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RESUMEN

En la actualidad dentro del &mbito de las ciencias informaticas, se trabaja bajo presiones a la hora de
garantizar la maxima productividad y gestionar de forma eficiente los recursos, sobre todo cuando el
escenario tecnolégico varia con rapidez. En el marco del proyecto conjunto entre el Centro de Quimica
Farmacéutica y la Facultad de Bioinformatica de la UCI, se prevé la tarea de realizar calculos quimico-
tedricos a un numero considerable de compuestos organicos. Estos calculos son de elevado costo
computacional por lo que surge a su vez la idea de disefiar e implementar un moédulo capaz gestionar
estos célculos de forma distribuida. Se analizd, disefidé e implementé un médulo para realizar célculos
guimico-cuanticos distribuidos utilizando versiones del programa MOPAC para Linux y Windows, con
significativos tiempos de respuesta teniendo en cuenta la cantidad de recursos disponibles en una red en
el momento en que se envie el pedido y la magnitud de este. La aplicacion se desarroll6 en un ambiente
multiplataforma, utilizando el lenguaje java para su implementacién. Se siguié la linea de utilizacién de
herramientas libres para garantizar el beneficio gratuito de la aplicacion. Como resultado se logré una
reduccion a 6 horas de trabajo el procesamiento de 20000 moléculas de la base de datos del proyecto,

distribuidas a través de 125 maquinas en la red.
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Sistemas distribuidos, calculos quimico-cuanticos.
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INTRODUCCION

En Cuba se le presta especial atencion al estudio de los problemas que abordan el tema de la medicina y
la salud. Para lograr un trabajo mas eficiente y con mejores resultados, se cuenta con diversos centros
pertenecientes al polo cientifico cubano dedicados completamente al desarrollo de investigaciones con
vistas a enriquecer nuestro desarrollo econémico y cientifico. Se requiere de una ardua labor, tiempo de
estudio, y preparacion, para lograr resultados satisfactorios. De esta forma nuestros investigadores llevan
adelante sus ideas. Dia tras dia, el Centro de Ingenieria Genética y Biotecnologia (CIGB), Centro de
Quimica Farmacéutica (CQF), Centro de Inmunologia Molecular (CIM), entre otros centros, se levantan a
dar su aporte a nuestros arsenales del conocimiento. Cada paso que avanzamos hoy es una victoria que
alcanzamos, mas aun si se tiene en cuenta que vivimos en un pais bloqueado, que debe valerse por si
solo en muchas de las principales ramas que sustentan su economia. Para esto y bajo el calor de una
fuerte batalla de ideas, nuestro pais, con vistas a ubicarse entre los principales paises productores de
software y poder asi desarrollar herramientas que contribuyan a nuestro trabajo, creé la Universidad de las
Ciencias Informaticas, concebida como centro para la formacion de especialistas informaticos de alto nivel,
asi como para el desarrollo y exportacion de software. Parte de esta mision es crear conjuntamente con
las instituciones cientificas y universidades del pais, herramientas que agilicen el proceso de desarrollo de

la economia.

El CQF, en asociacion con la Facultad de Bioinformatica de la UCI trabajan en el proyecto “Plataforma
Inteligente para la Prediccion de Actividad Bioldgica de Compuestos Organicos” el cual permitird el disefio
computacional de principios activos como procedimiento de eleccién para el desarrollo posterior de nuevos
medicamentos. Estos tipos de herramientas son de alto costo y bajo las distintas restricciones a que el
pais esta sometido, no se pueden obtener facilmente. Estas aplicaciones permiten disminuir los costos y
el tiempo del proceso de investigacion. Existen softwares o paquetes especializados en calcular mecanica
molecular y cuantica tales como el Mopac, Hyperchem, Nwchem entre otros. Cada uno de estos tiene sus
requerimientos que no se ajustan a los objetivos del proyecto que da origen a este trabajo. Los céalculos
guimico-tedricos resultan demasiado costosos computacionalmente cuando se necesita procesar muchas
moléculas, y se convierte en un problema real para las distintas investigaciones, pues trae consigo

perdida de tiempo, ademas de que muchas veces se tiene que optar por suposiciones debido a que



resultados méas precisos no se pueden obtener en tiempo.

Por otra parte, la programacion de alto rendimiento marca un avance en el mundo informéatico, y surge

para dar solucién a necesidades como:
e  Repartir grandes volimenes de informacién para su procesamiento.
e  Compartir recursos computacionales.

De aqui se derivan los sistemas computacionales distribuidos y los sistemas de procesamiento en
paralelo. Donde un conjunto de ordenadores conectados por una red son usados para realizar tareas
distribuidas. Entonces se opta por la solucién distribuida, eficiente y econdmica para el trabajo que se

desea realizar.

Aprovechando las potencialidades que brindan estos sistemas para repartir el volumen de informacion, asi
como su capacidad de aprovechamiento de recursos, se plantea: que si se distribuyen los calculos de
mecanica molecular y mecanica cuantica, sobre los bancos de moléculas, sera posible obtener los

resultados de los mismos en menor tiempo y se aprovecharan mejor los recursos que se posee en la red.

La utilizacion de sistemas distribuidos representa una solucion que aumenta las potencialidades de
cdmputo de cualquier institucion, al no estar sujetos a las restricciones de una maquina, hace posible
utilizar y explotar mucho mejor los recursos de toda una red. Ahora, basados en la politica de darle
explotacién racional a nuestros medios y bajo la presion de un considerable nimero de trabajos a realizar,
se decide implementar un médulo para el calculo distribuido de mecanica molecular y mecanica cuantica
gue aproveche el estado ocioso de varias maquinas conectadas a través de una red. Por esta razén se fija
el objeto de estudio del presente trabajo sobre la aplicacion de los sistemas distribuidos para el
procesamiento y calculo masivo de informacion, y como campo de acciéon del mismo los sistemas

distribuidos para la realizacion de calculos quimicos-teoricos.

En este ambito, se define como objetivo general de la investigacion: desarrollar un médulo que permita
distribuir el proceso de calculo de mecéanica molecular y mecdénica cuantica y que explote los recursos

existentes en la red.



Para dar cumplimiento a dicho objetivo es necesario alcanzar los siguientes objetivos especificos:

¢ Analizar, disefiar e implementar un médulo que realice calculos de mecanica molecular y mecénica

cuantica sobre grandes bancos de moléculas.
¢ Evaluar la eficiencia del sistema implementado.
Para alcanzar dichos objetivos se plante6 desarrollar las siguientes tareas:

» Realizacion de busquedas bibliograficas acerca de los diferentes sistemas distribuidos que
existen en el mundo, asi como los programas informaticos que realizan calculos quimico

tedricos, especificamente de mecanica molecular y mecanica cuantica.
» Estudio de la tecnologia Java RMI (Invocacion a Métodos Remotos) para el trabajo distribuido.
» Implementacion del médulo para realizar los calculos quimicos-tedricos.
» Realizacién de pruebas al sistema y evaluacion de la calidad y eficiencia del mismo.

El presente documento se estructura en un Resumen, varios capitulos que constituyen el cuerpo de la

tesis, Conclusiones, Recomendaciones Bibliografia y Referencias bibliograficas. Los capitulos son:
Capitulo 1: Fundamentacion Tedrica.

Se presenta una breve resefia de los resultados del estudio bibliografico realizado sobre el uso de
plataformas distribuidas para la resolucién de problemas de grandes volimenes de calculo. Se describen
las tendencias y tecnologias actuales a tener en cuenta para implementar este tipo de herramientas, asi
como algunas de las tecnologias mas frecuentemente empleadas y se justifica el porque del uso de las
escogidas para el desarrollo del proyecto. Se muestran una serie de aplicaciones existentes en la
actualidad encargadas de resolver problemas de célculos quimico-tedricos, y se sefala aquella que
resulté la de mejor ajuste para los recursos y requerimientos que se poseen para los objetivos del proyecto

original.
Capitulo 2: Caracteristicas del Sistema.

Aborda lo referente al funcionamiento del negocio: las reglas, la descripcién del mismo. En este caso se

desarrolla un modelo de dominio donde se analizan cada uno de los conceptos y entidades presentes en



el negocio. Ademas de describir la solucion propuesta, se exponen los elementos imprescindibles para
una solucién exitosa: como son los requerimientos funcionales y no funcionales. Se definen y describen

los casos de uso funcionales del sistema al igual que los actores que los inician.
Capitulo 3: Anélisis y Disefio del sistema.

Se muestra la expansion de los casos de uso del modulo presentado, los diagramas de clases y de
interaccion para cada uno de estos, asi como la descripcion detallada de las clases. También se definen
las clases persistentes. El disefio en este capitulo queda definido y descrito, de modo tal que de define el

patron de disefio y otras técnicas a utilizar para el desarrollo del médulo.
Capitulo 4 Implementacién y prueba.

En este capitulo se describe el sistema y se implementa en términos de componentes organizados de
acuerdo a los nodos especificos en el modelo de despliegue. Se realizan pruebas de caja negra para
comprobar que se cumple con el objetivo planeado en cuanto a su funcionamiento. Se evalla el sistema

en una muestra real y se determina la calidad y eficiencia en la ejecucion de los célculos.



CAPITULO 1: FUNDAMENTACION TEORICA

1.1 Introduccion.
La Bioinformatica y la Industria Farmacéutica estan estrechamente relacionadas. Tal asi es que la primera

industria que comprendio el impacto de la Bioinformatica fue la farmacéutica. En este capitulo se analiza
brevemente la relacion entre ambas, asi como la importancia del desarrollo de la presente aplicacion
distribuida para el desarrollo de las investigaciones relacionadas con la busqueda de nuevos principios
activos. En el se definen algunos conceptos que seran de utilidad en su comprension y de la propuesta de
solucién. Una pequefia resefia sobre los aspectos mas importantes de algunos softwares especializados,
tanto en la realizacion de calculos quimico-teéricos como en distribuir cargas de trabajo para converger de
manera urgente a soluciones factibles. Ayudara a precisar el camino del desarrollo del presente médulo,
justificara el uso de los sistemas que se seleccionen como referencia para el trabajo. Se describen
ademas, los procesos que serdn objeto de automatizacion, asi como la metodologia a seguir y la

tecnologia a utilizar.

1.2 La Bioinformatica y su relacién con la Industria Farmacéutica.
La Bioinformatica puede considerarse como un pilar imprescindible en los proyectos de gendmica y

protedmica en los que es necesario organizar resultados, analizarlos, generar hipo6tesis y proponer nuevos
experimentos. Esta actividad ha hecho que esta se convierta en un componente basico para el desarrollo
de la biologia molecular, la biotecnologia y la biomedicina. La utilizacion de técnicas bioinformaticas en las
fases de descubrimiento de nuevas dianas sobre las que desarrollar nuevos farmacos es potencialmente
capaz de acelerar este proceso con el consiguiente ahorro de recursos. Es un componente clave en el
desarrollo de la llamada “medicina personalizada”, que implica la posibilidad de desarrollar farmacos
especificos para individuos con composiciones gendémicas determinadas y asi una mejor medicina
preventiva (1).

La industria farmacéutica es un sector dedicado a la fabricacién y preparacién de productos quimicos
medicinales para la prevencion o tratamiento de las enfermedades. Entre los procesos de producciéon
secundaria, altamente automatizados, se encuentran la fabricacion de farmacos dosificados, como

pastillas, capsulas o sobres para administracion oral, soluciones para inyeccion, évulos y supositorios.



Dentro de los procesos de desarrollo de nuevas moléculas con propiedades farmacéuticas, es usual
identificar primero el blanco de la molécula, su contraparte. Este proceso se realizaba anteriormente con
aguellas pocas moléculas que el quimico era capaz de sintetizar o aislar, sin embargo, y dado el auge en
el acceso a la informacién del proyecto genoma, el nUmero de potenciales blancos para resolver ciertos
problemas se ha incrementado de manera palpable. En tanto mas genes son secuenciados y conocidos,
los procesos de desarrollo de farmacos tienen mas y mas posibles rutas para dar solucién a sus
problemas de manera mas directa. Pero al tiempo que las opciones crecen se hace también mas
necesario el uso de herramientas para afrontar esta explosion de informacion. La bioinformatica, en lo que
atafie al descubrimiento de nuevas moléculas de interés farmacéutico, estd4 estrechamente relacionada
con las bases de datos y los sistemas de estimacién y disefio de estructuras proteicas, es asi como el
desarrollo de aplicaciones para extraer conocimiento de la informacion recabada en los laboratorios se
tiene como una de las necesidades principales en la biocomputacion (1). El éxito en las tareas al nivel de
industria farmacéutica esta dado en como se entienda el sistema genético y en como se sea capaz de
extraer de dicho sistema la informacion necesaria para inhibir ciertos procesos. Lo real es que una
computadora no puede reemplazar un laboratorio y es por esto que los aportes tradicionales quimicos y
farmacoldgicos continuaran siendo importantes y necesarios, sin embargo, es igualmente valido que el
uso de recursos informaticos minimiza tiempos en esta clase experimentos lo cual hace mas atractiva la
relacion Costo-Efecto. Toma asi importancia para el desarrollo de las investigaciones béasicas en el campo
de la disciplina, la implementacion del médulo propuesto, ya que contribuird a disminuir los costos de la

etapa de investigacion basica para la busgueda de nuevos principios con potencial actividad biolégica.

