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Resumen

RESUMEN

En la actualidad dentro del ambito de las ciencias informaticas, se trabaja dia a dia para garantizar la
maxima productividad y gestionar de forma eficiente los recursos. La Facultad 6, de la Universidad de
las Ciencias Informaticas, a la cual pertenece el polo de Bioinformatica, esta desarrollando el proyecto
BioGrid, que prevé la tarea de realizar calculos quimico-tedéricos a un numero considerable de
compuestos organicos. Estos calculos son de elevado costo computacional por lo que surge a su vez
la idea de disenar e implementar un sistema capaz de realizarlos de forma distribuida. El objetivo
principal de este trabajo es analizar, disefiar e implementar un sistema para realizar calculos quimico-
tedricos distribuidos utilizando Gaussian98 para Linux, con el fin de lograr reducir los 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 aplicacién se desarrollara en un ambiente multiplataforma,
utilizando el lenguaje Java para su implementacién, siguiendo la linea de utilizaciéon de herramientas

libres para garantizar el beneficio gratuito de la misma.

PALABRAS CLAVES: Sistemas Distribuidos, RMI, Calculos quimicos-tedricos, Gaussian.
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Introduccion

INTRODUCCION

Con el avance de las ciencias y las tecnologias en el mundo actual, han surgido nuevos problemas en
el ambito de las investigaciones cientificas, lo cual requiere el uso de métodos computacionales que
proporcionen posibles vias de solucion basadas en la calidad, rapidez y eficiencia. Este tema es
tratado en Cuba como uno de los principales retos en el marco de la Bioinformatica. Existen software o
paquetes especializados en calculos quimico-tedricos tales como el Vega, Mopac, Gaussian, NWChem
entre otros que cuando se necesita procesar un gran numero de moléculas resultan muy costosos
computacionalmente, dadas las caracteristicas de éstos software se hace dificil para los centros
investigativos que lo utilizan tener los resultados exactos en el tiempo que se necesitan. Como via de
solucién a los problemas de obtencién de resultados en un tiempo prudente asi como la exactitud de
los mismos se han venido aplicando los sistemas computacionales distribuidos y los sistemas de
procesamiento en paralelo, los cuales estan constituidos por varias computadoras que pueden
compartir recursos tanto de software como hardware y ejecutar procesos de forma concurrente. La
utilizacion de estos sistemas aumenta las potencialidades de computo de cualquier institucion, al no
estar sujetos a las restricciones de una maquina, lo que hace posible utilizar y explotar los recursos de
toda una red.

La Universidad de las Ciencias Informaticas dedica gran parte de su esfuerzo al desarrollo de
proyectos productivos vinculados a diferentes esferas de la economia del pais. Especificamente la
Facultad 6 cuyo perfil de produccién es la Bioinformatica se dedica entre otras cosas a desarrollar el
montaje de aplicaciones sobre la plataforma Java de Cémputo Distribuido (JDCS) para tratar de reducir
los costos y los tiempos de respuestas de los procesos de investigacion. Aprovechando esta
posibilidad y estimando que si se distribuyen los calculos quimico — tedricos sobre una red de
computadoras se obtendrian los resultados en un menor tiempo, se decide realizar la implementacion
distribuida del Gaussian98 sobre dicha plataforma con el objetivo dar solucién al problema cientifico
de cémo reducir los tiempos de respuesta de la aplicacion Gaussian durante la realizacion de calculos
quimico-tedricos ante grandes volumenes de datos. Por esta razén se define como objeto de estudio
del presente trabajo: los sistemas distribuidos para el procesamiento y calculo masivo de informacion
enmarcado en el campo de acciéon: Sistema Java de Computo Distribuido (JDCS). Por tanto se define
como objetivo general de la investigacion: Desarrollar un sistema distribuido que permita reducir los

tiempos de respuesta de la aplicacion Gaussian98.
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Para dar cumplimiento a dicho objetivo es necesario alcanzar los siguientes objetivos especificos:

Capturar requisitos del sistema a implementar
Disefiar el sistema.

Implementar el sistema.

YV V VYV VY

Evaluar la eficiencia del sistema implementado.

Para alcanzar dichos objetivos se planted desarrollar las siguientes tareas de investigacion:

Andlisis del estado del arte de los sistemas distribuidos.

Estudio de la tecnologia Java RMI (Invocacién a Métodos Remotos).
Estudio de la plataforma JDCS para el trabajo distribuido.

