrollada en Java. [16]

1.4.2 Cellware

Cellware ademas de haber sido disefiado para llevar a cabo la modelizacién y simulacion de las vias
de regulacion de genes y metabolicas, también es capaz de ofrecer un entorno integrado para diversas
representaciones matematicas, la estimacion de pardmetros y optimizacion de los mismo. Como

caracteristica principal presenta una pantalla grafica de facil uso y la capacidad para ejecutar los
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modelos grandes y complejos se proporcionan de forma predeterminada. Una caracteristica muy
especial de Cellware es que es el primero en crear redes basadas en modelos y simulacion en el

campo de la Biologia de Sistemas. [17]

1.4.3 COPASI

COPASI es una aplicacién de software para simulacion y analisis de redes bioquimicas y su dinamica.
Es un programa independiente que apoya los modelos de la norma SBML y puede simular su
comportamiento mediante ecuaciones diferenciales ordinarias o algoritmo de simulacién estocéstica de
Gillespie. Dentro de sus fundamentales caracteristicas se encuentran que lleva a cabo varios analisis
de la red y su dinamica. Tiene un buen soporte para la estimacion de parametros y optimizacién,
proporciona medios para visualizar datos en las secciones personalizables, brinda ademas

histogramas y las animaciones de diagramas de red. [18]

1.5 Necesidad de la creacion de un Modelador Grafico para alasBioSyS

Debido a que la gran mayoria de las herramientas existentes y disponibles en la actualidad poseen los
estandares definidos para la modelacion de sistemas bioldgicos, se hace necesario el desarrollo de un
Modelador Gréafico de sistemas biol6gicos para su integracién al software alasBioSyS, para que este
incorpore dichos estandares, con el fin de ofrecer un software competitivo y compatible con otras
herramientas de modelacién a la comunidad de investigadores de la Biologia de Sistemas. Los
modulos de modelacion grafica de los software anteriormente referenciados no se utilizan, puesto que

estos no son de cdodigo abierto (open source) y poseen licencias que imposibilitan su reutilizacion.

A continuacién se describen las caracteristicas de la metodologia de desarrollo, herramientas y
lenguajes de programacion utilizados para la descripcién de requisitos, el disefio y la implementacion

del moédulo de modelacion grafica para su integracion al software alasBioSyS.

1.6 Metodologia de desarrollo

Las metodologias de desarrollo de software describen los pasos para la creacion de un producto de
software. Definen detalladamente qué es lo que se debe hacer, como y quién debe hacerlo. Precisan
cuales son las tareas a desarrollar durante el ciclo de vida del proyecto, los artefactos que han de ser
construidos, como deben hacerse y el orden en que seran realizados, ademas de designar
responsables por cada tarea. Ademas detallan la informacion necesaria para comenzar una tarea, y a
su vez la informacion que se debe producir como resultado de esta. Al cumplirse estas normas se

obtiene como producto final, una solucion eficiente, factible y de gran calidad al problema que le dio
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origen. La seleccion de las metodologias a utilizar se hace sobre la base de las necesidades

especificas de cada situacion y a las caracteristicas del equipo de desarrollo.

1.6.1 OpenUP

OpenUP es una metodologia de desarrollo de software minimamente suficiente, lo que significa que
s6lo el contenido fundamental se incluye. Se considera dentro del grupo de las metodologias agiles,
sus reconocidas practicas estan destinadas a conseguir un sistema de comunicacion de equipo para
promover una comprensién compartida del proyecto. La mayoria de sus elementos fomentan el
intercambio entre los equipos de desarrollo, sincronizando intereses y compartiendo conocimientos,
principio fundamental que promueve las buenas practicas para propiciar un ambiente saludable y de
colaboracién. Maximiza los beneficios al equilibrar las prioridades, permitiendo a los desarrolladores
llevar a cabo una solucién que cumpla con los requerimientos del proyecto, minimice el riesgo al
centrarse en la arquitectura y proporcione la retroalimentacion y mejoramiento continuo al realizar

practicas que permitan incrementos progresivos a las funcionalidades. [20]

En consecuencia con lo anteriormente expuesto la metodologia que se utilizé para guiar el desarrollo
de las funcionalidades es OpenUp debido a sus caracteristicas y a ser este modelo el que méas se
ajusta y cumple con las necesidades del desarrollo de la aplicacién, ademas de ser la metodologia
escogida y utilizada en el desarrollo de versiones anteriores del software alasBioSyS como una

decision del departamento de Bioinformatica del centro DATEC.

1.7 Lenguaje de Modelado

Los lenguajes de modelado permiten la modelacién de objetos mediante un conjunto estandarizados
de simbolos y técnicas de modelado. Son capaces de modelar una simplificacién de la realidad donde
se toma de los objetos solo los aspectos significativos, brindando asi una mejor comprension del

sistema.

1.7.1 UML

UML (Lenguaje Unificado de Modelado por sus siglas en inglés) est4 considerado como el lenguaje de
modelado grafico y visual por excelencia, utilizado para especificar, visualizar, construir y documentar
los componentes de un sistema de software. Una caracteristica sobresaliente del UML es que no es un
método, sino un lenguaje de modelado. Un método define su notacién (lenguaje) y su proceso a seguir
durante el ciclo de vida de desarrollo del software. Sin embargo UML solo se encarga de la notacion
gréfica y su significado, a partir de la cual se crearan los disefios de sistemas y no depende de un

proceso, el cual seria el encargado de orientar los pasos a seguir para elaborar el disefio. De hecho,
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UML trabaja totalmente ajeno a las metodologias de desarrollo, en la actualidad es utilizado por

muchos procesos de desarrollo diferentes.

Una caracteristica atractiva es su flexibilidad. UML es extensible o sea, capaz de mejorarse con
nuevas caracteristicas e independiente de cualquier proceso de analisis y disefio orientado a objetos
especificos. UML tiene la libertad de disefiar sistemas utilizando varios procesos, pero todos los
desarrolladores pueden expresar esos disefios con un conjunto de notaciones graficas estandar. Este
lenguaje permite captar informacion sobre la estructura estatica y dindmica de un sistema, en la cual la
estructura estética proporciona informacion sobre los objetos que intervienen en determinado proceso

y las relaciones que existen entre ellos. [21]

Dentro de las caracteristicas especificas y que definen a UML se encuentra que ademas de usar
tecnologia orientada a objetos, posee gran viabilidad en la correccion de errores, cuenta con valiosa
capacidad de creacion de modelos precisos, no ambiguos e incompletos. También se encuentra su
capacidad para la realizacién de ingenieria inversa al poder conectarse con diferentes lenguajes de
programacion. Permite ademas la documentacion de todos los artefactos del proceso de desarrollo y
es un lenguaje muy expresivo que cubre todas las vistas necesarias para el desarrollo y posterior
despliegue del sistema. [21]

Teniendo en cuenta las caracteristicas anteriormente expuestas y su alto grado de compresion, el
lenguaje de modelado escogido para la modelacion del sistema es UML. Ademas de ser el lenguaje de

modelado utilizado actualmente por el equipo de desarrollo del software alasBioSyS.

1.8 Herramienta CASE

Las herramientas CASE (Computer Aided Software Engineering, Ingenieria de Software Asistida por
Ordenador) son un conjunto de métodos, utilidades y técnicas que facilitan la automatizacion del ciclo
de vida del desarrollo del software. Las herramientas CASE de modelado con UML brindan la
posibilidad de aplicar una metodologia de analisis y disefio con abstraccion del cédigo fuente, de
manera que la arquitectura y el disefio son mas obvios y faciles de comprender y modificar. En la
medida que el proyecto es mas grande y complejo, resulta mas necesario utilizar una herramienta de
este tipo, debido a que aporta grandes beneficios para todos los involucrados en un proyecto, por

ejemplo, jefe del proyecto, analistas, arquitectos y desarrolladores.
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1.8.1 Visual Paradigm

Visual Paradigm es una herramienta CASE disefiada para guiar el proceso de desarrollo de software.
Ofrece un completo conjunto de herramientas, necesitadas por los equipos de desarrollo de software
para la captura de requisitos, software de planificacion, la planificacion de controles, el modelado de
clases, modelado de datos, entre otros. Facilita la interoperabilidad con otras herramientas CASE y se

integra con varios entornos de desarrollo como el NetBeans.

Como caracteristicas fundamentales y que inclinaron la balanza a favor de la utilizacion de esta
herramienta CASE se encuentran la utilizacion del lenguaje de modelado UML, su capacidad para la
generacién de cédigo en varios lenguajes, dentro de los que se encuentra Java. Permite incorporar los
dibujos del Visio en cualquier diagrama de UML. Ademas de permitir la realizacion de diagramas de
UML normales, posibilita también modelar hardware, dominio especifico, el software, conectando una
red de computadoras los componentes usando sus iconos, mas alla de las anotaciones de UML
normales. Es multiplataforma, esta disponible en los sistemas operativos Windows y Linux y esta
orientada a la creacion de disefios usando el paradigma de programacién orientado a objetos.