1.3 Sistemas distribuidos, aplicacion en la bioinformatica.
Un sistema distribuido consiste en una coleccién de ordenadores autébnomos unidos por una red y con un

sistema que les permite compartir recursos de hardware, software y datos (2). La construccién de estos
presenta una solucién que aumenta las posibilidades, ya no estando sujetos a las restricciones de una
magquina, se estara en condiciones de utilizar y explotar mejor los recursos de toda la red.

La necesidad de aprovechar los recursos disponibles en los sistemas informaticos conectados a la red y
simplificar su utilizaciéon ha dado lugar a una nueva forma de tecnologia de la informacién conocida como

Grid Computing. De este modo, los sistemas distribuidos se pueden emplear como un Unico sistema



virtual en aplicaciones intensivas en datos o con alta demanda computacional. Las necesidades basicas
de la biologia se pueden expresar como una mayor demanda de capacidad de almacenamiento y
tratamiento de informacién, y un crecimiento desmesurado de la capacidad de calculo. En otras palabras,
la forma més efectiva en coste y recursos de resolver los problemas actuales de las Ciencias de la Vida y
por extension responder a las crecientes demandas sociales sobre ellas es recurrir a sistemas

masivamente distribuidos de tecnologia Grid (3).

1.3.1 Posibilidades y limitaciones que brindan los sistemas distribuidos.
Caracteristicas:

» Concurrencia.- Esta caracteristica de los sistemas distribuidos permite que los recursos
disponibles en la red puedan ser utilizados simultaneamente por los usuarios y/o agentes que
interactdan en la red.

» Carencia de reloj global.- Las coordinaciones para la transferencia de mensajes entre los
diferentes componentes para la realizacion de una tarea, no tienen una temporizacion general,
esta mas bien distribuida a los componentes.

» Fallos independientes de los componentes.- Cada componente del sistema puede fallar
independientemente, con lo cual los deméas pueden continuar ejecutando sus acciones. Esto
permite el logro de las tareas con mayor efectividad, pues el sistema en su conjunto continua
trabajando.

En general el desarrollo de sistemas distribuidos intenta poner solucién a los siguientes objetivos:

» Transparencia.

Fiabilidad.

Rendimiento.

Capacidad de crecimiento.
Flexibilidad.

Seguridad.
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1.3.1.1 Ventajas y desventajas de los Sistemas Distribuidos.
Ventajas

» Aumento de la disponibilidad.

Mejora del desempefio.

Balanceo en la carga de trabajo.

Comparticién de recursos.

Comparticién de informacion.

Confiabilidad, disponibilidad y tolerancia a fallas.
Modularidad en el desarrollo.

Flexibilidad.

Crecimiento incremental.

Reduccioén de costos.

YV Vv Vv VY VY V V VY VY V

Mayor capacidad de modelar estructuras organizacionales.

Desventajas
> Uso ineficiente de los recursos distribuidos.

» Capacidad reducida para administrar apropiadamente grupos de procesadores y memoria

localizada en distintos sitios.
Enorme dependencia del desempefio de la red y de la confiabilidad de la misma.
Debilitamiento de la seguridad.

Mayor complejidad en la administracion y mantenimiento.

YV V V VY

Mayor complejidad en su construccion (4).



1.4 Mecéanica Molecular y Mecénica Cuéantica aplicaciones.
El empleo de herramientas de la quimica tedrica en el campo de la bioguimica tiene un desarrollo elevado

en los ultimos afios gracias a los avances en el campo de la informética, campos estrechamente ligados,
de manera que la gente que trabaja en el campo experimental de esta disciplina ha comenzado a ver en la
parte tedrica y en la llamada bioinforméatica una herramienta Gtil y eficiente para la resolucién de
problemas y que proporciona un campo de accibn mucho mas amplio y flexible que el campo
experimental, lo cual permite el desarrollo y la explicacion de conceptos no alcanzables
experimentalmente.

Dentro de este marco la posibilidad de estudiar fenémenos bioldgicos a nivel molecular es una de las
grandes aplicaciones que se han desarrollado. Las moléculas bioldgicas, acidos nucleicos, proteinas en
general estan conformadas por atomos y por lo tanto son susceptibles de ser estudiadas teniendo en
cuenta las propiedades de estos. La teoria mas rigurosa que aborda este estudio es la teoria cuantica ya
que los atomos y las moléculas son definitivamente objetos cuanticos.
Actualmente el desarrollo tanto de hardware como de software en el campo de la quimica cuantica permite
o hace posible el calculo de pequefias biomoléculas en un tiempo razonable. El empleo de la quimica
cuantica y computacional nos permite enfrentar el estudio de estas interacciones con elementos no

alcanzables experimentalmente, y que aportan al campo la rigurosidad y riqgueza de la aproximacion (5).

1.4.1 Una aproximacion teérica a la farmacologia molecular, modelado molecular.
En los ultimos afios, los avances en el desarrollo de nuevos modelos matematicos que describen

fendmenos quimicos, el desarrollo de programas mas intuitivos y la disponibilidad de computadoras mas
veloces, han provisto a los cientificos experimentales de un nuevo conjunto de herramientas
computacionales que utilizadas en conjunto con técnicas de investigacion tradicionales, permiten tanto
examinar las propiedades estructurales de compuestos existentes como predecir propiedades y

actividades para nuevas entidades quimicas (6).

El modelado molecular permite representar numéricamente estructuras moleculares y simular su
comportamiento con ecuaciones de la fisica cuantica y de la fisica clasica. Los programas de quimica

computacional permiten generar y presentar datos moleculares incluyendo parametros geométricos,



energias y propiedades espectroscépicas de las sustancias. El desarrollo de programas de modelado
molecular y su aplicacion en la investigacion farmacéutica se ha formalizado como un campo de estudio
conocido como disefio molecular asistido por computadoras. La mecanica molecular es un método de
calculo basado en la fisica clasica en el cual los 4tomos se tratan como particulas newtonianas que
interactian a través de una funcidon de energia potencial. En contraste con los métodos cuanticos, la
mecanica molecular se usa para calcular propiedades moleculares tales como geometrias, barreras
rotacionales y estabilidad relativa de conférmeros (7). Debido a que los calculos son rapidos y eficientes,
la mecéanica molecular puede usarse para estudiar sistemas de cientos de atomos. Asi, la mecanica
molecular da una excelente aproximacion para la busqueda en el espacio conformacional aunque se debe
tener en cuenta que la conformacién activa de una molécula puede no detectarse debido a que no

siempre es un minimo en la hipersuperficie.

1.4.2 Simulacion computacional: Mecanica Molecular.
El propésito de un programa de mecanica molecular es determinar la estructura y energia éptima de una

molécula basandose en los modelos mecanisticos definidos por los campos de fuerza, por tanto la entrada
de datos en el programa debe de definir la estructura de comienzo para la molécula a estudiar. Esto
implica tomar coordenadas cartesianas (x,y,z) para cada uno de los atomos asi como definir los enlaces
entre ellos. Los métodos de la simulacién molecular han llegado a utilizarse ampliamente en las Gltimas
décadas y en diferentes disciplinas de las ciencias exactas; tienen su origen en modelos simples, como
los modelos moleculares construidos con alambre, madera o de otros materiales. Estos modelos permitian
cambios manuales en las posiciones mutuas de los atomos (7). A pesar de lo burdo de los modelos,
contribuyeron al descubrimiento de la estructura de la doble espiral del ADN. Hoy existen softwares con
paquetes graficos muy sofisticados que son estupendos para visualizar moléculas bioldgicas, pero no
dicen mucho acerca de cémo cambian las moléculas cuando estan sujetas a su accién mutua. Por tanto,
se necesitan modelos fisicos que reproduzcan confiablemente la estructura, las conformaciones y las rutas
para obtener una conformacién favorable bajo ciertas condiciones. La version moderna de los métodos de
simulacion para acidos nucleicos es la mecanica molecular. Ella nos permite calcular la estructura espacial
de una molécula con base en la busqueda de los minimos locales a través del analisis de la energia de

interaccion no-Valente. La mecanica molecular se basa en la idea de que una molécula se puede

10



representar por un conjunto de puntos con carga neta situados en los nucleos de los atomos y distribuidos
en una superficie de energia potencial generada por ellos mismos. El calculo de los valores de la energia
se hace utilizando un potencial efectivo para interacciones atomo-atomo, el cual se construye basandose
en datos experimentales y en célculos mecanico cuanticos. El método de Monte Carlo y el de Dinamica
Molecular son los dos métodos de la mecéanica molecular mas utilizados para obtener propiedades
promedio de los sistemas moleculares (8). Partiendo de la viabilidad de los métodos de célculo, la
diferencia en la obtencion de resultados mas acordes con la realidad (el experimento) lo constituyen las

interacciones entre los atomos, expresadas a través de las funciones de potencial (5).

1.5 Estudio de sistemas existentes.
Existen innumerables sistemas especializados y disefiados para solucionar problemas de modelado y

calculo molecular. Estos han evolucionado proporcionales con la demanda por la necesidad de obtener
mejores y mas puntuales resultados. La mayoria de estos procesan la molécula deseada, pero solo una a
la vez. Lo que da otra tarea a resolver, puesto a que el objetivo es lograr procesar una mayor cantidad de
estas en menos tiempo y aprovechando los recursos que poseemos. En la busqueda de soluciones la
investigacion entra en el mundo de los sistemas distribuidos; se necesita analizar algunos sistemas
distribuidos para tener una idea de cual sera la linea a seguir para las condiciones actuales que se tienen.
Determinar las posibilidades y limitaciones de estos, deja una idea del por ciento de veracidad que tiene el

resultado final de la investigacion.
Softwares para Modelado Molecular
1 Hyperchem

Mecanica molecular
Métodos empiricos
MM, Amber, BIO * y OPLS.
Mecanica cuantica
Métodos semi-empiricos
CNDO (Complete Negled of Differential Overlap), INDO (Intermediate NDO), MINDO (Modified INDO) y
ZINDO (Dr. M. Zerner INDO).

11



Métodos de Hartree-Fock
Con las bases STO-nG, 3-21G, 4-21G, 5-31G, 6-31G y 6-311G, mas los correspondientes polarizados.

CON ESTE PROGRAMA SE PUEDEN REALIZAR CALCULOS SOBRE:
> Optimizacion de la geometria.
> Energia de punto.
» Estado de transicion.
> Dinamica molecular.
> Dinamica de Langevin.
» Simulaciones de Monte Carlo.
> Analisis de coordenadas normales y espectros vibracionales.
> Espectros electronicos.

Una ventaja del programa Hyperchem respecto a los otros es que se pueden introducir parametros de
constantes de fuerza, de tensién, de deformacion, de torsion y de interacciones de Van der Waals para los
célculos de mecanica molecular. También en la Gltima version de este programa se puede trabajar con

clases de bases mas potentes para elementos de transicion.

2 Gaussian

Permite dibujar las moléculas, ver las vibraciones moleculares, representar los orbitales moleculares y las

cargas atébmicas en las moléculas.
En este programa estan implementados los métodos siguientes:

Mecanica molecular
UFF, Dreiding, Amber.

Mecéanica cuantica
Métodos semiempiricos
AM1

12



Métodos ab inicio

HF, B3LYP, B3PW91, MP2, MP4, QCISD (quadratic configuration interaction), CCSD (cluster acoplados),
CASSCF (complete active space multiconfiguration SCF), compuestos G1 Gaussian 1), G2 (Gaussian 2),
CBS-4, CBS-Q, CBS-QB3 (complete basis set).