Captura de requisitos.

Disefio del modelo de clases.

Implementacion del sistema.
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Realizaciéon de pruebas al sistema y evaluacion de la calidad y eficiencia del mismo.

El presente documento se estructura en un Resumen, Introduccion, varios capitulos que constituyen el
cuerpo de la tesis, Conclusiones, Recomendaciones, Bibliografia y Referencias bibliograficas. Los

capitulos son:

Capitulo 1: Estudios Preliminares.

En este capitulo se hara un estudio de los Sistemas Distribuidos, sus caracteristicas, ventajas y
desventajas, aplicaciones que pueden tener en la Bioinformatica, justificando asi su utilizacion para dar
respuesta al problema planteado con anterioridad. Ademas se hara una breve descripcion del Software
en cuestion: Gaussian y se analizaran algunas de las herramientas y metodologias que pueden ser de

utilizadas a la hora de desarrollar del sistema. .

Capitulo 2: Materiales y Métodos.
En el presente capitulo se aborda la metodologia a seguir para el desarrollo del sistema propuesto asi
como las diferentes herramientas que se utilizaran para llevar a cabo el desarrollo del sistema, el

lenguaje de programacion y el entorno integrado de desarrollo para la implementacién del mismo.
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Capitulo 3: Desarrollo y Resultados.

En este capitulo se expondran los requisitos funcionales y no funcionales del sistema a implementar,
los casos de uso, el diagrama de casos de uso y su descripcion, los de clases del disefio realizados asi

como los diagramas de secuencia, de componentes y despliegue. Ademas se expondra la solucion y

se mostraran los resultados alcanzados al realizar las pruebas al sistema.
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CAPITULO 1
ESTUDIOS PRELIMINARES

En este capitulo se describen las caracteristicas, ventajas, desventajas y aplicaciones de los Sistemas
Distribuidos en la Bioinformatica, justificando de esta forma por qué fueron escogidos como una
posible via para dar solucién a los problemas de calculos quimico - teéricos ante grandes volumenes
de datos. También se describen las caracteristicas del Gaussian98 y brevemente algunas

Herramientas y Metodologias que pueden ser utilizadas durante el desarrollo del sistema.

1.1SISTEMAS DISTRIBUIDOS

Un sistema distribuido se define como un conjunto de computadoras que estan unidas por una gran
red de alta velocidad, estas computadoras son capaces de trabajar todas en la realizacion de una tarea
comun.

Los sistemas distribuidos pueden ser implementados, desde unas pocas estaciones de trabajo
conectadas por una red de area local, hasta Internet que constituye una coleccién de redes de area

local y de area extensa interconectadas, que enlazan millones de computadoras.[1]

Las aplicaciones distribuidas son utilizadas tanto por usuarios comunes como por empresas,
universidades o centros investigativos de alto nivel por lo que deben estar caracterizadas por la
fiabilidad, la seguridad y privacidad en el sistema. Deben permitir el acceso de varios usuarios al
mismo tiempo a una informacion determinada, garantizar que los tiempos de respuesta sean
asequibles, ademas deben estar abiertas al crecimiento del sistema y a la integracion al mismo de

otros que sean usados por compafiias 0 usuarios.

1.1.1 CARACTERISTICAS DE LOS SISTEMAS DISTRIBUIDOS

> Concurrencia: Permite la utilizacion simultanea de los recursos disponibles por los usuarios

conectados a la red.

Los sistemas distribuidos estan constituidos por muchas computadoras, cada una con uno o0 mas
procesadores centrales. Es decir, si hay M computadoras en un sistema distribuido con un

procesador central cada una, entonces pueden estar ejecutandose en paralelo hasta M procesos.
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En un sistema distribuido basado en el modelo de comparticion de recursos, la posibilidad de

ejecucion paralela ocurre por dos razones:
v" Muchos usuarios interactian simultdneamente con programas de aplicacion.

v" Muchos procesos servidores se ejecutan concurrentemente, cada uno respondiendo a

diferentes peticiones de los procesos clientes.

El primer caso es menos conflictivo, ya que normalmente las aplicaciones de interaccion se
ejecutan aisladamente en la estacién de trabajo del usuario y no entran en conflicto con las

aplicaciones ejecutadas en las estaciones de trabajo de otros usuarios.