1.9 Lenguaje de programacion

1.9.1 Java

Java ofrece todas las ventajas de un lenguaje potente y robusto, puesto que fue disefiado para crear
software altamente fiable. Es un lenguaje de programacion basado en clases y orientado a objetos.
Hereda su sintaxis de los lenguajes C y C++, pero cuenta con un modelo de objetos mucho mas

sencillo y elimina elementos de trabajo a bajo nivel como los punteros.

Java es un lenguaje que puede ser ejecutado en mudltiples plataformas. Es uno de los escasos
lenguajes cuyos programas pueden ser transportados de sistema operativo, computadora o entorno,
sin necesidad de cambiar el codigo. Esta caracteristica fue la que alimentdé su auge en Internet: una
red que pueda ser accedida desde cualquier maquina, debe apelar a tecnologias multiplataforma. Java
ha sido concebido, desde sus origenes, como un lenguaje capaz de producir codigo totalmente

transportable. [22]
Una de las caracteristicas mas significativas de Java es que posee una arquitectura neutral, es decir,

el compilador Java compila su cédigo a un fichero objeto de formato independiente de la arquitectura

de la maquina en que se ejecutara. La independencia de la arquitectura representa solo una parte de
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su portabilidad. Java especifica los tamafios de sus tipos de datos basicos y el comportamiento de sus

operadores aritméticos, de manera que los programas son iguales en todas las plataformas.

Por las caracteristicas anteriormente expuestas y por ser el lenguaje escogido y utilizado actualmente
en el desarrollo del software alasBioSyS, el lenguaje de programacion que se utilizé para la

implementacion del sistema es Java.

1.10 IDE

Un Entorno de Desarrollo Integrado (Integrated Development Environment, IDE) es un programa
compuesto por una serie de herramientas que utilizan los programadores para desarrollar cédigo. Esta
herramienta puede estar pensada para su utilizacién con un Unico lenguaje de programacién o bien

puede dar cabida a varios de estos.

Las herramientas que normalmente componen un entorno de desarrollo integrado son las siguientes:
un editor de texto, un compilador, un intérprete, unas herramientas para la automatizacion, un
depurador, un sistema de ayuda para la construccion de interfaces gréficas de usuario v,
opcionalmente, un sistema de control de versiones. Existen diferentes IDE como Zend Studio, PHP
Editor, Eclipse y NetBeans.

1.10.1 NetBeans

Para el desarrollo de la aplicacion fue necesario escoger la herramienta de desarrollo a utilizar segun
el lenguaje de programacién que se selecciond, por lo tanto se hizo uso del IDE Netbeans que es una
herramienta para el desarrollo de aplicaciones de escritorio usando Java. La plataforma NetBeans
permite que las aplicaciones sean desarrolladas a partir de un conjunto de componentes de software
llamados moédulos. Un mdédulo es un archivo Java que contiene clases de Java escritas para
interactuar con las APIs de NetBeans y un archivo especial (manifest file) que lo identifica como
moddulo. Las aplicaciones construidas a partir de modulos pueden ser extendidas agregandole nuevos
moédulos. Debido a que los moédulos pueden ser desarrollados independientemente, las aplicaciones
basadas en NetBeans pueden ser extendidas facilmente por otros desarrolladores de software.
NetBeans es un proyecto de cédigo abierto de gran éxito con una gran base de usuarios. Ademas es
un proyecto GNU (libre), tiene un excelente disefiador de interfaces integrado, es muy rapido y facil de

usar.
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1.11 Conclusiones

En el presente capitulo se sentaron las bases que fueron necesarias para el comienzo del proceso de
desarrollo de una herramienta computacional para la modelacion gréfica de sistemas bioldgicos, la cual
se desarrollé bajo la metodologia OpenUP, puesto que facilita un proceso rapido y ligero en cuanto a
contenido generado. Para lograr un estandarizado de la modelacion en la herramienta se decidi6 el
trabajo con SBML, puesto que permite que los modelos creados en el sistema posean perdurabilidad
en el tiempo, asi como que puedan ser legibles por otros software sin necesidad de reescribirlos. El
lenguaje de modelado utilizado es UML, debido a su alto grado de comprensiéon y seguir el paradigma
de programacion orientado a objetos. La herramienta CASE usada para visualizar y disefiar los
elementos del sistema fue Visual Paradigm ya que es multiplataforma, utiliza como lenguaje de
modelado UML y se integra facilmente con el entorno de desarrollo utilizado, el cual sera NetBeans,
debido a que soporta Java como lenguaje de programacién y es un proyecto GNU (libre), tiene un

excelente disefiador de interfaces integrado, es muy rapido y facil de usar.
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Capitulo 2.

Caracteristicas del Sistema

En el presente capitulo se muestra la descripcién del modelo de dominio perteneciente a la modelacién
de un modelo biolégico, los requisitos funcionales y no funcionales del sistema. Se presenta el actor
del sistema, asi como el diagrama de casos de uso del sistema y las descripciones textuales

detalladas de cada uno de los casos de uso.

2.1 Breve descripcion del sistema

A través de la realizacion del presente trabajo de diploma se desarrollé una herramienta computacional
para la modelacion grafica de sistemas biologicos, la misma puede funcionar sin la necesidad de usar
sistemas externos, pero a la vez fue disefiado de tal forma que en un futuro pueda ser integrado con
otras herramientas como el editor de ecuaciones y la herramienta para la simulacion y analisis de

sistemas bioldgicos.

Estas tres udltimas herramientas, junto con el modelador grafico desarrollado, en su conjunto se
convierten en una potente herramienta computacional para el estudio de los sistemas biolégicos,

objetivo principal que se busca con el software alasBioSyS.

2.2 Modelado del dominio

Un modelo de dominio captura los tipos mas importantes de objetos en el contexto del sistema y las
relaciones que poseen entre ellos. Los objetos del dominio representan los elementos que existen o
eventos que ocurren en el entorno en el que trabaja el sistema. EI modelo de dominio se describe

mediante diagramas UML (especificamente mediante diagramas de clases).

2.2.1 Descripcion de clases del modelo de dominio
La representacion de un sistema biolégico, es expresada mediante un modelo biolégico que puede
contener especies, compartimientos, funciones matematicas, reacciones quimicas, y operadores

I6gicos.

Las especies pueden representar: quimicos simples, macromoléculas, &cidos nucleicos o entidades no

especificadas, de estas ultimas se desconoce el tipo 0 simplemente su propésito carece de relevancia
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para el modelo. Los compartimientos pueden definirse como abstracciones que son utilizadas para
agrupar componentes de los sistemas biolégicos. Como ejemplos se pueden sefialar dentro del
modelado de células: la membrana celular y el interior celular. Las reacciones quimicas entre las

diferentes especies pueden ser: de consumo, produccién, -catdlisis, inhibicibn, modulacién,
disparadoras y de estimulacién. En el caso de las funciones matematicas se encuentran las reglas, que
describen las restricciones que existen entre variables y las leyes cinéticas que regulan la velocidad a
las que se producen las reacciones quimicas. Los pardmetros son variables utilizadas en las funciones
matematicas que pueden ser expresados en diferentes unidades. Los operadores l6gicos como el
AND, OR y NOT son utilizados en ocasiones en las que las especies se relacionan, dando como
resultado final un nuevo grupo de especies. El operador AND es utilizado cuando las especies
relacionadas dan como resultado un tercero, el OR se utiliza cuando una de las especies relacionadas
puede dar como resultado un tercero y el NOT para denotar que la especie no puede producir ninguna

salida.

Muodelo Bioldgico

compuesto par

campuesto por

T

"

Compartimiento contiena 1. Especie
1
2“.!:
se relacionan por
4§
Reaccion Quimica | 1 Operador Logico
cortiene
1
contiene
0.*
Funcion Matematica Parametro
1 compuesta por
Figura 3. Modelo de Dominio del Modelador Grafico para alasBioSyS.
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2.3 Modelado del Sistema

2.3.1 Requisitos Funcionales
La herramienta a desarrollar a través de la realizacion del presente trabajo debe cumplir las siguientes

capacidades o condiciones:

RF 1 Modelar graficamente sistemas biologicos.
RF 1.1 Administrar compartimientos.
RF 1.1.1 Insertar compartimientos.
RF 1.1.2 Eliminar compartimientos.
RF 1.2 Administrar especies.
RF 1.2.1 Insertar especies.
RF 1.2.2 Eliminar especies.
RF 1.3 Administrar reacciones quimicas.
RF 1.3.1 Insertar reacciones.
RF 1.3.2 Eliminar reacciones.
RF 1.4 Administrar operadores légicos.
RF 1.4.1 Insertar operadores.
RF 1.4.2 Eliminar operadores.
RF 1.5 Editar propiedades
RF 2 Exportar la informacion del modelo a formato SBML.
RF 3 Importar modelos creados en formato SBML.

RF 4 Guardar la informacion del modelo como imagen.