Clases de bases (basis set)

Con los métodos anteriores se pueden usar las bases siguientes: STO-3G, 3-21G, 6-31G, 6-311G, cc-
pvQZ, LANL2DZ y SDD. Puede ser también con funciones polarizadas y difusas (d, df, pd). LANL2DZ es
una base doble-zeta conteniendo un efectivo core potencial (ECP).

LOS DIVERSOS MODULOS DEL PROGRAMA PERMITEN:

» Optimizar estructuras moleculares, determinar energias, espectros vibracionales y electronicos asi

como las cargas atomicas en los sistemas moleculares.
» Calcular estados fundamentales y estados excitados, singletes y tripletes (ZINDO, CIS y TD).

» Otros célculos posibles son IRC (para recorrido de reaccion), SCAN (explora una region de la
superficie de energia potencial), STABILITY (reoptimiza la funciéon de onda) y finalmente determina

espectros de resonancia magnética nuclear.

3 Spartan
Incluye los siguientes métodos:
Mecéanica molecular

Métodos empiricos
MMFF y SYBYL.
Mecéanica cuantica
Métodos semi-empiricos
AM1, PM3 y MNDO.
Método de Hartree-Fock

Con las bases STO-3G, 3-21G * 6-31G ", 6-31G **,6-31 +G *, 6-311G ", 6-311+G *
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Densidad funcional
SVWN/DN *, SVWN/DN **, pBP/DN *, pBP/DN **.
CON ELLOS SE PUEDEN CALCULAR:

» Energia de Punto que determina propiedades moleculares como la energia o densidad de spin de

una estructura molecular definida.
Geometria de equilibrio.

Geometria del estado de transicion.
Distribucion de conférmeros.

Perfil de energia.

vV V VYV V V¥V

Modos normales y frecuencias vibracionales.

4 NWChem

Paguete de quimica computacional desarrollado por el Laboratorio Molecular Ambiental De las Ciencias
(EMSL), disefiado para funcionar con alto rendimiento en las supercomputadoras de manera paralela asi
como en estaciones de trabajo convencionales, realiza calculos de energia electronica molecular y
pendientes analiticas utilizando la teoria SFC Hartree-Fock, DFT y la teoria de la perturbaciéon de segundo

orden.
5 MOPAC

MOPAC es un paquete de Quimica Cuantica de propdsito general (calculo semiempirico) para el estudio

de las reacciones guimicas. Implementa los Hamiltonians MNDO, MNDO/3, MNDO-PM3 y AML1.
Caracteristicas

» Usa la fisica cuéantica.

» Utiliza parametros empiricos derivados experimentalmente.

» Usa aproximaciones extensivas.
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Mejores Aplicaciones
» Sistemas de tamafio medio (cientos de atomos).

» Sistemas en los que se producen transiciones electronicas.

1.6 Importancia del Desarrollo de la Aplicacion.
El desarrollo del presente modulo es de importancia critica para el desarrollo y funcionamiento general de

la plataforma a que pertenece, herramienta concebida para apoyar el avance de los estudios de los
clientes; especialistas quimicos. La filosofia de este software es servir de ayuda en los estudios béasicos
que se realizan en la industria farmacéutica en la interpretacion de los resultados experimentales y en el
disefio de nuevos experimentos en un entorno de uso sencillo, de forma que el usuario pueda llevar a
cabo estas tareas sin una excesiva dedicacion. Los resultados de los célculos realizados por este médulo
sirven de nutriente para otras funcionalidades de la plataforma y para otros estudios que se realizan, en la

linea de estudio para la determinacién de posibles medicamentos.

La idea de distribuir los calculos deseados resuelve conseguir una soluciéon en un menor tiempo y tan solo
con los recursos existentes, sin gastos para nueva tecnologia, que resulta muy costoso para cualquiera de

las entidades beneficiadas.

El estudio de softwares especializados en el tema de la quimica farmacéutica da una idea de su
funcionamiento asi como de su adaptabilidad para el trabajo que se quiere lograr. Claro esta, que asumir
una tarea de tal magnitud como algunas de las mostradas requieren de afios, por muchas razones el pais
carece de recursos y hay que resolver los problemas con el menor costo posible. La aplicacion permite
desde un servidor enviarle calculos a realizar a todas aquellas maquinas que estén listas para cumplirlos,
envia asi las instrucciones y herramientas necesarias para que el programa realice los calculos. Se
obtienen como respuesta los resultados, y asi en toda la red se estard en funcion de resolver un

problema dividido en pequefios fragmentos, con los recursos que se tiene.

1.7 Metodologias y herramientas a analizar para el desarrollo del sistema.
Para el desarrollo del sistema se realiz6 un estudio de las posibles herramientas a utilizar en su

construccion. Se tuvo en cuenta la tendencia actual y las novedades de cada una de ellas. Asi como la
gama de posibilidades que estas brindan para el desarrollo de la presente tarea. Se analizaron algunas de

las mas utilizadas en la actualidad, para que se disminuyera el dominio de blasqueda.
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1.7.1 Metodologia RUP.
Al enfrentarse al desarrollo de un producto de software, se hace indispensable tener basicamente una

metodologia para su desarrollo. Una metodologia es un conjunto ordenado de pasos a seguir para cumplir
un objetivo. Dentro de la Ingenieria de Software, el objetivo es el desarrollo de software de alta calidad
gue cumpla con las necesidades del usuario. El “Proceso Unificado” es el resultado final de tres décadas
de desarrollo y uso practico. Esta es una de las causas que conlleva a que sea la metodologia que mejor
se ajusta a las necesidades que existen actualmente en el desarrollo de software, pues propone un
Modelo iterativo e incremental, muy acorde con la naturaleza cambiante de los requisitos en muchos

proyectos.

RUP, como ya se mencioné anteriormente, elimina los errores cometidos en las iteraciones previas, logra
asi que al final del proceso se obtenga como resultado un producto de calidad. Para eso se agrupan las
actividades en grupos légicos definiéndose 9 flujos de trabajo principales divididos en 4 fases. Los 6
primeros flujos son conocidos como flujos de ingenieria y los tres altimos como de apoyo (9). Donde todos
y cada uno de ellos cobran vital importancia en el proceso de desarrollo de software. En la siguiente figura
se puede encontrar el grafico conocido por RUP en dos dimensiones, donde se representan los flujos

mencionados y la fase en que cada uno de ellos cobra su mayor desempefio.
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Fases

Conceptualizacion . Elaboracion . Construccion . Transicion

Modelamiento del Negocio

Requerimientos A
Andlisis y Disefio ___.A_
Implmentacion _A
Instalacion — _ - ___A

Adm. Configuracion y Cambios

}

Administracion del Proyecto ———— e . et .} ey e
Ambiente —— - n - —

Pralimir 5 1 < 1 .5;‘:v by < : ‘
lteraciones

Figura 1 RUP en dos dimensiones.

Se pueden resumir entonces como caracteristicas esenciales y principales de RUP que lo hacen ser una

metodologia confiable, robusta y utilizable por todos.

» Proceso dirigido por Casos de Uso:
Los Casos de Uso son una técnica de captura de requisitos que fuerza a pensar en términos de
importancia para el usuario y no sélo en términos de funciones que seria bueno contemplar. Se define un
Caso de Uso como un fragmento de funcionalidad del sistema que proporciona al usuario un valor
afiadido. Los Casos de Uso representan los requisitos funcionales del sistema. En RUP los casos de uso
no solo inician el proceso de desarrollo sino que proporcionan un hilo conductor, permiten establecer
trazabilidad entre los artefactos que son generados en las diferentes actividades del proceso de

desarrollo. En la figura siguiente se hace una representacion de esta afirmacién (10).
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Capturar, definir y

Requisitos validar los casos de uso

Analisis & Diseno

Realizar los

casos de uso

Implementacion

Pruehas Yerificar que se satisfacen los

casos de uso

Figura 2 Los Casos de Uso integran el trabajo.

» Proceso iterativo e incremental:
El trabajo se divide en partes mas pequefias o mini proyectos. El equilibrio entre Casos de Uso y
arquitectura se logra durante cada mini proyecto, asi durante todo el proceso de desarrollo. Cada mini
proyecto se puede ver como una iteracién (un recorrido mas o menos completo a lo largo de todos los
flujos de trabajo fundamentales) del cual se obtiene un incremento que produce un crecimiento en el
producto. Y en cada iteracién se aborda una parte de la funcionalidad total, pasando por todos los flujos
de trabajo relevantes y refinando la arquitectura, para obtener un resultado final sin problemas de no

haber corregido errores anteriores.

» Proceso centrado en la arquitectura:
La arquitectura involucra los aspectos estaticos y dinAmicos mas significativos del sistema, esta
relacionada con la toma de decisiones que indican cémo tiene que ser construido el sistema y ayuda a
determinar en qué orden. Ademas la definicion de la arquitectura debe tomar en consideracién elementos
de calidad del sistema, rendimiento, reutilizacién y capacidad de evolucién por lo que debe ser flexible
durante todo el proceso de desarrollo. La arquitectura se ve influenciada por la plataforma software,
sistema operativo, gestor de bases de datos, protocolos, consideraciones de desarrollo como sistemas

heredados. Muchas de estas restricciones constituyen requisitos no funcionales del sistema.
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1.7.2 Metodologia XP.
La programacion extrema o eXtreme Programming (XP) es la mas destacada de los procesos agiles de

desarrollo de software. La misma se diferencia de las metodologias tradicionales principalmente en que
pone mas énfasis en la adaptabilidad que en la previsibilidad. Los defensores de XP consideran que los
cambios de requisitos sobre la marcha son un aspecto natural, inevitable e incluso deseable del desarrollo
de proyectos (10). Creen que ser capaz de adaptarse a los cambios de requisitos en cualquier punto de la
vida del proyecto es una aproximacion mejor y mas realista que intentar definir todos los requisitos al
comienzo del proyecto e invertir esfuerzos después en controlar los cambios en los requisitos. Para tener
una idea mas general de la misma se muestran a continuacién algunas de sus caracteristicas

fundamentales.

Testing

Figura 3 Metodologia Extreme Programing.

Las caracteristicas fundamentales del método XP son:

» Desarrollo iterativo e incremental: pequefias mejoras, unas tras otras.

» Pruebas unitarias continuas: frecuentemente repetidas y automatizadas, incluye pruebas de
regresion. Se aconseja escribir el cédigo de la prueba antes de la codificacién.

» Programacién en parejas: se recomienda que las tareas de desarrollo se lleven a cabo por dos

personas en un mismo puesto. Se supone que la mayor calidad del cddigo escrito de esta manera
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el cédigo es revisado y discutido mientras se escribe es mas importante que la posible pérdida de
productividad inmediata.

Frecuente interaccion del equipo de programacion con el cliente o usuario: Se recomienda
gue un representante del cliente trabaje junto al equipo de desarrollo.

Correccion de todos los errores antes de afiadir nueva funcionalidad: Hacer entregas
frecuentes.

Refactorizacién del cédigo: es decir, reescribir ciertas partes del cédigo para aumentar su
legibilidad y mantenibilidad pero sin modificar su comportamiento. Las pruebas han de garantizar
que en la refactorizacién no se ha introducido ningan fallo.

Propiedad del codigo compartida: en vez de dividir la responsabilidad en el desarrollo de cada
mddulo en grupos de trabajo distintos, este método promueve el que todo el personal pueda
corregir y extender cualquier parte del proyecto. Las frecuentes pruebas de regresion garantizan
gue los posibles errores seran detectados.

Simplicidad en el c6digo: es la mejor manera de que las cosas funcionen. Cuando todo funcione
se podra afiadir funcionalidad si es necesario. La programacion extrema apuesta que es mas
sencillo hacer algo simple y tener un poco de trabajo extra para cambiarlo si se requiere, que

realizar algo complicado y quizas nunca utilizarlo (10).

El objetivo de XP es generar versiones de la aplicaciébn tan pequefias como sea posible, pero que

proporcionen un valor adicional claro, desde el punto de vista del negocio. A estas versiones se las

denomina releases. Una release cuenta con un cierto nUmero de historias. La historia es la unidad de

funcionalidad en un proyecto XP, y corresponde a la minima funcionalidad posible que tiene valor desde el

punto de vista del negocio. Durante cada iteraciébn se cierran varias historias, o que hace que toda

iteracion afiada un valor tangible para el cliente.