El segundo caso surge debido a la existencia de uno o mas procesos servidores para cada tipo de
recurso. Estos procesos se ejecutan en distintas maquinas, de manera que se estan ejecutando en
paralelo diversos servidores, junto con diversos programas de aplicacién. Las peticiones realizadas
por los clientes a los recursos de un servidor pueden ser puestas en espera para ser procesadas
paulatinamente o pueden ser procesadas varias al mismo tiempo. Cuando esto ocurre los
procesos servidores deben sincronizar sus acciones para asegurarse de que no existen conflictos.
La sincronizacion debe ser cuidadosamente planeada para asegurar que no se pierden los

beneficios de la concurrencia.

> Carencia de reloj global: No se utiliza un temporizador general en las coordinaciones para el

envio de mensajes.

> Comparticién de recursos: Componentes hardware como discos e impresoras hasta elementos

software como ficheros, ventanas, bases de datos y otros objetos. [1]

Los usuarios de computadoras personales dentro de un sistema distribuido no obtienen
automaticamente los beneficios de la comparticion de recursos. Los recursos en un sistema
distribuido estan fisicamente encapsulados en una de las computadoras y sélo pueden ser
accedidos por otras computadoras mediante la red. Para que la comparticidon de recursos sea
efectiva, ésta debe ser manejada por un programa que ofrezca una interfaz de comunicacion
permitiendo el acceso, manipulacion y actualizaciéon de una manera fiable y consistente, esto es lo
que recibe el nombre de gestor de recursos que no son mas que un modulo software que maneja
un conjunto de elementos de un tipo en particular [1]. Cada uno de estos tipos requiere algunas
politicas y métodos especificos junto con requisitos comunes para todos ellos. Estos requisitos
incluyen la provision de un esquema de nombres para cada clase de recurso, deben permitir que

estos sean accedidos desde cualquier localizacion; asi como realizar la traslaciéon de sus nombres
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a direcciones de comunicacién y la coordinacion de los accesos concurrentes que cambian el

estado de los recursos compartidos para mantener la consistencia.

Un sistema distribuido puede verse como un conjunto de gestores de recursos y un conjunto de
programas que los utilizan. Los usuarios se comunican con los gestores de recursos para acceder
a los recursos compartidos del sistema. Esta perspectiva nos lleva a dos modelos de sistemas

distribuidos: el modelo cliente-servidor y el modelo basado en objetos.

> Apertura (Openness): La apertura de los sistemas distribuidos se determina por el grado hacia
el que nuevos servicios de comparticién de recursos se pueden afadir sin perjudicar ni duplicar

a los ya existentes.
Basicamente los sistemas distribuidos cumplen una serie de caracteristicas:

v Las interfaces software claves del sistema estan claramente especificadas y se ponen a

disposicién de los desarrolladores. En resumen, las interfaces se hacen publicas.

v" Los sistemas distribuidos abiertos se basan en la provisién de un mecanismo uniforme de

comunicacion entre procesos e interfaces publicados para acceder a recursos compartidos.

v' Los sistemas distribuidos abiertos pueden construirse a partir de hardware y software
heterogéneo. Pero la conformidad de cada componente con el estandar publicado debe ser
cuidadosamente comprobada y certificada si se quiere evitar tener problemas de

integracion.

> Escalabilidad: Cuando el tamafo y complejidad de las redes de ordenadores crece, el sistema

distribuido seguira siendo eficiente y Gtil con nuevas configuraciones de la red.

Los sistemas distribuidos funcionan de manera efectiva y eficiente a diferentes escalas. La escala
mas pequena consiste en dos estaciones de trabajo y un servidor de ficheros, mientras que un
sistema distribuido construido alrededor de una red de area local simple podria contener varios
cientos de estaciones de trabajo, varios servidores de ficheros, servidores de impresion y otros
servidores de propdsito especifico. A menudo se conectan varias redes de area local para formar
internetworks y éstas podrian contener muchos miles de ordenadores que forman un unico sistema

distribuido, permitiendo que los recursos sean compartidos entre ellos.

Tanto el software de sistema como el de aplicacion no deberian cambiar cuando la escala del
sistema se incrementa. La necesidad de escalabilidad no es s6lo un problema de prestaciones de
red o de hardware, sino que esta intimamente ligada con todos los aspectos del diseno de los

sistemas distribuidos. El disefio del sistema debe reconocer explicitamente la necesidad de
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escalabilidad o de lo contrario apareceran serias limitaciones.