2.3.1 Requisitos No Funcionales
La herramienta desarrollada debe poseer cualidades y caracteristicas para hacerla atractiva, confiable,

usable y segura, dentro de estas se encuentran:

Software.

RNF 1 Para la instalacion de la aplicacion se debe disponer del sistema operativo Windows o GNU
Linux.

RNF 2 Para el uso del sistema es necesario tener instalada la maquina virtual de Java 1.6 o una

version superior, debido a que las bibliotecas jsbml.jar y jgraph.jar la requieren.
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Hardware.
RNF 3 La computadora donde se prevé instalar la aplicacién debe contar con una memoria RAM de
512 MB como minimo, aunque lo ideal seria 1 GB.

RNF 4 El sistema debe instalarse en maquinas con procesadores Pentium IV o superiores.

Usabilidad.

RNF 5 El sistema podra ser usado por aquellos usuarios que posean conocimientos basicos en el
campo de la modelacion de sistemas biologicos.

RNF 6 Se debe lograr un disefio adaptable, con la capacidad de poder soportar funcionalidades
adicionales o modificar las funcionalidades existentes, sin impactar el resto de los requerimientos

contemplados en el sistema.

Soporte.

RNF 7 Mantenimiento: El sistema debe estar bien documentado, de forma tal que el tiempo de
mantenimiento sea minimo en caso de necesitarse.

RNF 8 Portabilidad: El sistema debe ser multiplataforma (ser capaz o caracterizarse por poder
funcionar o mantener una interoperabilidad de forma similar en diferentes sistemas operativos o

plataformas).

Interfaz de usuario

RNF 9 Se necesita una interfaz amigable, legible, interactiva, facil de usar, profesional, clara y sencilla.

Requisitos Legales, de Derecho de Autor y otros.
RNF 10 Los derechos de autor seran registrados por la politica que sigue la Universidad de las

Ciencias Informéaticas.

Requerimientos del disefio y la implementacion.
RNF 11 El sistema debe cumplir con el estandar del Lenguaje de Marcado de Sistemas Biol6gicos y
utilizar las funcionalidades de la biblioteca jsbml.jar. El lenguaje de programacion a utilizar en la

implementacion debe ser Java para facilitar su integracion al software alasBioSyS.
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2.3.3 Definicién de los Actores
Los actores de un sistema son las personas, sistemas o hardware externo que se relacionan o
interactian con dicho sistema. Cada actor juega un rol determinado en el mismo y diferentes usuarios

pueden asumir el mismo rol de un actor. Como actor del sistema en cuestion se definio:

Tabla 1: Definicion de los Actores del Sistema

Actor(es) Descripcion
Investigador Es la persona que interactlia con el sistema. Es la encargada
de la creacién del modelo grafico del sistema biolégico y de

realizar los estudios correspondientes.

2.3.4 Diagrama de Casos de Uso del Sistema

El Modelo de casos de uso describe la funcionalidad propuesta del sistema, para ello muestra la
relacion entre actor—caso de uso. Un actor es un usuario del sistema (Investigador) y un caso de uso
representa una unidad discreta de interaccién entre un usuario y el sistema. El siguiente diagrama

muestra la interaccién entre el investigador y cada caso de uso.

1

Modelar Graficamente Sistemas Bioldgicos

Exportar a archivo SBML
/ <<inciadessll Lo ss

Administrar Especie  J T2 Editar Propiedades
Guardar como Imagen <<Include>z__--=~"%

Investigador Administrar Reaccidn
\ Quimica
Administrar Operador
Ldgico

Figura 4. Diagrama de Casos de Uso del Sistema.

Importar archivo SBML

2.3.5 Descripcion textual de Casos de Uso del Sistema

Para la comprension de la funcionalidad asociada a cada caso de uso no es suficiente con la
representacion gréfica del Diagrama de Casos de Uso del Sistema, también es necesario llevar a cabo
una detallada descripcion textual de los mismos donde se especifican todas las interacciones
ocurrentes para su realizacion. A continuacion se muestran las descripciones textuales de 5 de los
casos de uso del sistema, la totalidad de estas descripciones se encuentran en el artefacto

Especificacion de Casos de Uso dentro del Expediente de Proyecto.
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2.3.5.1 Caso de Uso “Administrar Compartimientos”

Tabla 2: Descripcién del caso de uso Administrar Compartimientos.

Nombre del Caso de Uso Administrar Compartimientos

Actores Investigador

Propdsito Permitir al investigador insertar o eliminar algin compartimiento.

Resumen El caso de uso se inicia cuando el investigador desea realizar una de las

siguientes opciones:

e Insertar compartimiento: Se inicia cuando el investigador inserta
nuevo compartimiento al modelo y finaliza cuando el sistema visualiza
el mismo y actualiza los paneles de propiedades y de distribucion
jerarquica.

e Eliminar Compartimiento: Se inicia cuando el investigador elimina el

compartimiento del modelo, finalizando asi el caso de uso.

Referencias RF1,RF1.1,RF1.1.1, RF1.1.2
Precondiciones Ninguna
Postcondiciones En dependencia de la accion del investigador:

e Seinserta un compartimiento al modelo.

e Se elimina un compartimiento del modelo.

Descripcion

Curso Normal de los Eventos

Acciones del Actor Respuesta del Sistema
1. El investigador selecciona la accién que desea 2. En dependencia de la accién que el investigador
realizar: realice:

e Insertar compartimiento e Insertar compartimiento: ir al escenario

e Eliminar compartimiento “Insertar compartimiento”

e Eliminar compartimiento: ir al escenario

“Eliminar compartimiento”

Escenario “Insertar compartimiento”

1. El investigador selecciona el compartimiento nuevo 2. El sistema agrega el nuevo compartimiento al
en la barra de herramientas y lo arrastra hacia el area modelo bioldgico, lo muestra en el area de trabajo y
de trabajo. actualiza los paneles de propiedades y de distribucion

jerarquica. Finalizando asi el CU.
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Escenario “Eliminar compartimiento”

1. El investigador selecciona el compartimiento que | 2. El sistema elimina el compartimiento, todo lo que
desea eliminar del area de trabajo y presiona el botén | contiene, visualiza el cambio, finaliza cuando actualiza
del teclado “Delete”. los paneles de propiedades y de distribucion jerarquica.

Finalizando asi el CU.

Prioridad: | Critico

2.3.5.2 Caso de Uso “Editar Propiedades”

Tabla 3: Descripcion del caso de uso Editar Propiedades.

Nombre del Caso de Uso Administrar Editar Propiedades

Actores Investigador

Propdsito Permitir al investigador editar las propiedades de los componentes del modelo
Resumen El caso de uso se inicia cuando el investigador va a realizar una de las

siguientes opciones:

e Editar Propiedades de Compartimiento: Se inicia cuando el
investigador selecciona un compartimiento y se activa la paleta de
propiedades de los mismos.

e Editar Propiedades de Especie: Se inicia cuando el investigador
selecciona una especie y se activa la paleta de propiedades de las

mismas.

e Editar Propiedades de Reacciones Quimicas: Se inicia cuando el
investigador selecciona una reaccién quimica y se activa la paleta de
propiedades de las mismas.

Referencias RF1,RF15
Precondiciones Debe existir algiin compartimiento, especie o reacciéon quimica.
Postcondiciones En dependencia de la accion del investigador:

e Se modifican las propiedades de los compartimientos.
e Se modifican las propiedades de las especies.

¢ Se modifican las propiedades de las reacciones quimicas.

Descripcién

Curso Normal de los Eventos

Acciones del Actor Respuesta del Sistema
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1. El investigador selecciona la accién que desea

realizar:

Editar las propiedades de los compartimientos.

Editar las propiedades de las especies.

2. En dependencia de la accién que el investigador

realice:

Editar las propiedades de los compartimientos:

ir al escenario “Editar compartimiento”

e Editar las propiedades de las reacciones o Editar las propiedades de las especies: ir al
guimicas. escenario “Editar especie”
e Editar las propiedades de las reacciones
quimicas: ir al escenario “Editar reaccién”
Escenario “Editar Compartimiento”
1. El investigador presiona doble clic sobre el | 2. El sistema modifica la propiedad del compartimiento,

compartimiento a editar, se muestra un formulario con
campos editables. El investigador procede a realizar el

cambio y presiona el boton “Update”.

visualiza el cambio de ser necesario. Finalizando asi el

caso de uso.

Escenario “Editar Especie”

1. El investigador presiona doble clic sobre la especie a
editar, se muestra un formulario con campos editables.
El investigador procede a realizar el cambio y presiona

el boton “Update”.

2. El sistema modifica la propiedad de la especie,
visualiza el cambio de ser necesario. Finalizando asi el

caso de uso.

Escenario “Editar Reaccion”

1. El investigador presiona doble clic sobre la reaccion
quimica a editar, se muestra un formulario con
campos editables. El investigador procede a realizar

el cambio y presiona el botén “Update”.

2. El sistema modifica la propiedad de la reaccién

quimica, visualiza el cambio de ser necesario.