1.7.3 Lenguaje de modelado UML.
El Lenguaje Unificado de Modelado permite modelar, construir y documentar los elementos que forman un

producto de software que responde a un enfoque orientado a objetos. UML no es un lenguaje de

programacion sino un lenguaje de proposito general para el modelado orientado a objetos y también
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puede considerarse como un lenguaje de modelado visual que permite una abstraccion del sistema y sus
componentes. Intenta solucionar el problema de propiedad de cddigo que se da con los desarrolladores, al
implementar un lenguaje de modelado comun para todos los desarrollos se crea una documentacion
también comuan, que cualquier desarrollador con conocimientos de UML serd capaz de entender,
independientemente del lenguaje utilizado para el desarrollo. En estos momentos se convierte en un
Standard, no existe otra especificacion de disefio orientado a objetos, ya que es el resultado de las tres
opciones existentes en el mercado. Su utilizacion es independiente del lenguaje de programacion y de las
caracteristicas de los proyectos, ya que UML ha sido disefiado para modelar cualquier tipo de proyectos,
tanto informaticos como de arquitectura, o de cualquier otro rama (9). Permite la modificacion de todos sus
miembros mediante estereotipos y restricciones. Un estereotipo nos permite indicar especificaciones del
lenguaje al que se refiere el diagrama de UML. Una restriccion identifica un comportamiento forzado de
una clase o relacion, es decir mediante la restriccion estamos forzando el comportamiento que debe tener

el objeto al que se le aplica.
Dentro de las ventajas que proporciona este lenguaje de modelado podemos destacar las siguientes:

» Permite modelar sistemas utilizando técnicas orientadas a objetos (OO).

» Permite especificar todas las decisiones de analisis, disefio e implementacion, construyendo asi
modelos precisos, no ambiguos y completos.

Puede conectarse con lenguajes de programacion (Ingenieria directa e inversa).

Permite documentar todos los artefactos de un proceso de desarrollo.

Cubre las cuestiones relacionadas con el tamafio propio de los sistemas complejos y criticos.

Existe un equilibrio entre expresividad y simplicidad, pues no es dificil de aprender ni de utilizar.

Y V. V VYV VY

UML es independiente del proceso, aunque para utilizarlo éptimamente se deberia usar en un
proceso que fuese dirigido por los casos de uso, centrado en la arquitectura, iterativo e

incremental.

1.7.4 Rational Rose.
Es la herramienta Case desarrollada por los creadores de UML que cubren todo el ciclo de vida de un

proyecto: concepcion y formalizacién del modelo, construccién de los componentes y certificacion de las

distintas fases. Nos permite una trazabilidad real entre modelo (analisis y disefio) y el cédigo ejecutable.

21



Rational Rose domina el mercado de herramientas para el andlisis, modelamiento, disefio y construcciéon
orientada a objetos, tiene todas las caracteristicas que los desarrolladores, analistas, y arquitectos exigen
soporte UML incomparable, desarrollo basado en componentes con soporte para arquitecturas lideres en
la industria y modelos de componentes, facilidad de uso e integracion optimizada.

La corporacién Rational Rose ofrece el Proceso Unificado de Racional (RUP), que unifica las mejores
practicas de muchas disciplinas en un consistente y completo proceso del ciclo de vida, que permite al
equipo de desarrollo disminuir los tiempos de liberacion, ademas de hacer mas predecible el software que
ellos producen. Este proceso esta basado en el Lenguaje Unificado de Modelacion (UML estandar de la
industria) y Unicamente integrado a herramientas lideres en el desarrollo de software de Racional, el
Proceso Unificado de Racional apoya el equipo completo de desarrollo de software con guias detalladas e

informacion critica aplicable a la mayoria de las aplicaciones de la industria.

1.7.5 Visual Paradigm.
Visual Paradigm para el Lenguaje Unificado de Modelado es una herramienta CASE para el trabajo con

UML. La herramienta estd disefiada para una amplia gama de usuarios, incluyendo Ingenieros de
Software, Analistas de Sistemas, Analistas de Negocios y Arquitectos de Sistemas que estén interesados
en la creacion de Grandes Sistemas de Software de manera confiable a través del paradigma Orientado a
Objetos. Soporta los dltimos estandares de anotaciones de JAVA y UML y provee soporte para la
generacién de cddigo y la ingenieria inversa para Java. Ademas, se integra con Eclipse, Borland®
JBuilder®, NetBeans entre otros, para soportar las fases de implementacion en el desarrollo de software.
Las transiciones del andlisis al disefio, y de este a implementacién estan adecuadamente integradas
dentro de la herramienta CASE, de manera que reduce significativamente los esfuerzos de todas las

etapas del ciclo de desarrollo de software.

1.7.6 Programacion Orientada a Objeto (POO).
Lamentablemente, los costos de produccién de software siguen aumentando; el mantenimiento y la

modificacion de sistemas complejos suele ser una tarea trabajosa, pues cada aplicacion, (aunque tenga
aspectos similares a otra) suele encararse como un proyecto nuevo. Todos estos problemas aln no han

sido solucionados en forma completa. Pero como los objetos son portables (tedricamente) mientras que la
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herencia permite la reutilizacion del codigo orientado a objetos, es méas sencillo modificar el codigo
existente porque los objetos no interaccionan excepto a través de mensajes y, en consecuencia, un
cambio en la codificacién de un objeto no afectara la operacién con otro objeto siempre que los métodos
respectivos permanezcan intactos. La introduccion de tecnologia de objetos como una herramienta
conceptual para analizar, disefiar e implementar aplicaciones permite obtener aplicaciones mas
modificables, facilmente extensibles y a partir de componentes reutilizables. Esta caracteristica del codigo
disminuye el tiempo que se utiliza en el desarrollo y hace que el desarrollo del software sea més intuitivo
ya que el ser humano piensa naturalmente en términos de objetos mas que en términos de algoritmos de

software.

El lenguaje de programacion que se propone para esta aplicacion es Java, con su nueva linea de
utilizacion Java (RMI), el cual tiene su origen en Sun Microsystems, lider en servidores para Internet, uno
de cuyos lemas desde hace mucho tiempo es "the network is the computer" (lo que quiere dar a entender
que el verdadero ordenador es la red en su conjunto y no cada maquina individual). Esta firma es quien ha
desarrollado el lenguaje Java, en un intento de resolver simultaneamente todos los problemas que se le
plantean a los desarrolladores de software por la proliferacién de arquitecturas incompatibles, tanto entre
las diferentes maquinas como entre los diversos sistemas operativos y sistemas de ventanas que
funcionaban sobre una misma maquina, afiadiendo la dificultad de crear aplicaciones distribuidas en una

red como Internet (11).

1.7.7 Caracteristicas Principales de Java.
Java es un lenguaje de cuarta generacion orientado a objetos que ofrece ventajas, se caracteriza por su

sencillez ya que ofrece toda la funcionalidad de un lenguaje potente, pero sin las particularidades
sofisticadas que provocan confusiones. Cabe mencionar que se disefio con la finalidad de que su
aprendizaje y utilizacién resultaran naturales para el programador profesional. Orientado a objetos. Java
toma prestadas muchas ideas de entornos orientados a objetos de las Ultimas décadas, consiguiendo un
equilibrio espectacular entre el modelo purista y el modelo pragmatico. EI modelo de objetos es sencillo y
de facil ampliacion. Trabaja con sus datos como objetos y con interfaces a esos objetos. Soporta las tres
caracteristicas propias del paradigma orientado a objetos: encapsulacion, herencia y polimorfismo.

Distribuido. Se construyé con extensas capacidades de interconexiébn TCP/IP. Existen bibliotecas que
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permiten interactuar con protocolos como HTTP Y FTP. Robusto. El entorno multiplataforma de la Web es
muy exigente con un programa, ya que éste se debe ejecutar de manera fiable. Por tal motivo, la
capacidad para crear programas robustos tuvo una alta prioridad en el disefio de Java. Para ganar
confiabilidad, realiza verificaciones tanto en tiempo de compilacion como en tiempo de ejecucioén vy, asi,
consigue encontrar rapidamente los errores mas comunes en el desarrollo del programa. Arquitectura
neutral. Para hacer independientes las aplicaciones escritas en Java independientes, se compila su codigo
en un archivo objeto (byte codes) que no depende de la arquitectura de la maquina en que sera ejecutado.
Cualquier maquina que tenga el sistema runtime puede ejecutar ese coddigo objeto, sin importar la
plataforma en que ha sido generado. Seguridad. El c6digo en Java pasa por una serie de pruebas antes
de ejecutarse en una computadora. Dicho c6digo se pasa a través de un verificador de (byte codes) que
comprueba el formato de los fragmentos de coédigo y aplica un probador de teoremas para detectar
fragmentos de codigo ilegal, el cual viola derechos de acceso sobre objetos o intenta cambiar el tipo o
clase de un objeto. Este mismo mecanismo permite la portabilidad entre plataformas. Portabilidad.
Implementa estandares para facilitar el desarrollo, tal es el caso de los tipos de datos o interfaces graficas
de usuario que mantienen la independencia de la plataforma. Interpretado. El intérprete Java, que es un
sistema runtime, puede ejecutar directamente el codigo objeto. La independencia de la plataforma tiene un
costo, Java es mas lento que otros lenguajes de programacion, ya que su cédigo debe ser interpretado y
no ejecutado, como sucede en lenguajes como C++. Multihilos. Fue disefiado para satisfacer los
requerimientos del mundo real, en cuanto a crear programas interactivos en un ambiente de red. Para ello,
proporciona la programacién multihilo, la cual permite la escritura de programas que realicen varias tareas

simultaneamente (12).

1.7.7.1 Java RMI (Remote Method Invocation) Invocacién a Métodos Remotos.
RMI Fue el primer framework para crear sistemas distribuidos de Java. El sistema de Invocacion Remota

de Métodos (RMI) de Java permite, a un objeto que se esta ejecutando en una Maquina Virtual Java (VM),
llamar a métodos de otro objeto que estd en otra VM diferente. Esta tecnologia esta asociada al lenguaje
de programacion Java, es decir, que permite la comunicacién entre objetos creados en este lenguaje. La
idea de Java RMI es: extender el modelo de invocacion de métodos dentro del espacio de

direccionamiento de una sola maquina virtual a invocaciones remotas de forma lo mas transparente
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posible para el desarrollador. La invocacion de métodos se puede realizar entre diferentes VM
interconectadas a través de una red de comunicacion (11).

APLICACION CLIENTE SERYIDOR

Y

Stubs Skeletons

SISTEMA
RMI CAPA DE REFERENCIA REMOTA

CAPA DE TRANSPORTE

Figura 4 Arquitectura RMI.

Una caracteristica a destacar de Java RMI es que incluso los objetos pueden pasarse como paradmetros
de una invocacién, o como valores de retorno. Para ello SUN ha desarrollado una metodologia para
transformar los objetos en flujos de octetos (byte-stream) y asi poder ser enviados por los canales de
comunicacion. A esta metodologia se la conoce como serializacién de los objetos. Es una caracteristica
gue también es Util para almacenar en algin medio persistente a los objetos, algo fundamental por
ejemplo en las bases de datos de objetos. En SUN ven a Java RMI como una extensién natural al
paradigma de los objetos de su RPC (Llamadas remotas a procedimientos). Con esto se logra el objetivo
de hacer lo mas transparente posible el hecho de que la invocacion sea remota, de forma que los
programadores tienen un modelo comdn de objetos tanto para aplicaciones centralizadas como
distribuidas, el modelo de objetos de Java. Ademas, RMI tiene algunas caracteristicas nuevas que no se
encuentran por ejemplo en otras de estas tecnologias distribuidas CORBA o DCOM: la capacidad de
distribuir de forma dinamica el cédigo ejecutable gracias a que los objetos pueden viajar como parametros
en las invocaciones. Esta caracteristica se presenta como fundamental en el mundo de los ordenadores

gue compariias como SUN, Netscape y Oracle entre otras tienen en mente: redes con un servidor central
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desde donde se distribuye todo el software, tanto datos como programas ejecutables, a los clientes, que
seran los conocidos NC (Network Computer) (11). Esto conlleva las mencionadas ventajas de facilidad de

instalacion y mantenimiento del sistema.

1.7.8 Eclipse.
Eclipse es una poderosa herramienta que permite integrar diferentes aplicaciones para construir un

entorno integrado de desarrollo (IDE). Es un entorno de desarrollo de Java , usa java como lenguaje de
programacion aunque permite plugins para varios lenguajes mas, soporta la programacion orientada a
objetos (POO), la depuracion e implementacion de aplicaciones resultan mucho mas sencillas. La
plataforma esta construida en base a plugins. Este mecanismo permite desarrollar, integrar y correr
nuevos plugins. Existen por lo general, dos formas de instalar los nuevos plugins en Eclipse. En la
mayoria de los casos s6lo hay que copiar el plugin en el directorio en el que se encuentra instalado

Eclipse. La misma tiene varios beneficios como son:
» Es una herramienta de cdodigo abierto.