La demanda de escalabilidad en los sistemas distribuidos ha conducido a una filosofia de disefo
en que cualquier recurso simple, hardware o software, puede extenderse para proporcionar servicio
a tantos usuarios como se quiera. Esto es, si la demanda de un recurso crece, deberia ser posible
extender el sistema para dar servicio. Por ejemplo, la frecuencia con la que se accede a los
ficheros crece cuando se incrementa el numero de usuarios y estaciones de trabajo en un sistema
distribuido. Entonces, debe ser posible anadir ordenadores servidores para evitar el cuello de
botella que se produciria si un solo servidor de ficheros tuviera que manejar todas las peticiones de
acceso a los ficheros. En este caso el sistema debera estar disefiado de manera que permita
trabajar con ficheros replicados en distintos servidores, con las consideraciones de consistencias

que ello conlleva.

Cuando el tamano y complejidad de las redes de ordenadores crece, es un objetivo primordial
disefar software de sistema distribuido que seguira siendo eficiente y util con esas nuevas
configuraciones de la red. Resumiendo, el trabajo necesario para procesar una peticion simple para
acceder a un recurso compartido deberia ser practicamente independiente del tamafio de la red.
Las técnicas necesarias para conseguir estos objetivos incluyen el uso de datos replicados, la
técnica asociada de caching, y el uso de multiples servidores para manejar ciertas tareas,

aprovechando la concurrencia para permitir una mayor productividad. [1]

» Tolerancia a fallos: El fallo de cualquier componente no afectara a los demas componentes

conectados a la red.

Los sistemas informaticos a veces fallan. Cuando se producen fallos en el software o en el
hardware, los programas podrian producir resultados incorrectos o podrian pararse antes de
terminar la computacién que estaban realizando. El disefio de sistemas tolerantes a fallos se basa
en dos cuestiones, complementarias entre si: Redundancia hardware (uso de componentes
redundantes) y recuperacion del software (disefio de programas que sean capaces de recuperarse

de los fallos).

La recuperacion del software tiene relaciéon con el disefio de software que sea capaz de recuperar

el estado de los datos permanentes antes de que se produjera el fallo.

Los sistemas distribuidos también proveen un alto grado de disponibilidad en la vertiente de fallos
hardware. La disponibilidad de un sistema es una medida de la proporcién de tiempo que esta
disponible para su uso. Un fallo simple en una maquina multiusuario resulta en la no disponibilidad

del sistema para todos los usuarios. Cuando uno de los componentes de un sistema distribuidos
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falla, sélo se ve afectado el trabajo que estaba realizando el componente averiado. Un usuario

podria desplazarse a otra estacion de trabajo; un proceso servidor podria ejecutarse en otra

maquina.

» Transparencia: La transparencia se define como la ocultacién al usuario y al programador de

aplicaciones de la separacion de los componentes de un sistema distribuido, de manera que el

sistema se percibe como un todo, en vez de una coleccién de componentes independientes. La

transparencia ejerce una gran influencia en el disefio del software de sistema. [1]

Existen ocho formas de transparencia. Estas proveen un resumen util de la motivacion y metas de los

sistemas distribuidos.

v

Transparencia de Acceso: Permite el acceso a los objetos de informacién remotos de la

misma forma que a los objetos de informacién locales.

Transparencia de Localizacién: Permite el acceso a los objetos de informacion sin

conocimiento de su localizacion

Transparencia de Concurrencia: Permite que varios procesos operen concurrentemente
utilizando objetos de informacion compartidos y de forma que no exista interferencia entre

ellos.

Transparencia de Replicacion: Permite utilizar multiples instancias de los objetos de
informacion para incrementar la fiabilidad y las prestaciones sin que los usuarios o los

programas de aplicacion tengan por qué conocer la existencia de las replicas.

Transparencia de Fallos: Permite a los usuarios y programas de aplicacion completar sus

tareas a pesar de la ocurrencia de fallos en el hardware o en el software.

Transparencia de Migracién: Permite el movimiento de objetos de informaciéon dentro de un

sistema sin afectar a los usuarios o a los programas de aplicacién.

Transparencia de Prestaciones. Permite que el sistema sea reconfigurado para mejorar las

prestaciones mientras la carga varia.

Transparencia de Escalado: Permite la expansion del sistema y de las aplicaciones sin

cambiar la estructura del sistema o los algoritmos de la aplicacion.