Finalizando asi el caso de uso.

Prioridad: | Critico

2.3.5.3 Caso de Uso “Exportar a archivo SBML”

Tabla 4: Descripcion del caso de uso Exportar a archivo SBML.

Nombre del Caso de Uso

Exportar a archivo SBML

Actores Investigador
Propdésito Permitir al investigador exportar el modelo creado al formato estandar SBML.
Resumen El caso de uso se inicia cuando el investigador va a exportar el modelo

creado a un archivo ¢

on formato SBML.

Referencias RF 2.
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Precondiciones

Debe existir algun modelo.

Postcondiciones

Descripcién

Curso Normal de los Eventos

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

1. El investigador se dirige hasta la barra de menq,

dando clic en el menu Archivo.

2. El sistema muestra un menu con las opciones

correspondientes.

3. El investigador procede a dar clic en la opcion de

menu “Exportar a SBML”

4. El sistema muestra una ventana para las opciones

de nombrar el fichero, su tipo y la ubicacion del mismo.

5. El investigador llena el campo del nombre y procede
a dar una direccién para la ubicacion del fichero y da

clic en el botén “Aceptar”.

6. El sistema muestra un mensaje refiriendo que la
exportacion ha terminado con éxito. Finalizando asi el

caso de uso.

Flujos Alternos

5.1. Partiendo del punto 5 del Flujo Normal de Eventos.
En caso de que el nombre insertado posea caracteres

especiales o se encuentre en blanco.

5.2. El sistema muestra un mensaje de error refiriendo
gue el nombre propuesto no es valido, y se remite a la

accion 4 de este caso de uso.

Prioridad: | Critico

2.3.5.4 Caso de Uso “Importar archivo SBML”

Tabla 5: Descripcidn del caso de uso Importar archivo SBML.
Nombre del Caso de Uso Importar archivo SBML
Actores Investigador
Propdsito Permitir al investigador importar un modelo creado en formato SBML.
Resumen El caso de uso se inicia cuando el investigador va a importar un modelo

creado con formato SBML.

Referencias RF 3.

Precondiciones

Postcondiciones

En el area de trabajo se debe mostrar el modelo importado

Descripcion

Curso Normal de los Eventos

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

1. El investigador se dirige hasta la barra de mend,

dando clic en el menud Archivo.

2. El sistema muestra un menu con las opciones

correspondientes.

32




Capitulo 2: Caracteristicas del Sistema

3. El investigador procede a dar clic en la opcién de

menu “Importar archivo SBML”

4. El sistema muestra una ventana para la opcion de

seleccionar la ubicacion del fichero a importar y su tipo.

5. El investigador busca la ubicacién del fichero, lo

selecciona y da clic en el botén “Aceptar”.

6. El sistema muestra el fichero SBML importado de
forma grafica en el &rea de trabajo. Actualiza los
paneles de componentes. Finalizando asi el caso de

uso.

Flujos Alternos

5.1. Partiendo del punto 5 del Flujo Normal de Eventos.
En caso de que el archivo seleccionado no sea formato
SMBL (XML).

5.2. El sistema muestra un mensaje de error refiriendo
que el formato del fichero es ilegible, y se remite a la

accion 4 de este caso de uso.

Prioridad: | Critico

2.4 Conclusiones

Al finalizar este capitulo se obtuvo una concreta claridad de la concepcién del sistema, gracias al

modelado del mismo a través del Modelo de Dominio y la definicion de 11 requisitos no funcionales y

12 funcionales que el sistema debe ser capaz de alcanzar. Estos Ultimos fueron modelados en el

diagrama de casos de uso del sistema usando los patrones: empaquetamiento, CRUD parcial e

inclusion; gracias a los cuales se reorganizaron las funcionalidades en casos de uso, brindando asi

una mayor percepcion del sistema a desarrollar. Para mostrar en mayor nivel de detalle los casos de

uso, asi como para conocer la secuencia de su funcionamiento, se especificé la descripcion textual de

los mismos; sentando asi las bases para las restantes fases del proceso de desarrollo de la aplicacién

como disefio e implementacion.
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Capitilo 3.

Diserio del Sistema

Como resultado del capitulo anterior se obtuvo una vista externa del sistema. En este capitulo, a través
del disefio del sistema, se profundiza en los casos de usos, detalldndolos de manera que permitan
reflejar una vista interna del sistema descrita con el lenguaje de los desarrolladores. En esta vista

interna se determinan las clases que contendran las funcionalidades definidas para la aplicacion.

El disefio del sistema tiene como objetivo fundamental crear los modelos centrados en los requisitos y
en vistas de la solucién, preparando asi el sistema para su implementacion. En el presente capitulo se
desarrolla el disefio, a través del cual se modela la aplicacién, la que debe ser capaz de soportar todos
los requerimientos mencionados en el capitulo anterior. Para ello se utilizaran diferentes artefactos
como son: los diagramas de interaccién, los diagramas de clases del disefio y las descripciones de
algunas de las principales clases del disefio.

3.1 Estilo Arquitectdnico

El desarrollo del sistema se bas6 en una arquitectura orientada a objetos y el estilo arquitectdnico
utilizado es de Llamada y Retorno que encapsula la arquitectura en capas y tiene como objetivo
fundamental la separacion de la I6gica de negocios de la loégica de disefo. Dicho estilo posee como

ventaja fundamental, que el desarrollo se puede llevar a cabo en varios niveles.

Para el desarrollo de la herramienta se utiliz6 Modelo Vista Controlador (Model-View-Controller - MVC),
clasico patron de disefio utilizado para disefiar aplicaciones con sofisticadas interfaces donde la l6gica
de interfaz de usuario cambia con mas frecuencia que las bases de datos y la I6gica de negocio. [23]
Dicho patrén sigue con la anteriormente mencionada filosofia del estilo arquitecténico de llamada y
retorno, gracias a sus caracteristicas brinda la posibilidad de la obtenciéon de varios niveles de
abstracciéon al soportar maltiples vistas. La vista se separa del modelo permitiendo que no exista
dependencia directa entre ellos, la interfaz de usuario es capaz de mostrar multiples vistas simultaneas
de los mismos datos. Permite ademas un mayor soporte a los cambios, producto a que los requisitos

de interfaz tienden a cambiar mas rapidamente que las reglas de negocio.
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Controlador

Figura 5. Representacion del patron Modelo Vista Controlador.

3.2 Patrones de Disefio

3.2.1 Alta Cohesion

El patrén Alta Cohesion se basa en una medida de cuan relacionadas y enfocadas estan las
responsabilidades de una clase. Una alta cohesion caracteriza a las clases con responsabilidades
estrechamente relacionadas que no realicen un trabajo enorme. Como solucién el patron permite
asignar una responsabilidad de modo que la cohesion siga siendo alta. [24]

EditorActions
+Editor Actions()
+aetEditoriparameter : ActionEvent) : BasicGraphEditor
@ 53] 53]
OpenAction SaveAction
#lastDir : String #showDialog : boolean
+OpenAction() #lastDir . String
#resetEditor(parameter | BasieGraphEditor) : void +Savelction{parameter : boolean)
HopenXmiPngiparameter : BasicGraphEditor, parameter2 : File) : v... E=aveXmiPnglparameter : BagicGraphEditor, parameter2 : String, param...
#open'/dx(parameter : BasicGraphEditor, parameter2 : File, param. .. +actionPerformed(parameter | ActionEvent) : void
#openGD{parameter : BasicGraphEditor, parameter?2 : File, parame... -=aveSEML _file(parameter : BasicGraphEditor, parameter2 : String, para. ..
EopenSBML(parameter | BasicGraphEditor, parameter2 : File) : void
+actionPer formed(parameter | ActionEvent) : void
DeleteAction
+Delete Action()
+actionPerformed{parameter : ActionEvent) : void

Figura 6. Uso del patron Alta Cohesién en el sistema.
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En la Figura 6 se evidencia el patrén de Alta Cohesion en la cual las responsabilidades rigurosamente
relacionadas son esparcidas por clases como OpenAction, SaveAction y DeleteAction. Liberando asi a

la clase EditorAction de la realizacién de un trabajo mayor.

3.2.2 Controlador

Un evento de entrada externa consiste en cualquier evento generado por un actor externo. Un
Controlador es un objeto de interfaz no destinado al usuario que se encarga de manejar un evento del
sistema. Define ademas el método de su operacion. El patrén Controlador sugiere asignar la
responsabilidad del manejo de un mensaje de los eventos de un sistema, a una clase que represente
un manejador de los eventos del sistema. [24] Este patrdn se muestra en los Diagramas de Clases de
cada uno de los casos de uso (ver Figura 10), especificamente en la clase BasicGraphEditor, la cual es

la encargada de capturar, manejar y dar solucion a los eventos del sistema.