» Soporta herramientas que manipulan diferentes tipos de lenguajes, como por ejemplo Java, C,

C++,
» Se ejecuta en varios sistemas operativos incluyendo Windows y Linux.

» Provee a los desarrolladores, herramientas (ej.- PDE) que facilitan la creacién de plugins.

1.7.9 MOPAC.
MOPAC es un paquete de Quimica Cuantica de propdsito general (calculo semiempirico) para el estudio

de las reacciones quimicas. Implementa los Hamiltonians MNDO, MNDO/3, MNDO-PM3 y AMLI.
Promociona un funcionamiento simple, puede ser ejecutado por consola y de la misma forma pasarle los

pardmetros necesarios para la realizacion de las actividades requeridas.
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Audiencias previstas Licencia Lenguaje de Programacion

Producto/Estable Ciencia/investigacion Dominio Publico C FORTRAN

Tabla 1 Caracteristicas de Mopac.

1.7.10 Babel.
Babel es un programa disefiado principalmente para el intercambiado de formatos quimicos, para la

transformacion de formatos a otros deseados por los especialistas que lo utilicen. Es capaz de agregar la
hibridacién, la orden de enlace y la conectividad si es que estos no estan presentes en el fichero a
procesar. Babel fue disefiado de modo tal que sea flexible para agregarle nuevos formatos de ficheros,
permite agregarlos facilmente. La adicion de un nuevo formato consiste simplemente en crear las rutinas
del lector y/o escritor y en agregar algunas lineas en el cédigo del programa principal. Existen diferentes

versiones para diferentes sistemas operativos. Es una herramienta de libre uso.

1.8 Conclusiones.
Al analizar todas las posibilidades y poniéndolas contra las necesidades existentes, se puede arribar a una

posible solucion que de forma racional haga extension de los conocimientos que se tienen. Se aprovecha
entonces las posibles vias de solucién para hacer comparaciones de factibilidad entre ellas, asi arribar a
una conclusién: para obtener un sistema que sea capaz de funcionar de forma casi autbnoma, que
cumpliria con todos los requerimientos exigidos, ademas de que deber ser flexible a cambios, por lo que
debe contar con la documentacion necesaria para dicha tarea, haria falta realizar una buena seleccién
dentro de las tecnologias existentes. Luego del andlisis y comparacion se decide seguir la siguiente linea
de trabajo:

» Para mantener una compatibilidad con las normas de calidad del centro (UCI) que se encuentran
basadas en él y por ser un proceso de desarrollo de software capaz de ser aplicado a cualquier
proyecto sin importar la magnitud del mismo, ademas por las ventajas ya vistas se utilizé como
metodologia de desarrollo RUP.

» Por consiguiente el lenguaje de modelado serd UML, ya que implementa un lenguaje de modelado

comun para todos los desarrollos y la documentaciéon que crea también es comun, por lo que

27



puede ser entendida por cualquier desarrollador que tenga conocimientos del lenguaje de
modelado.

La herramienta CASE utilizada para modelar el programa es el Visual Paradigm ya que es un
producto de Visual Paradigm UML Community que, a su vez, es una de las principales compafiias
de herramientas CASE.

Como IDE se escogi6 eclipse desarrollado por IBM, amplia escala de posibilidades brindadas para
esta tipo de trabajo.

El lenguaje de programacion que se utilizo fue Java, aprovechando RMI y sus posibilidades, para
la invocacion a las tareas remotas, ademas por su posibilidad de uso gratuito.

Para realizar los célculos deseados se utilizd, versiones del Mopac, asi como la aplicacion Babel
para la conversion a los formatos deseados, ambas herramientas con versiones para cualquier

sistema operativo y de uso libre.
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CAPITULO 2: CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

2.1 Introduccion.
En el presente capitulo se hace la descripcién del objeto de estudio y las reglas del negocio para un mayor

entendimiento del problema. Se especifican los detalles de la construccién del modulo, brindando como
parte de estos los requerimientos funcionales y no funcionales que dan marcha al desarrollo del sistema.

Se realiz6 descripciones a los casos de uso que representan las funcionalidades principales del médulo.

2.2 Modelo del Dominio.
Las transformaciones de modelos buscan la generacion de nuevos modelos en forma idealmente

automatica, que de otra forma serd manual. Esta técnica tiene la potencialidad de ahorrar cantidad de
trabajo a los desarrolladores, asi como la de evitar errores, entre otras cosas. Asi el modelo del dominio
tiene como objetivo fundamental la comprensién y descripcion de las clases mas importantes. Resume
todo lo que tenga importancia conceptual para el entorno en que desarrolle el sistema vy las relaciones que

existan entre estos conceptos.

2.3 Reglas del negocio a considerar.
Las reglas de negocio describen politicas que deben cumplirse o condiciones que deben satisfacerse, por

lo que regulan algun aspecto del negocio. Todo el proceso de negocio descrito a continuacion se

desarrolla sobre la plataforma a que pertenece el médulo presente.

» El especialista quimico desea procesar un sinnimero de ficheros, realizar sobre ellos calculos

guimicos que le puedan servir para optimizar resultados tiles en su trabajo.

» Se toman una serie ficheros, los que se van a procesar, y se le suministran al software que

realiza los célculos.
» Poder obtener resultados organizados de los calculos quimico-tedricos que se realicen.

» El especialista analiza los resultados, los aplica a sus estudios.
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2.4 Diagrama Modelo del Dominio.
Descripcion Textual del Modelo del Dominio.

El especialista quimico presenta una serie de ficheros moleculares que tienen informacion necesaria para
gue sus estudios progresen, desea procesarlos para asi disminuir el rango de errores en que oscilaran sus
estudios, le aplicara técnicas quimico-cuanticas. Toma una serie de estos y los procesa con la aplicacién
necesaria, dependiendo del tipo de optimizacion que desee realizar. De este proceso se obtienen

resultados Utiles para continuar con sus estudios. Los resultados se analizan.

Especialista posee Ficheros Moleculares
interactta
analiza procesa
Resultados ohtiene Software Quimico

Figura 5 Modelo del dominio.

2.5 Requerimientos Funcionales.
De acuerdo con los objetivos planteados el sistema sera capaz de:

R1: Gestionar ficheros de entrada.
1.1 Reconocer extensiones quimicas asociadas a formatos utilizados.
1.2 Convertir a formato compatibles con el software que realizara los calculos quimicos.
1.3 Agregar a cada fichero, la funcidn personalizada (caracteristicas del calculo a realizar).

R2: Gestionar set a procesar.
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2.1 Seleccionar set de ficheros desde una fuente, para ser procesados.

2.2 Copiarlos fisicamente hasta la maquina que realizara el célculo.
R3: Realizar calculos quimico-tedricos.

3.1 Seleccionar ficheros de entrada a los calculos quimico-tedricos.

3.2 Realizar célculos quimico-tedricos segun ficheros de entrada.
R4: Gestionar resultados.

4.1 Seleccionar resultados completados correctamente.

4.2 Leer cada resultado seleccionado.

4.3 Almacenar en el servidor de bases de datos cada resultado correcto leido.

2.6 Requerimientos No Funcionales.
Los requisitos no funcionales son propiedades o cualidades que el producto debe tener. Representan las

caracteristicas del producto.
Usabilidad:

El sistema puede ser usado por cualquier tipo de personas que posea conocimientos basicos en el manejo
de la computadora, se necesita contar con conocimientos especializados en quimica para entender los

resultados dados por la aplicacion.
Rendimiento:

Al estar concebida para un ambiente cliente/servidor, se trata de garantizar la rapidez de respuesta del
sistema ante las solicitudes de los usuarios, al igual que la velocidad de procesamiento de la informacién.
Para lo cual se realiza la validacion de los datos y la manipulacion de eventos en el cliente y en el servidor
aquellas que por cuestiones de seguridad, o de acceso a los datos lo requieran. Lograndose asi un tiempo
de respuesta mas rapido, una mayor velocidad de procesamiento, y un mayor aprovechamiento de los

recursos.
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Soporte:

El sistema debe propiciar su mejoramiento y la anexion de otras opciones que se le incorporen en un

futuro.

Portabilidad:

El sistema puede ser ejecutado sobre los sistemas operativos Linux y Windows.
Seguridad:

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

El sistema debe ser confiable y preciso en la informacién que le suministra al usuario para evitar cualquier

tipo de error.
Ayuda:

La plataforma posee ayuda, en la que se explica de forma clara el uso de las opciones del sistema
garantizando asi el buen desempefio de los usuarios a la hora de interactuar con el mismo, esta incluye la

de cada mdédulo que la conforma.
Software:

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

aplicacion.
Debe tenerse instalado el Java Runtime Environment (JRE) versién 1.5 o superior.
Hardware:

Para el desarrollo y puesta en practica del proyecto se requieren maquinas con los siguientes requisitos:
* Procesador Pentium 3 o superior
» 256 Mb de RAM

* 50 mb de capacidad del disco duro
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2.7 Actores del Sistema a Automatizar.
Los actores del sistema pueden representar el rol que juega una o varias personas, un equipo 0 un

sistema automatizado, son parte del sistema, y pueden intercambiar informaciéon con él o ser recipientes

pasivos de informacion.

‘ Actores ‘ Justificacién
Especialista Representa el usuario que va a hacer uso del sistema, teniendo la posibilidad

de interactuar con todas la funcionalidades de este.

Cliente(PC_Ociosa) Equipo, fuente para la ejecucion de los calculos quimico-teéricos.
Babel Programa que realiza las conversiones de formatos de ficheros.
Software Quimico Encargado de realizar los calculos quimico-tedricos.

Tabla 2 Actores del sistema.

2.8 Casos de Usos del Sistema.

Nombre de caso de uso | Justificacion de la seleccion.

1 Gestionar Ficheros de | Necesario para obtener ficheros compatibles con la aplicacion.
entrada.
2 Gestionar Set a procesar. | El sistema necesita tener los ficheros en un lugar especifico, listos

par ser procesados.

3 Realizar calculos | Objetivo principal del moédulo, abarca todo el proceso de los
quimico-tedricos. célculos quimicos deseados.
4 Gestionar Resultados. Necesidad de obtener y guardar los resultados obtenidos en los
célculos.

Tabla 3 Casos de uso del sistema.
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2.9 Diagrama de Casos de Uso del Sistema.

Cliente
(PC_Ociosa)

Gestionar ficheros
de entrada

Gestionar set a
Procesar

Realizar calculos
quimicotedricos

o

Gestionar Resultados

Software Qimico Especialista

Figura 6 Diagrama de Casos de Uso del Sistema.

2.10 Descripcién de los Casos de Uso del Sistema.

‘ Caso de Uso:

‘ Gestionar ficheros de entrada

Actores: Especialista, Babel.

Propdsito: Llevar los ficheros que se deseen procesar a un formato compatible con la
aplicacion, dejarlos en un lugar accesible; listo para realizar los calculos que
se necesitan.

Resumen: El especialista inicia el caso de uso, toma la opcién de seleccionar ficheros a
procesar. El sistema muestra una ventana para que navegue hasta el
directorio en que se encuentren. Luego los ficheros compatibles son
procesados y guardados en el servidor de bases de datos.

Referencia: R1

Precondiciones:

Que existan ficheros por procesar.

Poscondiciones:

Los ficheros quedan salvados en el formato deseado.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema
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1. El especialista
selecciona la opcion
procesar ficheros.

1.1 El Sistema abrira un explorador donde el especialista podra
localizar sin dificultad el directorio donde se encuentran sus ficheros.

2. El especialista
selecciona el directorio.

2.1 El Sistema filtra dentro del arbol de directorios hijos los ficheros
que son compatibles para procesar.

2.2 El Sistema identific6 la direccion y extension de los ficheros,
seleccionando los .mol para procesarlos y llevarlos a la extension

.mop.

3. Babel, toma los ficheros
indicados por el especialista, y

los procesa.

2.3 El Sistema lee los ficheros procesados y los envia al servidor de

bases de datos para su facil acceso.