Las dos formas de transparencia mas importantes son las transparencias de acceso y de localizacion;

su presencia o ausencia afecta fuertemente a la utilizacién de los recursos distribuidos. A menudo se

les denomina a ambas transparencias de red. La transparencia de red provee un grado similar de
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anonimato en los recursos al que se encuentra en los sistemas centralizados.
OTRAS CARACTERISTICAS:
> Cada elemento de computo tiene su propia memoria y su propio Sistema Operativo.
>  Control de recursos locales y remotos.
> Sistemas Abiertos (Facilidades de cambio y crecimiento).
> Plataforma no estandar (Unix, NT, Intel, RISC, Etc.).
> Medios de comunicacion (Redes, Protocolos, Dispositivos, Etc.).
» Capacidad de Procesamiento en paralelo.

» Dispersion y parcialidad. [2]
1.1.2 VENTAJAS Y DESVENTAJAS DE LOS SISTEMAS DISTRIBUIDOS.

VENTAJAS [2]

» Capacidad de procesamiento elevada y a menos costos.
» Uso de nuevas interfaces.
» Avances en la Tecnologia de Comunicaciones.
v Disponibilidad de elementos de Comunicacion.
v Desarrollo de nuevas técnicas.
» Comparticiéon de Recursos.
v Dispositivos (Hardware).
v" Programas (Software).
» Eficiencia y Flexibilidad.
v" Respuesta Rapida.
v" Ejecucion Concurrente de procesos (En varias computadoras).
v" Empleo de técnicas de procesamiento distribuido.
» Disponibilidad y Confiabilidad.

v Sistema poco propenso a fallos (Si un componente falla no afecta la disponibilidad del

sistema).
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v Mayores servicios que elevan la funcionalidad (Monitoreo, Telecontrol, Correo

Eléctrico, Etc.).
» Crecimiento Modular.
v' Es inherente al crecimiento.
v Inclusion rapida de nuevos recursos.

v" Los recursos actuales no afectan.

DESVENTAJAS
> Gran diversidad de criterios sobre el software, disefio, implementacion y uso del software
distribuido.
> Velocidad de propagacién de informacion (Muy lenta a veces).
> Puede surgir problemas en la seguridad de la maquina al compartir los recursos.

» 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 (problemas de

pérdida de mensajes, saturacion en el trafico de datos).
> Mayor complejidad en la administracion y mantenimiento.

> Mayor complejidad en su construccion.[3]

1.2 LOS SISTEMAS DISTRIBUIDOS Y SU APLICACION EN LA BIOINFORMATICA.

Como ya se ha mencionado anteriormente los sistemas distribuidos son aplicados en diferentes
campos de la ciencia y la técnica siempre en aras de alcanzar resultados que ganen en eficiencia y
exactitud. Las necesidades actuales para la realizacién de proyectos Bioinformaticos de aprovechar los
recursos disponibles en los sistemas informaticos conectados a la red y simplificar su utilizacion, 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
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informacion, y un crecimiento desmesurado de la capacidad de calculo. La forma mas efectiva en coste
y recursos de resolver los problemas actuales de las Ciencias Bioldgicas y responder a las crecientes
demandas sociales sobre ellas es recurrir a sistemas masivamente distribuidos de tecnologia Grid. [4]
En el mundo se han desarrollado una serie de programas sobre sistemas distribuidos algunos de ellos

son:

GATE: Permite modelar y planificar el tratamiento sobre tumores empleando la herramienta Geant4 de

simulacion.

Siesta-2.0: Esta disefiado para calculos de estructuras mecano-cuantica lineal. Realiza calculos de

dinamica molecular ab-initio.[5]

En la Universidad de las Ciencias Informaticas se desarrolld6 un médulo para el célculo distribuido de
mecanica cuantica y molecular sobre la plataforma JDCS, con el cual se logré la reduccion de los
tiempo de procesamiento del MOPAC en un 98%. Actualmente en la Facultad 6 se estan desarrollando
aplicaciones distribuidas para reducir los tiempos de respuesta de los calculos realizados por el Vega,

la metodologia MMH y el Gaussian.