3.2.3 Creador
El disefio, bien asignado, puede soportar un bajo acoplamiento, una mayor claridad, el

encapsulamiento y la reutilizaciéon. El patron Creador guia la asignacion de responsabilidades
relacionadas con la creacion de objetos. El propésito fundamental de este patrén es encontrar un
creador que se debe conectar con el objeto producido en cualquier evento, ya sea agregar, registrar o

utilizar. Al escogerlo como creador, se da soporte al bajo acoplamiento. [24]

Species

= BRHE ik -serialv'ersionUiD : long = 442701 5656530890393
-sp_list : ListOf -amourt : boolean
ot list : ListOf -boundaryCondition : Boolean
el i -charge : Integer
idl list: Linkedlist -compartmentiD : String
-serialVersionUID : long = -6833603133512882012 conversionFactoriD : String
+ogetSp_list() : ListOf 1 -hasOnlySubstancelnits : Boolean
+oetCmp_list() : ListOf -isSetBoundaryCondition : boolean
+setCmp_list(parameter : ListOf) : void b -isSetCharge : boolean
+getRet list() : ListOf FisSetHasOnlySubstancelnits | boolean
+getld_list() : LinkedList -spatialSizelntsID : String
+CustomGraphComponent({parameter : mxGraph) -speciesTypelD : String
+FandomlD(parame{er : Strlrjg) : String +Species()
+importCellsi{parameter | Okject [1, parameter2 ; double, parameter3 ;.. +Species(parameter : int, parameter2 ; int)

+Species(parameter | Species)

Figura 7. Uso del patron Creador en el sistema.

En la Figura 7 se evidencia este patron, puesto que es la clase CustomGraphComponent la que posee
la lista de Especies y es la encargada del trabajo con las mismas, tanto en la creacion, como en la

edicion de sus propiedades y finalmente en la eliminacion de estas.
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3.2.4 Experto

Si las responsabilidades a las clases se asignan en forma adecuada, los sistemas tienden a ser méas
faciles de entender, mantener y ampliar, lo que permite reutilizar los componentes en futuras
aplicaciones. Por lo que este patron brinda la posibilidad de asignar una responsabilidad al experto en
informacion, es decir, asignar dicha responsabilidad a la clase que cuenta con la informacion necesaria

para cumplirla. [24]

S—

JBEML

SBMLReader

+SBMLReader()
bio_sbmiOpen +readSBML(parameter : File) : SEMLDocument
+hio_sbmlOpen(parameter : BasicGraphEditor, parameter2 : File, parameter3: .. = [+readSBML{parameter : String) : SBMLDocument
+GetCellbyName(parameter : Object [], parameter2 : String, parameter3 : mxGr... =<import== +readSEMLFromFile(parameter : String) : SEMLDocument
+readSEMLFromStreamiparameter : InputStream) : SEMLDocument
+readSBMLFromString(parameter : String) : SBMLDocument

Figura 8. Uso del patron Experto en el sistema.

En la Figura 8 se referencia el uso de dicho patron cuando, al necesitar la clase bio_sbmlOpen la
lectura de un fichero en formato SBML, se auxilia de la clase SBMLReader, contenida en la biblioteca
jSBML para la lectura de dicho fichero, por ser esta clase la verdadera experta en la funcionalidad

requerida.

3.2.5 Composite

La idea basica de este patron de disefio es crear un modelo en el cual existen clases de tipo
componente y clases que agrupan componentes, llamadas compositoras (Composite). Estas clases
pueden compartir una interfaz comuin, representada por una superclase. Asi, no es necesario
diferenciar en general entre clases componentes y clases compositoras. Si se sigue la idea intuitiva de
crear tipos de clases particularizadas para las funcionalidades de contenedor y componente, el codigo
gue las maneja ha de tratarlas también de manera diferente, con las complejidades que eso entrafa.
[24]

En la Figura 9 las clases Species y Compartment heredan de una clase Symbol. Aunque ambas clases
contienen funcionalidades completamente diferentes, existe una clase que puede ser utilizada como
interfaz comun para el trabajo con otras funcionalidades, en las cuales no es necesario la

diferenciacion entre ellas.
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Symbol
|-serialVersionUID : long = 3061467418198640109
[#constant : Boolean
[#isSetConstant : boolean
[+Symbol()
[+Symbol(parameter : int, parameter2 : int)
[+Symbol(parameter : QuantityWithUnit)
ameter : String, 2:int, pi Lint)
[+Symbol(parameter : String)
[+Symbol(parameter : String, parameter2 : String, parameter3 : int, param...
[+Symbol(parameter : Symbol)
[+clone() : Object

: Object) : boolean
[+getConstant() : boolean
[+isConstant() : boolean
[+isSetConstant() : boolean

FyNConstanDAramerer - boolean - void

i Compartment
|-serial\ersionUID : long = 4427015656530890393 -serialVersionUID : long = -1117854029388326636
l-amount : boolean -compartmentTypelD : String
-boundaryCondition : Boolean -isSetSpatialDimensions : boolean
-charge : Integer -outsidelD : String
-compartmentiD : String -spatialDimensions : Double
l-conversionFactoriD : String [+Compartment()
e 0:4 [+Compartment(parameter : Compartmert)
-isSetBoundaryCondtion : boolean T~ [+Compartment(parameter : int, parameter? : int)
-isSetCharge : boolean +Compartment(parameter : String)
-isSetHasOnlySubstanceUnits : boolean +Compar : String, p 2 int, parameter3 : int)
I-spatialSizeUnitsiD : String +Compar : String, p 2 : String, p 3:int, para...
-speciesTypelD : String l+clone() : Object
[+Species() +equals(parameter : Object) : boolean
i sint, 2:int) +getCompartmentType() : String
[+Species(parameter : Species) +getCompartmentTypelnstance() : CompartmentType
[+Species(parameter : String (getOutside() : String

Figura 9. Uso del patrén Composite en el sistema.

3.3 Modelo de Disefio

3.3.1 Diagrama de Clases del Disefio

Los diagramas de clases son realizados para cada caso de uso y en ellos se muestran las diferentes
clases que componen un sistema y sus respectivas relaciones. A continuacién se muestran los
diagramas de clases del disefio, confeccionados para dos casos de uso de la aplicaciéon. Se han
agrupado las clases de acuerdo a su funcionalidad en tres grandes paquetes, haciendo ademas
referencia al patrén arquitectonico expuesto anteriormente: Modelo Vista Controlador. A continuacion
se muestran los Diagramas de Clases del Diseiio de 2 de los casos de uso, la totalidad de estos
diagramas se encuentran en el artefacto Modelo de Disefio dentro del Expediente de Proyecto.
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3.3.1.1 Diagrama de Clases del Disefio del Caso de Uso Administrar Especie

Figura 10. Diagrama de Clases del Disefio del Caso de Uso: Administrar Especie.
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3.3.1.1.2 Descripcion de Clases del Caso de Uso Administrar Especie
El caso de uso Administrar Especie se precisé utilizando el anteriormente mencionado patrén de

disefio Modelo Vista Controlador. En el cual se definieron las siguientes clases.

BasicGraphEditor: Esta clase es la encargada de manejar los modelos de representacion jerarquica,
los objetos especie, compartimiento y reaccién quimica, los eventos de teclado y el componente
grafico.

BioModelator: Esta disefiada como clase principal, es la encargada de representar visualmente todos
los cambios que tienen lugar en el sistema, contiene también los modelos de las tablas de propiedades
de cada tipo de objeto insertado en el modelo. Al extender de la clase Basic GraphEditor obtiene y

utiliza algunas de sus funcionalidades.

EditorPalette: Es la encargada de crear las pestafias con las formas a seleccionar por el usuario,
ademas de manejar los eventos pressed y released del mouse para que luego sea creado el gréafico
seleccionado. En dicha barra se encontrardn todos los componentes necesarios para la modelacion
grafica de un sistema biolégico.

customGraphComponent: Contiene las listas fundamentales del modelo SBML del sistema por medio
de las cuales se crea el mismo, es la encargada de manejar ademas, la representacion en

BioModelator de los gréficos y la actualizacion de la interfaz visual.

guiManager: Contiene métodos auxiliares para la actualizacion de los diferentes modelos y la GUI.
Las clases Species y listOf son modelos propios de jSBML, por medio de las cuales se crean las
instancias requeridas para lograr el modelo de SBML.
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3.3.1.2 Diagrama de Clases del Disefio del Caso de Uso Importar Archivo SBML