Flujos Alternos

Accién del Actor

Respuesta del Sistema

Prioridad: Secundario
Tabla 4 Descripcion del CU: Gestionar ficheros de entrada.
‘ Caso de Uso: Gestionar set a Procesar
Actores: Cliente (PC_Ociosa)
Propdsito: Seleccionar y descargar hasta el cliente (PC_Ociosa) un set de ficheros listos

para ser procesados.

Resumen: El actor Cliente (PC_Ociosa) inicia el caso de uso. El sistema selecciona un
nimero de compuestos, los tiene almacenados en un budfer. Luego a cada
pedido cliente le asigna una parte del bufer hasta quedar sin peticion o sin
compuestos que distribuir. Cada cliente deja listo y escrito en disco cada

fichero que se la asign6 para ser procesado.

Referencia: R2
Precondiciones: Que queden compuestos por procesar en bufer.
Poscondiciones: Quedan listos en ficheros los compuestos para ser procesados.
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Flujo Normal de Eventos

Accién del Actor Respuesta del Sistema

1. Notifica al | 1.1 A través del servidor se le envia un conjunto de herramientas necesarias
sistema que se | paraque procese un listado de compuestos.
encuentra lista

para ejecutar una

tarea.
1.2 Selecciona del bafer de compuestos un set y lo envia al cliente.
1.3 Copia fisicamente y deja listo en el Cliente (PC_Ociosa) el set para ser
procesado.
Flujos Alternos
Accién del Actor Respuesta del Sistema
1. Notifica  al 1.1La aplicacion hace nula la respuesta; se terminaron las tareas.

sistema que se

encuentra lista
para ejecutar una

tarea.

Prioridad: Critico

Tabla 5 Descripcion del CU: Gestionar set a Procesar.

Caso de Uso: Realizar calculos quimico-teéricos

Actores: Cliente (PC_Ociosa), Software Quimico.
Propdsito: Procesar los compuestos y obtener resultados.
Resumen: El actor Cliente (PC_Ociosa) inicia el caso. El sistema procede a través de la

interfaz del software quimico a procesar el set de ficheros existentes. El

procesamiento genera ficheros que son resultados de los calculos.

Referencia: R3

Precondiciones: Que existan ficheros por procesar.
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Poscondiciones:

Quedan procesados los ficheros.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. Ejecuta realizar

calculos.

necesarios en ficheros para que se realicen los calculos.

1.1 El sistema proporciona al software quimico que se utilice los datos

2. El software quimico
procede a realizar los
calculos quimicos

indicados.

2.1 El sistema colecta los resultados de los célculos.

Flujos Alternos

Accién del Actor

Respuesta del Sistema

Prioridad:

Critico

‘ Caso de Uso:

Tabla 6 Descripcion del CU: Realizar célculos quimico-teéricos.

‘ Gestionar Resultados

Actores: Cliente (PC_Ociosa)

Propdsito: Que queden guardados los resultados del proceso de calculo.

Resumen: El actor inicia el caso. El sistema procede a guardar los datos que fueron
generados por los calculos quimicos. Para esto son copiados los resultados
hasta el servidor distribuidor y el mismo los envia a la fuente origen de los
datos (servidos de bases de datos), organizados por el compuesto a que
pertenecen.

Referencia: R4

Precondiciones:

Que existan resultados generados por el proceso de céalculo.

Poscondiciones:

Los resultados quedan guardados en la fuente indicada.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. Ejecuta guardar

1.1 El Sistema a través del servidor distribuidor procede a recoger todos los
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los resultados
obtenidos.

resultados, guardados en cada cliente. Los resultados son guardados en la

fuente indicada.

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

Prioridad:

Critico

2.11 Conclusiones.

Tabla 7 Descripcion del CU: Gestionar Resultados.

Siguiendo los pasos que plantea UML, dado a una escasa identificacion de los procesos del negocio y una

mejor comprension del problema se definieron en este capitulo conceptos, que fueron relacionados

mediante un diagrama de modelo del dominio. El mismo muestra de forma general los distintos objetos

existentes en el negocio. Se definieron los requisitos que debe cumplir el sistema para su correcto

funcionamiento. Determinado asi las diferentes funcionalidades del mismo resumidas como casos de uso,

de los que se realiz6 una descripcion detallada para su mejor comprension.
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CAPITULO 3: ANALISIS Y DISENO DEL SISTEMA

3.1 Introduccién.
En el siguiente capitulo se muestra el modelado visual del funcionamiento del sistema de modo que se

transformaron los requerimientos a disefios del sistema, se presenta la arquitectura del sistema, se
adapta el disefio para hacerlo corresponder con el ambiente de implementacion para asi lograr resultados

satisfactorios esperados.

3.2 Modelo de anélisis.
Expresados los requerimientos funcionales del sistema los diagramas de clases del andlisis pasan a dar

una especificacion de lo que es la estructura de las clases que lo conforman, igual quedan definidas las

relaciones existentes entre las ellas.

3.2.1 Diagrama de clases del andlisis.
Caso de uso Gestionar Ficheros de entrada.

—HFH0—g— @

Cl_Main CE_MolecularFiles
Especialista CC_MolProcessor

o’ N a

CE_MopFlle CE_MoIFlle
Figura 7 Diagrama de Clases del Andlisis: CU Gestionar Ficheros de entrada.
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Caso de uso Gestionar Set a procesar.

%—>I—O—> 0

Cl_Distributor CC_MechanicsDatamanager CE_MolecularFiles

Cliente
(PC_Ociosa)

@ @ O
CE_MopFile CC_QuantumMolecularMechanics CC_MechanicsAlgorithm
Figura 8 Diagrama de Clases del Analisis: CU Gestionar Set a procesar.

Caso de uso Realizar célculos quimico-teéricos escenario # 1.

—0 —— @

Cliente CC_MechanicsAlgorithm CC_QuantumMolecularMechanics

(PC_Ocdiosa) [r

CC_QuantumMechanics

CE_Resuits CE_MopFile
Figura 9 Diagrama de Clases del Andlisis: CU Realizar calculos quimico-teéricos escenario # 1.
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Caso de uso Realizar calculos quimico-teéricos escenario # 2.

—® —— @

Cliente CC_MechanicsAlgorithm CC_QuantumMolecularMechanics

(PC_Ociosa) ?

CC_MolecularMechanics

CE_Resuits CE_MopFile
Figura 10 Diagrama de Clases del Analisis: CU Realizar calculos quimico-tedricos escenario # 2.

Caso de uso Gestionar Resultados.

%—>©%®—>Q

CC_MechanicsAlgorithm CC_QuantumMolecularMechanics CE_Resuits

Cliente
(PC_Ocdiosa)

@ — @

CC_MechanicsDatamanager CE_MolecularFiles
Figura 11 Diagrama de Clases del Andlisis: CU Gestionar Resultados.
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Diagrama de clases del anélisis.

—0— 0—@® @ O

Cl_Main CC_MolProcessor CE_MolecularFiles Cl_Distributor CC_MechanicsAlgorithm

\J

CC_MechanicsDatamanager

® @

CE_MolFile CE_MopFile

CE_Resuits

o @

CC_MolecularMechanics CC_QuantumMolecularMechanics CC_QuantumMechanics
Figura 12 Diagrama de Clases del Analisis.

3.3 Modelo de disefio.
Es un modelo de objeto que describe la realizacion de los casos de uso centrandose en el cumplimiento

de los Requisitos no Funcionales.

3.3.1 Diagramas de clases y de interaccién del disefio.

Un diagrama de colaboracién es una forma de representar interaccion entre objetos. A diferencia de los
diagramas de secuencia, que proporcionan una forma de ver el escenario en un orden temporal, qué pasa
primero, qué pasa después. Los diagramas de secuencia dan un entendimiento simplificado al cliente de

los procesos que ocurren.
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Caso de uso Gestionar Ficheros de entrada.

Cl_Babel

Figura 13 Diagrama de Clases del Disefio: CU Gestionar Ficheros de entrada.
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sd Diagrama de Secuencia_GF)

: Cl_Main : CC_MolProcessor

: CE_MolFile <<subsystem>>

: Cl_Babel

: CE_MopFile

: CE_Molecularfiles

Especialista

|
|
1t P rocessMolecule() :

2: ProcessMolecule( )

3: ExtractM olecules()

T
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
yO

|
|
|
|
|
|
|
|
|
A

4: Quer
- >
5. setMoldata( data )
>H
6: RunBabel()
<l—| =
7: Process() |
8: getMoldata() :
|
9: setMopdatal) |

10: AddFundionString()

e

11: AddFundion()

12: getMopdata()

>y

13: InszrtMop()

73

D

14: Query()

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
I
|
|
|
!

Figura 14 Diagrama de Interaccion del Disefio: CU Gestionar Ficheros de entrada.
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Caso de uso Gestionar Set a procesar.

Figura 15 Diagrama de Clases del Disefio: CU Gestionar Set a procesar.
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sd Diagarama de Secuencia_G S)

: Cl_Distributor { CC_MechanicsDatamanager

CC_MechanicsAlgorithm CE_MolecularFiles

CE_MopFile

: CC_QuantumM olecularMechanics

Cliente
(PC_Ociosa)

11 ¢ allmethod()

>

[
|
|
2{ generateWorkUnit()

JI_ D |

3: Query()

4: processUnit()

|
i
|
-
|
|
|
|
|
|
|
|

>y

J

5: WiiteMol eculz1rVec1011nf00
|
[
[
|
[
|
|
|
|
[

6: setMopdata()

= N = .

Figura 16 Diagrama de Interaccion del Disefio: CU Gestionar Set a procesar.
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Caso de uso Realizar célculos quimico-tedricos.

Figura 17 Diagrama de Clases del Disefio: CU Realizar calculos quimico-tedricos.
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sd Diagarama de Secuencia_RC_E1)

: CC_MechanicsAlgonthm : CC_QuantumM olecularMechanics | : CC_QuantumMechanics | : CE_MopFile | <<subsystem>> | : CE_Results
: Cl_Mopac

Clierte : : : : : :
(PC_Ociosa) | [ [ | | |
| | | | | |
| | | | | |
; ; ] | | | | |
1 pipcesstiond 2 InitCalculation() | | | | |
: | J. |
3: InitCalculation() | : :
|
4: Process() E] :

) }

| [

L
|
|
|
|
|

|

5. getMopdata()

6: getResutData() D

Figura 18 Diagrama de Interaccion del Disefio: CU Realizar célculos quimico-tedricos escenario #1.

sd Diagarama de Secuencia_RC_EE)

X

: CC_MechanicsAlgorithm | CC_QuantumM olecularMechanics:

CC_MolecularMechanics (

I_Mm echarlicﬁoft : CE_MopFileGE_Results

Cliente
(PC_Ociosa)

1: processUnit()

2: InitCalculation()

3: InitCalculation() D
D>

?

4: Process()

5. getMopdata()

|
|
|
6: setResunPata()

1

Figura 19 Diagrama de Interaccion del Disefio: CU Realizar calculos quimico-teéricos escenario #2.
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Caso de uso Gestionar Resultados.

Figura 20 Diagrama de Clases del Disefio: CU Gestionar Resultados.
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sd Diagrama de Secuencia_GR)

: CC_MechanicsAlgorithm

CE_Results

: CC_QuantumM olecularMechanics

CC_MechanicsDatamanager

: CE_MolecularFiles

Cliente
(PC_Ociosa)

1: processUnit()

2: CollectResults()

N —

3. getResultData()

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|

-————

stV S

.

4: processResults()

5: Query()

L

Figura 21 Diagrama de Interaccion del Disefio: CU Gestionar Resultados.
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Diagrama de clases del disefio.

o, i A . e w p )

==

Figura 22 Diagrama de Clases del Disefio.
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3.4 Descripcion de las clases.

(Ver anexo #1.)

3.5 Modelo de Datos.
Un modelo de datos es aquel que describe de una forma abstracta como se representan los datos, sea en

una empresa, en un sistema de informacion o en un sistema de gestion de base de datos. Basicamente
consiste en una descripcién de algo conocido como contenedor de datos, algo en donde se guarda la
informacioén, asi como de los métodos para almacenar y recuperar informacion de esos contenedores.

Es preciso conservar los datos resultados que genera la aplicacion, y de la misma forma es necesario
poder acceder a estos de forma rapida y organizada. Sin dejar de considerar que el presente trabajo
constituye un modulo de la plataforma GRATO y que el modelo de datos presentado por la plataforma
recoge las posibles entidades a almacenar, por lo que como integracion a la misma, se decide afiadirle las
entidades imprescindibles para que persistan los datos de los calculos quimico-teéricos que gestiona el
presente médulo. La entidad MolecularFiles representa la tabla contenedora de los mismos, y la Unica

concerniente al presente trabajo dentro del modelo de datos presentado por la plataforma mencionada.

' Nombre: MolecularFiles

Descripcion: Contenedor de los resultados de los calculos quimico-tedricos.

Atributo Tipo Descripcion

Incompuesto INTEGER Identificador del compuesto quimico.

Mol TEXT Informacion de la molécula.

Mop TEXT Contenido del fichero de entrada del Mopac.
Out MEDIUMTEXT Salida de los calculos (resultados).

Rsm MEDIUMTEXT Resumen del proceso de calculo.

Tabla 8 Tabla MolecularFiles.

3.6 Definiciones de disefio.
Para el desarrollo de una aplicacion se llevan de la mano una serie de responsabilidades que dan un

funcionamiento correcto y acorde a los requerimientos y gustos de los clientes. Lograrlo es cuestién de
seguir un principio de disefio que recoja de forma detallada todo el tratamiento de errores, que abarque el
tema de la seguridad de los datos con que se interaccione, asi como el disefio correcto de una interfaz

para la interaccién con la aplicacién. En el caso a referencia no se cuenta con una interfaz de usuario bien
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definida puesto a que la aplicacion no la necesita, tomara las de la plataforma a la que pertenece. A

continuacion se hara referencia a la forma o los principios sobre los que se desarrollo la aplicacion.

3.6.1 Patron de disefio.
Los Patrones de Disefio son la base para la busqueda de soluciones a problemas comunes en el

desarrollo de software y otros ambitos referentes al disefio de interaccién o interfaces. Existen un
innumerable nimero de estos, todos adecuados a dar soluciones a problematicas existentes. En el caso a
referencia se realizd una extensiva busqueda y estudio de los patrones existentes sobre estas tecnologias
distribuidas. Luego de repasar los mas utilizados y flexibles para este tipo de trabajo se decidio seguir los
basamentos e ideas de los desarrolladores del patron amo - esclavo (Master — Slave) o jerarquico, donde
un componente amo distribuye el trabajo a los componentes auxiliares esclavos esperando entonces que

retornen respuestas para formular un resultado final (13). Por lo que se utilizé6 como patrén de disefio.

3.6.2 Tratamiento de errores.
El tratamiento de errores en los leguajes mas avanzados como por ejemplo java, c++, c#, entre otros, se

basa en un nuevo mecanismo, excepciones, como la aplicacion esta desarrollada en java se brinda una
pequefia descripcion de como funcionan estas excepciones (14).

» Permiten separar claramente el tratamiento de errores del codigo normal.

» Evitan que haya errores que pasen inadvertidos.

» Permiten agrupar en un lugar comun el tratamiento de errores que ocurren en varios lugares del

programa.

Las excepciones en Java son objetos de una clase extendida de otra clase especial llamada Throwable.
Cuando ocurre un error:

» Se crea una instancia de la excepcién, y se lanza (throw) la excepcién.
El bloque donde ocurre la excepcion puede decidir tratarla (catch) o dejarla pasar.
Si se deja pasar, el siguiente bloque puede a su vez tratarla o dejarla pasar.

Si se trata, se ejecutan las instrucciones de un manejador.

Y V VYV VY

Si nadie la trata, el programa se interrumpe y aparece un error.

—h

Asi

sistema, de este modo se trataron los posibles errores.

unciona el sistema de gestion de errores en java, y de esta forma quedaron garantizados los fallos del
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3.6.3 Seguridad.
La aplicacién desarrollada en java y utilizando su tecnologia RMI, consta de todas las politicas de

seguridad establecidas y controladas por el lenguaje. Los datos que se envian a los clientes son
controlados desde el servidor distribuidor de forma organizada. En caso de que un cliente se retrase 0 no
cumpla con la unidad de trabajo que se le envie, pasara la tarea como expirada, entonces esa misma
tarea sera reasignada a otro cliente que tenga las mismas caracteristicas que el anterior o sea que este
listo para cumplirla ademés de que cumpla con los requerimientos para hacerlo. De esta forma se tiene un
buen por ciento de probabilidad de que se concluya con el procesamiento sin pérdidas de unidades de
trabajo. Los datos viajan de forma compacta ademas de serealizados, lo que permite que lleguen a su
destino sin problemas por los canales establecidos. Java brinda la clase SecurityManager que establece
una serie de politicas de seguridad tipicas del lenguaje y que se encarga de lanzar excepciones en caso

de cualquier tipo de violaciones de las mismas.

3.6.4 Concepcion de la ayuda.
Toda aplicacién debe contar con un manual de usuario, una ayuda, alguna documentacién legible que

brinde informacién sobre su correcto funcionamiento. Para eso la plataforma GRAPH TOOL en la barra de
menu principal tiene disponible la opcion de Ayuda, donde se le explica detalladamente al especialista
temas relacionados con el uso de la aplicacion. Estan adjuntas a la misma las ayudas correspondientes a

caca modulo que conformara a la plataforma.

3.7 Conclusiones.
En el capitulo se trataron los principios de disefio que se siguieron para el desarrollo de la aplicacién. Se

brind6 una descripcién de los mismos describiendo las distintas técnicas de tratamiento de errores que se
utilizaron asi como las diferentes politicas de seguridad que existen para asegurar la integridad de los
datos. Se describieron los diferentes modelos de analisis y disefio para cada caso de uso del sistema,
explicando detalladamente su funcionamiento. De la misma manera los diferentes diagramas de clases

modelan la forma en que fue implementado el sistema para su correcto funcionamiento.
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CAPITULO 4: IMPLEMENTACION Y PRUEBA

4.1 Introduccién.
En el presente capitulo se desarrolla el modelo de implementacion, se analizan los diagramas de

implementacion y despliegue que lo conforman. Algunos de los diagramas de este flujo de trabajo
detallan en componentes las diferentes clases y objetos utilizados en la implementacion, para que se
tenga una idea del funcionamiento de las mismas. Para mostrar las relaciones fisicas entre los
componentes hardware y software en el sistema final, la configuraciéon de los elementos de procesamiento
en tiempo de ejecucién asi como procesos y objetos que se ejecutan en ellos se muestra el diagrama de

despliegue que conforma la aplicacion.

4.2 Modelo de Implementacion.

4.2.1 Diagrama de Despliegue.

Cliente Servidor
(PC_Ociosa) <<RMI>> Distribuidor
<<Prosesador>> <<Prosesador>>

<<HTTP>>
Servidor
de
Bases de Datos
<<Prosesador>>

Figura 23 Diagrama de Despliegue.
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4.2.2 Diagramas de Componentes.
Un diagrama de componentes representa las dependencias entre componentes software, incluyendo

componentes de codigo fuente, componentes del codigo binario, y componentes ejecutables. Un médulo
de software se puede representar como componente. Algunos componentes existen en tiempo de
compilacion, algunos en tiempo de enlace y algunos en tiempo de ejecucion, otros en varias de éstas (9).
Los diagramas de componentes de este trabajo fueron realizados por casos de uso, con el objetivo de

simplificar la comprension de los mismos.

Caso de uso Gestionar Ficheros de entrada.

<<component>> <<com ponent>> <<component>> gl
Cl_Main.java <<subsystem>> T CE_MolFile

T Cl_Babel

I

| ! :

| : |

v il
<<component== : | <<component=>
CC_MolProcessorjava | =~~~ 777 > CE_MopFile
s ~\ <<com ponent=>

CE_MolecularFiles

Figura 24 Diagrama de componentes: CU Gestionar Ficheros de entrada.

56



Caso de uso Gestionar Set a procesar.

e - —— -

Figura 25 Diagrama de componentes: CU Gestionar Set a procesar.

Caso de uso Realizar calculos quimico-teéricos escenario #1.

Figura 26 Diagrama de componentes: CU Realizar célculos quimico-tedricos escenario #1.
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Caso de uso Realizar calculos quimico-teéricos escenario #2.

Figura 27 Diagrama de componentes: CU Realizar calculos quimico-tedricos escenario #2.

Caso de uso Gestionar Resultados.

Figura 28 Diagrama de componentes: CU Gestionar Resultados.

58



4.3 Prueba.
La prueba es el proceso de ejecutar un sistema bajo unas condiciones o requerimientos especificados con

la intencién de descubrir errores. Las pruebas mejoran la integridad de un sistema, al detectar las
desviaciones del disefio y los errores en el sistema (10). Las pruebas tienen como objetivo detectar las
areas propensas a errores. Esto ayuda a la prevencion de errores en un sistema. Incrementan el valor del

producto, al adaptarlo a las necesidades del usuario.

4.3.1 Pruebade caja negra.
Las pruebas de caja negra son aquellas que se enfocan directamente en el exterior del médulo, sin

importar la conformacion del codigo, son pruebas funcionales en las que se trata de encontrar fallas en las
gue este no se atiene a su especificacion. En el caso del médulo presente, se llevan a cabo este tipo de
pruebas para comprobar las respuestas del sistema a las diferentes entradas. Para comprobar que el
usuario especialista, recibe los resultados esperados. Se realiza una muestra por caso de usos del

funcionamiento del sistema, para tener medida de la calidad y eficiencia con que cuenta.

Nombre del caso de uso Gestionar Ficheros de entrada.

Entrada Resultados Condiciones

Se le proporciona a la aplicacion | Los ficheros quedan procesados, | Que  exista entrada de
un conjunto de moléculas, o | llevados al formato de entrada del | moléculas.

ficheros moleculares, que son el | software que posteriormente
contenido de entrada de los | realiza los célculos.

célculos quimico-tedricos.

Tabla 9 Caso de prueba: CU Gestionar Ficheros de entrada.
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Nombre del caso de uso

Entrada

‘ Gestionar Set a procesar.

Resultados

Condiciones

Se introduce

necesaria para que descargue

la configuracién

desde la base de datos las

moléculas a procesar.

Descarga el set indicado, y lo deja
en ficheros listos para la entrada
del software quimico que realizara

los célculos.

Debe existir conexiéon hasta el
servidor de bases de datos.

Nombre del caso de uso

Entrada

Tabla 10 Caso de prueba: CU Gestionar Set a procesar.

Realizar calculos quimico-tedricos.

Resultados

Condiciones

Se

procesan, se realizan los célculos

toman los ficheros y se

necesarios indicados.

Quedan en ficheros resultados los

calculos quimicos realizados.

Que existan ficheros y el
software quimico que realiza

los célculos.

Tabla 11 Caso de prueba: CU Realizar célculos quimico-tedricos.

Nombre del caso de uso ‘ Gestionar Resultados.

Entrada

Resultados

Condiciones

Recibe como entrada los ficheros
gue conforman el resultado de

los calculos.

Se almacenan los resultados, se

llevan al servidor de bases de

datos, cuando llegue a una

cantidad indicada.

Que existan resultados de los

calculos.

Tabla 12 Caso de prueba: CU Realizar célculos quimico-tedricos.
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4.3.2 Prueba para demostrar la eficiencia de los célculos de forma distribuida.
Para demostrar que los célculos quimico-teéricos se desarrollaron con eficiencia, se analizé el tiempo de

ejecucion del sistema, y se realizaron comparaciones con el tiempo de demora del proceso tal como se
realiza actualmente en una computadora personal. Se tomaron muestras de 3000, 5000 y 20000
moléculas para procesar y se distribuyeron en 125 maquinas que simularian clientes-trabajadores. Los
calculos concluyeron en tiempos de 1.54, 4.10, y 6.64 horas respectivamente. Se sumaron los tiempos de
ejecucion de cada corrida particular leyendo esa cifra en los ficheros de salida correspondientes. Estos
resultados muestran la demora del proceso clasico pues la suma de los valores reportados por el Mopac

disminuy6 en un 98% (Tabla 13).

Moléculas procesadas ‘ > Tiempos en Clientes Tiempo JDS

3000 110.68 horas 1.54 horas
5000 236.25 horas 4.10 horas
20000 464.31 horas 6.64 horas

Tabla 13 Pruebas de tiempos de ejecucion para 125 clientes conectados.

Por tanto, se puede afirmar que la distribucién de los calculos quimico-te6ricos realizada por el presente
modulo cumple su objetivo con mayor eficiencia que el proceso ejecutado en una sola computadora

personal.