Wista
BioModelator
~emp_list : ListOf
I~sp_list : ListOf
~ret_list : ListOf
+sphodel : SpecieTableModel
triodel : ReactionTableModel EditorToolBar
recmphiodel - CompartmentTablelodel ignoreZoomChange - boolean
EspeTessidlahEs e e e e e & 5 =
reacione ITable +Editor ToolBar(parameter : BasicGraphEditor, parameter2...
[-compartments : JTable :
toetSpeciesi) | JTable !
roetCompartments() ; JTable :
t+aetReactions() : JTable i
rastCmphlodel() | CompartmentTableModel :
raetSphodel() | SpecieTableMode !
raetrModel) : ReactionTableModel :
|
|
T
|
| :
Controlador :
|
OpenAction :
#lastDir : String
[+ CpenAction() EditorActions
#resetEdior(parameter : BasicGraphEditor) : void [+Editor Actions()
#openPng(parameter : BasicGraphEdtor, parameter2 : File) ... +getEditor(parameter - ActionEvent) - BasicGraphEcitor
#open'dxiparameter | BasicGraphEditor, parameter2 : Filg, ...
#openGDi{parameter - BasicGraphEditor, parameter? : File, p
#openSBML(parameter : BasicGraphEdtor, parameter2 : Fil
+actionPerformedi{parameter : ActionEvent) : void
|
; JSEML
|
! SBMLReader
W [+SBMLReader()

BiosbmlOpen +readSBML{parameter : File) - SBMLDocument
+BiosbmlOpen(parameter : BasicGraphEditor, parameter? +readSBML{parameter - String) - SBMLDocument
+GetCelbyMame(parameter | Object [], parameter2 : String, .. - = == === = = == — —— — -}+readSBMLFromFi\e(parameter: String) : SEMLDocument

+readSEMLFromStreamiparameter : InpLtStream) : SBMLDocument
+readSEMLFromStringparameter : String) : SBMLDocument
T
|
T
|
T
|
|
Modelo i
SBMLDocument
-model : Moclel
-SEMLDocumentAttributes : Map
-SBMLDocumentMamespaces : Map
+SBMLDocument{parameter | SBMLDocument)
+addNamespace(parameter : String, parameter2 : String, parameter3 : String) : void
+cregteModel() : Model
+getDefautlevel() : int
+getDefaultersion() : int
+getElementMamel) | String
+gethlodsl() - Model
+getSBMLDocument Attributes() - Map
+getSEMLDocumentNamespaces() : Map
+readAttribute(parameter © String, parameter2 : String, parameter3 : String) : boolean
+setlevelAndersion{parameter : int, parameter2 : int) : boolean
+sethodel(parameter : Model) : void
+setSBMLDocument Attributes{parameter : Map) : void
+writeXMLAtributes() : Map

Figura 11. Diagrama de Clases del Disefio del Caso de Uso: Importar Archivo SBML

3.3.1.2.1 Descripcion de Clases del Caso de Uso Importar Archivo SBML
En el caso de uso Importar Archivo SBML también se rige por el patron MVC y se incluyen nuevas

clases para el trabajo con el documento SBML.
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EditorToolBar: Es la clase encargada de crear una barra de herramientas de acceso rapido para

facilitarle al usuario el acceso a las funcionalidades fundamentales de la aplicacion.

EditorAction: Contiene todas las acciones que se realizaran por el usuario en el Editor, como
openAction() dentro de la cual se encuentra abrir el fichero SBML, método que se encarga de leerloy a
partir de la informacién capturada, representar el mismo en la interfaz de usuario.

bio_sbmlOpen: Es la clase llamada por openAction() y es la encargada de hacer posible la lectura del
documento SBML y de guardar todos los datos leidos en el modelo de la aplicacion, esta clase hace
uso de la biblioteca jSBML, especificamente de la clase SBMLReader y de la clase modelo
SBMLDocument, siendo la primera la encargada leer el fichero SBML y crear una instancia de la
segunda.

3.3.2 Diagramas de Interaccién (Secuencia)

Los diagramas de secuencia son altamente efectivos para modelar interacciones entre objetos dentro
de un sistema. Estos muestran la interaccién de un conjunto de objetos en un sistema a través del
tiempo y contienen detalles de implementacién del escenario, incluyendo los objetos y clases que se
usan para implementar el escenario, y mensajes pasados entre los objetos. Se desarrollan tras
examinar la descripcion de un caso de uso para determinar cudles objetos son necesarios para la
implementacion del escenario. La totalidad de los Diagramas de Secuencia se encuentran en el

artefacto Modelo de Disefio, dentro del Expediente de Proyecto.

3.3.2.1 Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Administrar Especie (escenario Insertar

Especie)
O O O

Investigador Cl BioModelator Cl NombreEspecie CC CustomGraphComponent CE Specie CE shmiTree CE tah_properties
M | | |

| |

|

|

|

|

1: mouseReleased() :

3: JOptionPane showlInputDialog()

|
|
|
|
| 2:importCells()
I
|
|

4: Insercion de datos (cellname)

5: Envio de datos (cellname)

6: new Species (id_cell)

S S

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
7: repain(; :

)|
T

y

3 gafprvlodel()vaddRow(sp)

9: addCells() :
| T |
|

=

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
{ ol
. "
| |
| |
| |

Figura 12. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Administrar Especie (escenario Insertar Especie)
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3.3.2.2 Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Importar Archivo SBML

Investigador Cl BioModelator Cl ImportarFlchera CC CustomGraphComponert CC hioSBMLOpen CE SBMLDocument

1: actionPerformed() ! I / |

2. Openittion()

|
3 OpenSBIL()
ik 4 SBMLReader()

5. hioSEMLOpen()
6: Beginl{pdate()

R

Figura 13. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Importar Archivo SBML.

3.4 Conclusiones

En el presente capitulo se defini6 como estilo arquitectdnico a utilizar Llamada-Retorno, el cual permite
gue el desarrollo se pueda llevar a cabo en varios niveles. Se preciso el uso del patrén arquitectonico
Modelo—Vista—Controlador en el disefio de los diagramas de clases, organizando las clases en 3
paquetes fundamentales coincidiendo con los nombres de dicho patrén. Esto facilitd aislar la vista del
modelo y cred6 un paquete que contiene un conjunto de clases encargadas de controlar el
funcionamiento del sistema. Para la creacion de dichos diagramas se utilizaron los patrones de disefio
Alta Cohesién, Controlador, Creador, Experto y Composite; los cuales permitieron mejor disefio de la
arquitectura y mucho mas adaptable a posibles cambios. Se obtuvo con la realizacion de los
diagramas de secuencia una sucesion de pasos légicos a realizar para cada caso de uso, con el

objetivo de hacer mas directa y precisa la implementacion del sistema.
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Capitilo 4.
Implemenitacion y Pruebas del Sistema

El proceso de implementacién comienza con el resultado producido por el disefio y su implementacion
es basandose en componentes. En el presente capitulo se muestra el total desarrollo del sistema,
buscandose como objetivo principal la consecucion de un prototipo funcional de la aplicacion. Se
representa como quedd implementada la aplicacion y se muestran las principales pantallas de la

misma con sus descripciones.

A la herramienta desarrollada se le aplicaron pruebas de aceptacion con el objetivo de verificar las
funcionalidades del sistema. Para esto se utiliz6 el método de caja negra usando la técnica de particion
de equivalencia. Se realiz6 un experimento comparativo con el objetivo de verificar el correcto

funcionamiento del sistema comprobandolo con un software profesional.

4.1 Modelo de Implementacién

El modelo de implementacion es comprendido por un conjunto de componentes y subsistemas que
constituyen la composicion fisica de la implementacion del sistema. Entre los componentes podemos
encontrar datos, archivos, ejecutables, codigo fuente y los directorios. Fundamentalmente, se describe
la relacién que existe desde los paquetes y clases del modelo de disefio a subsistemas y componentes
fisicos. Este artefacto describe como se implementan los componentes, congregandolos en

subsistemas organizados en capas y jerarquias, y sefiala las dependencias entre estos.

4.1.1 Diagrama de Componentes

Un componente es el empaquetamiento fisico de los elementos de un modelo, como son las clases en
el modelo de disefio. Representa un fragmento de un sistema software que puede ser ensamblado con
otros fragmentos para formar piezas mas grandes o aplicaciones completas. Los diagramas de
componentes muestran los componentes del software por los que esta compuesto, como los archivos
de cddigo fuente y las bibliotecas. A continuacibn se muestran los diagramas de componentes
realizados para dar paso a la implementacion del sistema. Los componentes se pueden agrupar en 3
paquetes principales, siendo estos “Vista”, “Controlador” y “Modelo”, en correspondencia con el patrén

de arquitectura utilizado Modelo-Vista-Controlador.
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Figura 14. Diagrama de Componentes del Caso de Uso Modelar Graficamente Sistemas Bioldgicos

El diagrama de componentes resultd estructurado como se muestra en la Figura 14. El mismo quedo
fraccionado en subsistemas de implementacién, coincidiendo algunos con las capas definidas por el
patron MVC. El diagrama de componentes estd compuesto también por las bibliotecas jGraph y

jSBML, de las cuales se importaron funcionalidades para facilitar el trabajo con el sistema.
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Subsistema Vista: Contiene los archivos de cédigo fuente encargados de mostrar y manejar todo lo
referente a la interfaz de usuario, asi como la captura de los eventos realizados por el usuario y el

tratamiento que se le debe dar a cada uno.

Subsistema Controlador: En este subsistema se evidencian los codigos fuente de las clases
controladoras que se encargan del trabajo con cada una de las funcionalidades requeridas por el
cliente, sirviendo de enlace entre los subsistemas Vista y Modelo

Subsistema Modelo: Cuenta con un grupo de clases pertenecientes a la biblioteca jSBML. Las
mismas fueron objeto de redefinicion por la necesidad de agregarles datos necesarios para el trabajo

con la aplicacion.

jGraph: Es una biblioteca de c6digo abierto en Java para la visualizacion de gréficos. Es utilizada en el
sistema por sus prestaciones y funcionalidades que permiten con alguna facilidad el trabajo con los
graficos.

jSBML: Es una biblioteca destinada al trabajo con los archivos SBML puesto que encapsula un grupo
de funcionalidades y clases, de las cuales se redefinieron algunas y otras simplemente se instanciaron

o se utilizaron funciones pertenecientes a la misma.

4.2 Modelo de Despliegue

Los Diagramas de Despliegue muestran la disposicion fisica de los distintos nodos que componen un
sistema y el reparto de los componentes sobre dichos nodos. La vista de despliegue representa la
disposicién de las instancias de componentes de ejecucién en instancias de nodos conectados por

enlaces de comunicacion.

Para aplicaciones como la que se propone, que se ejecuta en una sola maquina y todos los
dispositivos con que se relaciona son los estandares (teclado, mouse), el diagrama de despliegue va a

estar constituido por un nodo.
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4.3 Pantallas de la aplicacion
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Figura 16. Principales areas de la interfaz del Modelador Gréfico para alasBioSyS.
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4.4 Modelo de Prueba

En el desarrollo de software se requiere gran esfuerzo mental por parte de los desarrolladores, por lo
gue la posibilidad de cometer errores es muy alta. No se puede asegurar que un producto es ciento por
ciento fiable ni que cumplirdn al maximo con las expectativas de los clientes. El método con el que se
cuenta para garantizar la calidad y el buen funcionamiento de un producto es la realizacion de pruebas.
Las pruebas no confirman la ausencia de errores en nuestro software, solo brindan una medida de

cdmo respondera el mismo ante determinadas situaciones.

Las pruebas de software son una actividad en la cual un sistema o componente es ejecutado bajo
condiciones o requerimientos especificados, los resultados son observados y registrados, y una
evaluacién es hecha de algun aspecto del sistema o0 componente. La prueba de software es un
elemento critico para la garantia de la calidad del software y representa una revision final de las

especificaciones del disefio y de la codificacion.

A la herramienta desarrollada se le aplicaron pruebas de aceptacion con el objetivo de verificar las
funcionalidades del sistema. Para esto se utilizé el método de caja negra usando la técnica de particion

de equivalencia.

4.4.1 Pruebas de Caja Negra

La prueba de Caja Negra se centra principalmente en los requisitos funcionales del software. Estas
pruebas permiten que a partir de un conjunto de condiciones de entrada que ejerciten completamente
todos los requisitos funcionales de un sistema. En ellas se ignora la estructura de control,

concentrandose en los requisitos funcionales del sistema. [25]

A partir de la aplicacion de estas pruebas se pueden obtener los siguientes errores:
e Funciones incorrectas o ausentes.
e Errores de interfaz.
e Errores en estructuras de datos o en accesos a las Bases de Datos externas.
e Errores de rendimiento.

e Errores de inicializaciéon y terminacion. [25]
Para preparar los casos de pruebas hacen falta datos que ayuden a la ejecucion de los estos casos y

gue permitan que el sistema se ejecute en todas sus variantes, pueden ser datos validos o invalidos

para el programa. Segun si lo que se desea es, hallar un error, o probar una funcionalidad. Los datos
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se escogen atendiendo a las especificaciones del problema, sin importar los detalles internos del

sistema, a fin de verificar su completo funcionamiento.

Para desarrollar la prueba de caja negra existen varias técnicas, entre ellas estan:
Técnica de Particion de Equivalencia: esta técnica divide el campo de entrada en clases de datos

gue tienden a ejercitar determinadas funciones del software.

Técnica del Analisis de Valores Limites: esta Técnica prueba la habilidad del programa para

manejar datos que se encuentran en los limites aceptables.

Técnica de Grafos de Causa-Efecto: es una técnica que permite al encargado de la prueba validar

complejos conjuntos de acciones y condiciones.

Dentro del método de Caja Negra la técnica de la Particibn de Equivalencia es una de las mas
efectivas pues permite examinar los valores validos e invalidos de las entradas existentes en el

software.

4.4.1.1 Técnica de Particion de Equivalencia
Una particién equivalente es una técnica de prueba de Caja Negra que divide el dominio de entrada de
un programa, en clases de datos, de los que se pueden derivar casos de prueba. El disefio de estos

casos de prueba para la particién equivalente se basa en la evaluacion de las clases de equivalencia.

El disefio de casos de prueba para la particion equivalente se basa en una evaluacion de las clases de
equivalencia para una condicion de entrada. Una clase de equivalencia representa un conjunto de
estados validos o invalidos para condiciones de entrada. Regularmente, una condicion de entrada es
un valor numérico especifico, un rango de valores, un conjunto de valores relacionados o una
condicién l6gica. De este modo es capaz de descubrir de forma inmediata una clase de errores que, de
otro modo, requeririan la ejecucion de muchos casos antes de detectar el error genérico. La particion
equivalente se dirige a la definicion de casos de pruebas que descubran clases de errores, reduciendo

asi en numero de clases de prueba que hay que desarrollar. [25]
A continuacion se presentan los casos de prueba realizados a 2 casos de uso. La totalidad de estos

casos de prueba se encuentran en el artefacto Casos de Prueba contenido dentro del expediente de

proyecto.
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4.4.2 Casos de Prueba

4.4.2.1 Caso de Uso Administrar Compartimiento
4.4.2.1.1 Seccion Insertar Compartimiento

Tabla 6: Caso de Prueba para el CU Administrar Compartimiento, escenario Insertar Compartimiento.

Escenario

Descripcién

Variable Nombre

Respuesta del sistema

EC Insertar
Compartimiento con
nombre valido

Permite al
investigador insertar
un compartimiento.

AcidContainer

Acid Container

1- Acid Container

Acid Container 1

AcidContainer 1

EC Insertar Error al intentar AcidComp@rt | [ ]
Compartimiento con |insertar nuevo
nombre invalido compartimiento.
AcidCompart#1 ;
Message
Acid/\Ce”S ' Invalid or Empty name!!
L2
AcidCell$ '
EC Insertar Error al intentar 13 L S S —
Compartimiento con |insertar nuevo
nombre vacio compartimiento.
rMessage
' Invalid or Empty name!!!
L

52



Capitulo 4: Implementacion y
Pruebas del Sistema

4.4.2.1.2 Seccion Eliminar Compartimiento
Tabla 7: Caso de Prueba para el CU Administrar Compartimiento, escenario Eliminar Compartimiento.

Escenario

Descripcién

Variable

Respuesta del sistema

EC Eliminar
Compartimiento
vacio

Permite al
investigador eliminar
un compartimiento.

El compartimiento antes mostrado
en el area de trabajo se elimina
completamente de ella. Ademas se
actualiza la barra de propiedades
eliminando dicho compartimiento.

EC Eliminar
Compartimiento con
especies y
reacciones incluidas

Permite al
investigador eliminar
un compartimiento
con todo lo que
contiene.

El compartimiento antes mostrado
en el area de trabajo se elimina
completamente de ella, en conjunto
con las especies y reacciones que
contiene. Ademdas se actualiza la
barra de propiedades eliminando

dicho compartimiento, dichas
especies y dichas reacciones.
4.4.2.2 Caso de Uso Administrar Especie
4.4.2.2.1 Seccién Insertar Especie
Tabla 8: Caso de Prueba para el CU Administrar Especie, escenario Insertar Especie.
Escenario Descripcioén Variable Nombre | Respuesta del sistema
EC Insertar Especie |Permite al MAMaxepa
con nombre valido |investigador insertar
una especie. MA Maxepa
1- MA Maxepa
MA Maxepa
MA Maxepa 1
EC Insertar Especie |Error al intentar M@Maxepa
con nombre invalido |insertar nueva especie l'—|
MAMaxepa #1 N
:rMessage M1
MAAMaxepa ' Invalid or Empty name!l!
MAMaxepa$
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EC Insertar Especie
con nombre vacio

Error al intentar
insertar nueva especie

| .|
i~ N
| Message ﬁ 1
' Invalid or Empty namel!!

4.4.2.2.2 Seccion Eliminar Especie

Tabla 9: Caso de Prueba para el CU Administrar Especie, escenario Eliminar Especie.

Escenario Descripcioén Variable Respuesta del sistema
EC Eliminar Especie |Permite al La especie antes mostrada en el
investigador eliminar area de trabajo se elimina
una especie. completamente de ella. Ademés se
actualiza la barra de propiedades

eliminando dicha especie.
EC Eliminar Especie |Permite al La especie antes mostrada en el

relacionada con
otras especies

investigador eliminar
una especie y las
reacciones en las que
esta presente.

area de trabajo se elimina
completamente de ella, en conjunto
con las reacciones en las que forma
parte. Ademas se actualiza la barra
de propiedades, eliminando dichas
especie y reacciones.