4.4 Conclusiones.
En el presentado capitulo se mostré y comprobé el funcionamiento especifico del médulo desarrollado.

Los diagramas de componentes describieron la organizacién y dependencia entre nodos fisicos en los
gue funciona la aplicacion. Se realizaron pruebas generales al sistema para comprobar su correcto
funcionamiento, en las que se determinaron ciertas condiciones para que se obtuvieran los resultados

esperados.
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CONCLUSIONES GENERALES

» Se analizé, disefié e implementé una aplicacion capaz de gestionar célculos quimico-cuanticos a
grandes bancos de moléculas a traves de una red, tanto sobre el sistema operativo Linux como
Windows.

» La aplicacion implementada permite el acceso a una base de datos de estructuras quimicas, la
distribucion de los calculos a realizar y el almacenamiento de los resultados en la misma.

» Se demostro la eficiencia del sistema ya que reduce en mas del 98% el tiempo de procesamiento y
calculo masivo de mecanica cuantica, en pruebas realizadas a tres lotes de 3000, 5000 y 20000
moléculas que disminuyeron sus tiempos de célculo de 110, 236 y 464 horas a 1.5, 4.1 y 6.6 horas

respectivamente.
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RECOMENDACIONES

Para un mejor aprovechamiento de las funcionalidades de la aplicacion:

» Tener en cuenta que el trabajo fue realizado especificamente para funcionar en la UCI, que en
caso de trasladarlo habria que implementar un sistema Grid similar al implementado en el centro.

» Implementar métodos de conversion molecular para permitir guardar las moléculas en diversos
formatos moleculares sin tener que depender de otros sistemas existentes y con restricciones
propias.

» Que se implemente una mejor forma de integrar la plataforma grato, al sistema BIOGRID, para asi
poder distribuir los calculos, y dejarlos guardados donde desee el cliente de la plataforma GRAPH
TOOL.
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ANEXOS

Anexo 1: Descripcion de las clases.

Nombre: Cl_Main

Tipo de clase: Interfaz
Atributo Tipo

Responsabilidades

1.Nombre: EditMol(int pos)

2. LoadMol()

3. ShowMol(int posmol)

4. NewMol()

5. CalcMM()

6. CalcPC()

7. DeleteMol()

8. UpdateUl()

9. CalcQT()

Descripcion: Todas las operaciones mencionadas son brindadas por la clase interfaz principal
creada por la plataforma que sera soporte del sistema. Solo la operacién CalcQT()
esta relacionada con el médulo presentado. Sera la encargada de dar ejecucion a los
célculos quimico-tedricos.

Tabla 14 Descripcion de la Clase: Cl_Main.

Nombre: CIl_Distributor

Tipo de clase: Interfaz

Responsabilidades

Interfaz mediante la cual se comunicaran las clases CC_MechanicsAlgorithm y
CC_MechanicsDatamanager para todo el intercambio de informacién necesaria para la ejecucion del
problema.

Tabla 15 Descripcion de la Clase: Cl_Distributor.

Nombre: Cl Babel

Tipo de clase: Interfaz

Responsabilidades

Interfaz brindada por le aplicacion Babel 1.6, encargado en este caso de procesar los ficheros mol,
convirtiéndolos en ficheros listos para los calculos a realizar.

Tabla 16 Descripcion de la Clase: Cl_ Babel.
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' Nombre: Cl_Interface

Tipo de clase: Interfaz

Responsabilidades

Interfaz de programador, brindada por la aplicacion o por el software quimico escogido para que
realice los célculos indicados, en sus versiones para sistemas Linux y Windows en este caso.
Encargada de permitir la entrada de datos al software escogido.

Tabla 17 Descripcion de la Clase: Cl_Interface.

Nombre: CC_MolProcessor

Tipo de clase: Controladora

Atributo Tipo

User String

Pass String

Host String

DB String

Connection Connection

Responsabilidades

1. Nombre Connect()

Descripcion: Encargado de realizar la conexion con el servidor de bases de datos.
2. Nombre ExtracMolecules( String destPath )

Descripcion: Encargada de descargar a la fuente, las moléculas que seran procesadas.
3. Nombre RunBabel( String Path, String destPath )

Descripcion: Mandara a procesar los ficheros de la direccion especificada.

4. Nombre AddFunctionStrig( String Path, String function )

Descripcion: Agrega la funcién correspondiente al calculo quimico deseado.

5. Nombre UploadFiles( String Path )

Descripcion: Salva los nuevos ficheros en el servidor de bases de datos.

6. Nombre CloseConnet()

Descripcion: Cierra la conexion actual al servidor de bases de datos.

Tabla 18 Descripcion de la Clase: CC_MolProcessor.

Nombre: CC_QuantumMolecularMechanics

Tipo de clase: Controladora

Atributo

Tipo

TMPDIRECTORY File

Responsabilidades

1. Nombre WriteMolecularVectorinfo ( Vector Molecules )

Descripcion: Escribe en ficheros los objetos (moléculas) que contiene el vector enviado desde la
clase CC_MechanicsDatamanager.

2. Nombre InitCalculation()

Descripcion: Inicia el proceso de calculo.
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3. Nombre CollectResult()
Descripcion: Recolectar los resultados obtenidos en el calculo, los guardas en un vector que sera
enviado al servidor y desde el mismo a su destino o fuente de datos.

Tabla 19 Descripcion de la Clase: CC_QuantumMolecularMechanics.

' Nombre: CC_MechanicsDatamanager

Tipo de clase: Controladora

Atributo Tipo
AcceptJob Bolean
Buffer Vector<Molecule>
Calculation String
CurrentResultCount Double
Database String
Granularity Int

Limit Int

Offset Int
Password String
ResultsCount Int

Server String
TMPDIRECTORY File

Table String

User String
Connection Connection

Responsabilidades

1. Nombre generateWorkUnit( Clientinfo clientProperties)

Descripcion: Encargado de repartir la unidad de trabajo a un cliente, mediante un vector con el
contenido o el tipo que objeto que procesara.

2. Nombre ajustGranularity( double time )

Descripcion: Encargado de ajustar la cantidad de trabajo por cliente. Dependiendo del tiempo de
respuesta o de la eficiencia con que lo haga.

3. Nombre closeResources()

Descripcion: Encargado de terminar el trabajo con un cliente determinado.

4. Nombre processResults( long uld , Vector result )

Descripcion: Encargado de procesar los resultados, terminar de realizar las operaciones
indicadas con los mismos.

5. Nombre ClearTMPDIRECTORY()

Descripcion: Tarea de borrar o eliminar el directorio utilizado temporalmente para realizar los
calculos, con el los ficheros que contenga.

6. Nombre GetElementValue(doc document, String ID)

Descripcion: Trabajara en devolver el elemento que se solicite, seleccionado por su identificador,
devolvera entonces el String que conforma el mismo.
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7. Nombre UploadResults()

Descripcion: Retorna verdadero o falso si es que se ejecuto la accion de guardar todos los
resultados del proceso de calculo.

8. Nombre connect()

Descripcion: Conectard el servidor distribuidor con le fuente de datos.

9. Nombre disConnect()

Descripcion: Terminara la conexion con el servidor de bases de datos que se este conectado.

10. Nombre fillBuffer()

Descripcion: Encargado de dar valores al buffer que contiene los datos a ser procesados.

11. Nombre getStatus()

Descripcion: Retornara el estado real en que se encuentre la solucién del problema.

12. Nombre read XML Config()

Descripcion: Encargado de leer desde el XML de configuracion los datos necesarios para
estableces una conexién con el servidor de bases de datos.

Tabla 20 Descripcion de la Clase: CC_MechanicsDatamanager.

' Nombre: CC_MechanicsAlgorithm

Tipo de clase: Controladora

Atributo Tipo
Calculation class
TMPDIRECTORY File

Responsabilidades

1. Nombre processUnit ( Vector workUnit )

Descripcion: Responsable del proceso de los datos que se reciben en los clientes (PC_Ociosa).
2. Nombre DownloadQuantumMechanicProgram()

Descripcion: Descargara la aplicacibn necesaria para ejecutar los calculos al cliente.

3. Nombre ClearTMPDIRECTORY()

Descripcion: Borrara el directorio en que se realizaron los calculos, con el sus ficheros.

Tabla 21 Descripcion de la Clase: CC_MechanicsAlgorithm.

Nombre: CC_MolecularMechanics

Tipo de clase: Controladora

Atributo

Tipo

Responsabilidades

1. Nombre CollectResults()

Descripcion: Encargada de recolectar los resultados de los calculos.
2. Nombre InitCalculation( Vector Molecules)

Descripcion: Iniciara el proceso de calculo de mecanica molecular.
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Tabla 22 Descripcion de la Clase: CC_MolecularMechanics.

' Nombre: CC_QuantumMechanics

Tipo de clase: Controladora
Atributo Tipo

Responsabilidades

1. Nombre CollectResults()

Descripcion: Encargada de recolectar los resultados de los calculos.

2. Nombre InitCalculation( Vector Molecules )

Descripcion: Iniciara el proceso de calculo de mecanica molecular.

3. Nombre GetCommad()

Descripcion: Tomara el comando a ejecutar para mandar a correr la aplicacion que realizara los
calculos.

4. Nombre WriteMolecularVectorinfo( Vector Molecules )

Descripcion: Encargado de descargar los datos que se encuentran en el vector.

Tabla 23 Descripcion de la Clase: CC_QuantumMechanics.

' Nombre: CE_MolFile

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo

Data String

Responsabilidades

1. Nombre getData()

Descripcion: Encargado de devolver el valor de los datos que conforman al MolFile.
2. Nombre setData( String data )

Descripcion: Encargado de dar valores a los MolFile.

Tabla 24 Descripcion de la Clase: CE_MolFile.

Nombre: CE_MopFile

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo
Data String
function String
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Responsabilidades

1. Nombre getData()

Descripcion: Encargado de devolver el valor de los datos que conforman al MopFiles.
2. Nombre setData( String data )

Descripcion: Encargado de dar valores a los MopFiles.

3. Nombre AddFunction( String function )

Descripcion: Agregar a cada mop, la funcién que se requiera calcular.

Tabla 25 Descripcion de la Clase: CE_MopFile.

' Nombre: CE_Results

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo

resultData String

Responsabilidades

1. Nombre getresultData()

Descripcion: Encargado de devolver el valor de los datos que conforman los resultados.
2. Nombre setresultData( String resultData )

Descripcion:

Encargado de dar valores a los resultados.

Tabla 26 Descripcion de la Clase: CE_Results.

Nombre: CE_MolecularFiles

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo

Incompuesto Int

Mol String

Mop String

Out String

Rsm String

Responsabilidades

1. Nombre Operations()

Descripcion: | Responsabilidad de gestionar las diferentes consultas que se requieran a la base de

datos.

Tabla 27 Descripcion de la Clase: CE_MolecularFiles.
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GLOSARIO

ADN: Abreviatura del acido desoxirribonucleico. Constituye el principal componente del material genético
de la inmensa mayoria de los organismos, junto con el ARN (15).

Bioinformatica: Es la aplicacién de los ordenadores y los métodos informéticos en el andlisis de datos
experimentales y simulacion de los sistemas biolégicos.

Célculos quimico-tedricos: Refiere a los calculos a realizar por la aplicacién, tal es el caso de mecanica
cuantica y mecéanica molecular.

Célculos quimico-cuéanticos: Refiere a los célculos de mecénica cuantica que seran realizados.

CASE: Computer Aided Software Engineering (Herramientas de ingenieria de software asistida por
computadora).

Framework: En el desarrollo de software, un framework es una estructura de soporte definida en la cual
otro proyecto de software puede ser organizado y desarrollado. Tipicamente, un framework puede incluir
soporte de programas, bibliotecas y un lenguaje de scripting entre otros softwares para ayudar a
desarrollar y unir los diferentes componentes de un proyecto (15).

Grid Computing: Es una tecnologia innovadora que permite utilizar de forma coordinada todo tipo de
recursos (entre ellos computo, almacenamiento y aplicaciones especificas) que no estan sujetos a un
control centralizado.

JSD: Sistema distribuido de java.

PC_Ociosa: Cliente del servidor distribuidor, maquina encargada de realizar los célculos quimico-tedricos.
El proceso de recibir tareas cobrara fuerza en su tiempo ocio, tiempo en que la cpu este en desuso.

RMI: Invocacién a métodos remotos, tecnologia java para el trabajo distribuido.

Runtime: Cuando un programa esta en ejecucion o corriendo.

Set: Conjunto de datos almacenados en forma de lista o vector de longitud variable.

Sistemas Distribuidos: Sistemas en que existen varias CPU conectadas entre si, las cuales trabajan de

manera conjunta.
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