4.4.3 Descripcion de Variables

Tabla 10: Descripcion de variables para los casos de prueba.

No Nombre de campo |Clasificacion

Valor Nulo

Descripcion

1 |[Nombre

Campo de No
Texto

El campo puede estar compuesto tanto por
ndmeros, como por letras en cualquier
orden  definible.  Solo  posee las
restricciones de valor nulo y de la insercion
de caracteres especiales.
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4.4.4 No Conformidades Detectadas

Tabla 11: No conformidades detectadas en los casos de prueba.

No |Elemento No Conformidad Aspecto Etapa de Deteccion |Significativo
Correspondiente

1 |Interfaz | No actualizacién del Insercién de una Etapa de aplicacion X
arbol de distribucion nueva reaccion de pruebas a la
jerarquica. quimica. aplicacién.

2 |Interfaz |Falta el mensaje de Insercion de un Etapa de aplicacion X
error ante nombres nuevo de pruebas a la
invalidos con compartimiento. aplicacion.
caracteres especiales.

3 |Interfaz Falta el mensaje de Insercién de una Etapa de aplicacion X
error ante nombres nueva especie. de pruebas a la
invalidos con aplicacion.
caracteres especiales.

4 |Interfaz Falta el mensaje de Insercion de una Etapa de aplicacion X
error ante nombres nueva reaccion de pruebas a la
invalidos con quimica. aplicacioén.
caracteres especiales.

5 |Interfaz Falta el mensaje de Insercion de un Etapa de aplicacion X
error ante nombres nuevo operador de pruebas a la
invalidos con l6gico. aplicacion.
caracteres especiales.
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4.5 Experimento Comparativo

En vista de comparar el resultado del funcionamiento del sistema, especificamente en la construccion

de un modelo SBML correcto, cumpliendo con el formato y estructuracion XML se realiz6 un

experimento comparativo en el cual se modela un sistema biolégico utilizando el Modelador Grafico, se

exporta a formato SBML y es cargado por un software profesional para el trabajo con estos modelos.

4.5.1 Software y modelo utilizado

Para el desarrollo de este experimento se hizo necesario el uso de elementos externos al sistema, los

cuales son descritos a continuacion:

@)

@)

O

CellDesigner: EIl software utilizado para el desarrollo de este experimento es un editor de
diagramas estructurados para la elaboracion de modelos de sistemas biologicos y es uno de los
software para la modelacién de estos sistemas con mas numero de usuarios a nivel mundial,

dicho software es descrito con mayor detalle en el Capitulo 1.

BioModels Database: Es un repositorio de estudios internacionales descritos mediantes
modelos computacionales. Dichos modelos son principalmente del campo de la Biologia de
Sistemas. De esta base de datos fue descargado el modelo que se utilizé.

Descripcién del modelo”Lai2007_02_Transport_Metabolism”: El modelo descargado
describe la version SBML de un modelo de sistema biolégico con el nombre: Vinculacion de
consumo de oxigeno pulmonar, la utilizacion del oxigeno muscular y el metabolismo celular
durante el ejercicio, publicado por la revista Ann Biomed Eng el 35 de Junio de 2007, con ID de
Publicacion Médica 17380394. Este modelo simula el transporte de oxigeno y el metabolismo
en el musculo esquelético, en respuesta al cambio de un estado estacionario de calentamiento
a un ritmo de trabajo mas alto, correspondiente al ejercicio en los diferentes niveles de

intensidad: moderada, pesado y muy pesado. [26]

4.5.2 Desarrollo del experimento

El modelo Lai2007_0O2_Transport_Metabolism fue representado en el Modelador Grafico, utilizando

como guia la figura presentada en el articulo publicado en la revista Ann Biomed Eng, referenciado

anteriormente, quedando de la siguiente forma:
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Figura 17. Modelo Lai2007_0O2_Transport_Metabolism representado en el Modelador Gréfico.

Se procedi6 a exportar este modelo a formato SBML y a importarlo desde el software CellDesigner
con el objetivo de comprobar la correcta creacion del fichero SBML por parte del Modelador Gréfico.
Dicho software model6 el fichero exportado de la siguiente forma:
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Figura 18. Modelo Lai2007_0O2_Transport_Metabolism representado por CellDesigner.
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4.5.3 Conclusiones del experimento

Luego de la realizacion de este experimento se constatd que CellDesigner grafica satisfactoriamente el
modelo. Representa la totalidad de especies, compartimientos y reacciones que contiene el fichero
generado por el Modelador Grafico, asi como las propiedades de cada uno de ellos. Sin embargo
difieren en cuanto al modo de situar los elementos en el area de trabajo, puesto que CellDesigner
posee varios algoritmos avanzados de ordenamiento gréfico, que facilitan la ubicaciébn automéatica de

los elementos de los modelos.

4.6 Conclusiones

Mediante la realizacion del presente capitulo se describié6 como fue implementada la herramienta en
términos de componentes, los cuales fueron separados por paquetes como fue definido en el modelo
de disefio. Se precisaron las areas de la interfaz grafica con las cuales contaria el prototipo funcional
de la aplicacién. Se desarrollaron varias pruebas de aceptacién usando el método de caja negra y la
técnica de particiones de equivalencia para garantizar que se han cumplido los requisitos funcionales.
De este modo se obtuvieron 5 no conformidades las cuales fueron registradas en el artefacto Casos de
Prueba y solucionadas para un mejor funcionamiento del software. Se desarrollé una prueba
comparativa, para comprobar los resultados de la aplicacién con respecto al CellDesigner, en la cual
se logré crear un fichero SBML acertado en su formato y legible por este software profesional. Se
evidenci6 que ademas de importar el modelo eficientemente, CellDesigner posee algoritmos
avanzados de ordenamiento grafico que permiten una mayor comprensién del modelo sin necesidad
de organizarlo manualmente, considerandose Util para cualquier modelador grafico de sistemas

biolégicos.
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Conclisiones

Luego de todo lo expuesto en el presente trabajo de diploma, se concluye que:

o Se seleccion6 del estandar de modelacion SBML para ser usado por la herramienta, segun el

cual se definieron las funcionalidades para el desarrollo de la misma.

o Se disefiaron las funcionalidades y se implementé una herramienta que permite modelar

graficamente sistemas biol6gicos, cumpliendo con el estandar SBML.

o Se validaron las funcionalidades de la herramienta y se refinaron cada una de las no

conformidades detectadas.

o Se realiz6 una prueba comparativa del funcionamiento de la herramienta con respecto al
software profesional CellDesigner, lograndose la creacion de un fichero SBML legible por el

mismo.
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Recomendaciones

Recomendaciones

o

Integrar el Modelador Gréfico de Sistemas Biologicos obtenido como resultado de la
investigacion, a la plataforma alasBioSyS, a través de la herramienta System Biology
Workbench (SBW) utilizando el SBW Core.

Incorporar el trabajo con el estandar SBGN a la aplicacion, para lograr una mayor polivalencia

de la misma.

Implementar un algoritmo de ordenamiento grafico para brindar una organizacién automatica y

Optima a los modelos representados.
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Glosario de Términos

Glosario de Terminos

alasBioSyS: Biological System Simulator. (Simulador de Sistemas Biologicos, en inglés) Software para

la simulacién de sistemas bioldgicos.

Bioinformética: Es la aplicacion de los ordenadores y los métodos informéticos en el andlisis de datos
experimentales y simulacién de los sistemas bioldgicos. Una de las principales aplicaciones de la
Bioinformatica es la simulacion, la mineria de datos y el andlisis de los datos obtenidos en un estudio.

Biologia de Sistemas: Area de investigacion cientifica que se preocupa del estudio de procesos

biolégicos usando un enfoque sistémico.

CRUD: Acrénimo de Crear, Obtener, Actualizar y Borrar (del original en inglés: Create, Read, Update
and Delete). Es usado para referirse a las funciones basicas que se realizan sobre los datos

persistentes.

SBGN: Notacion Gréfica para Sistemas Bioldgicos, por sus siglas en inglés. Estandar de notacion

gréfica para la modelacién de sistemas bioldgicos

SBML: Lenguaje de Marcado para Sistemas Biologicos, por sus siglas en inglés. Estandar de

modelacion de sistemas biolégicos basado en formato XML

Sistema Bioldgico: Sistema abierto que opera en condiciones alejadas del equilibrio termodinamico,

con muchas y fuertes interacciones no lineales entre sus muchos elementos.
Modelacion: Es un método de obtencién del conocimiento, de aplicacion en varias ciencias, en el cual
se opera con un objeto, no en forma directa sino utilizando cierto sistema intermedio auxiliar conocido

como modelo.

Modelo: Representacion abstracta de la realidad. Diagramas que representan la estructura de un

sistema dado.
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