1.3 GAUSSIAN
Gaussian es capaz de realizar calculos a diferentes niveles de teoria: ab-initio, semiempiricos, teoria

del funcional de la densidad e interaccién de configuracion; permitiendo modelar sistemas quimicos
que van desde atomos hasta moléculas de muchos electrones, en estados base y excitados, en fase
gaseosa o en solucion. Gaussian es utilizado por quimicos, bioquimicos, fisicos y otros profesionales
para la investigacion. Existen proteinas y moléculas que por su tamafio han estado fuera del alcance
de los métodos de estructura electronica, Gaussian contiene un método nombrado ONIOM que surge
primero con Gaussian 98 y luego se mejora en Gaussian 03 que eliminara estas limitaciones.[5] Los
métodos semiempiricos son de bajo costo computacional pero la exactitud en la prediccion desde el
punto de vista cualitativo y cuantitativo depende en gran medida del tamafo del sistema, del numero
de atomos que lo conformen y de que tan buenos sean los conjuntos de parametros, mientras que los
métodos ab-initio son muy costosos computacionalmente pero a diferencia de los semiempiricos la
exactitud de las predicciones cualitativas y cuantitativas es mayor. Los diversos modulos del programa

permiten:

» Optimizar estructuras moleculares, determinar energias, espectros vibracionales y electrénicos

asi como las cargas atomicas en los sistemas moleculares.

» Calcular estados fundamentales y estados excitados, singletes y tripletes (ZINDO, CIS y TD).

11
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» Otros calculos posibles son IRC (para recorrido de reaccion), SCAN (explora una regiéon de la
superficie de energia potencial), STABILITY (reoptimiza la funcién de onda) y finalmente

determina espectros de resonancia magnética nuclear.

Gaussian es excelente como instrumento para la ensefianza y la investigacion, entre sus capacidades

se encuentra la prediccién de:

» Energias y estructuras moleculares.

Y

Energias y estructuras de estado de transicion.
Frecuencias vibracionales.

Espectros infrarrojos y Raman.

Propiedades termodinamicas.

Energias de reaccion y de enlace.

Trayectorias de reaccion.

Orbitales moleculares

Cargas atomicas.

Momentos multipolares.

Apantallamiento en resonancia magnética nuclear y susceptibilidad magnética.
Afinidades electrénicas y potenciales de ionizacion.

Polarizacién e hiperpolarizacion.

vV Vv Vv VY ¥V VYV VY Y VY ¥V VYV VY

Potenciales electrostaticos y densidades electronicas

En nuestro pais es utilizado en diferentes centros como la universidad de Camaguey, la universidad de
Villa Clara, la universidad de La Habana entre otros. Al terminar el desarrollo del sistema este sera de
gran utilidad para todos estos centros pues en ninguno se brinda la posibilidad de realizar estos

calculos de alto nivel de forma distribuida.
1.4 HERRAMIENTAS Y METODOLOGIAS

» El lenguaje Unificado 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. Es un lenguaje de propdsito

12
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general y también puede considerarse como un lenguaje de modelado visual. Intenta solucionar el
problema de propiedad de codigo que se da con los desarrolladores, al implementar un lenguaje de
modelado comun para todos los desarrollos se crea una documentacion también comun, que cualquier
desarrollador con conocimientos de UML sera capaz de entender, independientemente del lenguaje
utilizado. En estos momentos se convierte en un Standard, no existe otra especificacion de disefo
orientado a objetos, ya que es el resultado de las tres opciones existentes en el mercado. Su utilizacion
es independiente del lenguaje de programacién 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 [6]. 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 restriccién 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.
»  Metodologia XP

La metodologia XP o Extreme Programming es una de las variantes de las metodologias agiles con
mas aceptacion en la comunidad internacional de desarrollo. Su creador, Kent Beck la comenzé a

gestar junto con Ward Cunningham en 1990 y tomé su forma final en 1996.

Los fundamentos de la XP segun Beck son: mejorar la comunicacioén, buscar la simplicidad, buscar

retroalimentacion en que tan bien va nuestro trabajo y siempre hay que proceder con valentia.

En consistencia con sus valores, una de las formas de crear documentacion en la XP es mediante el
mismo proceso de desarrollo, y esto se logra mediante las pruebas unitarias. Una de las herramientas
mas importantes de la XP es el desarrollo orientado a pruebas, que utiliza las pruebas unitarias como
eje de todo desarrollo. Siendo una directriz de esta herramienta no escribir cédigo para el que no
tengamos previamente una prueba unitaria, no s6lo mejoramos la seguridad del desarrollo, sino que
también documentamos el cédigo de produccion con el cédigo de pruebas. Las pruebas unitarias nos
dicen qué codigo existe, qué se espera que haga y como se usa, al mismo tiempo que permiten un
apoyo imprescindible en “refactoring” (otro pilar de la XP y de la orientacion a pruebas) y

mantenimiento del cédigo.[13]

La documentacion “agil” puede no ser lo mas convencional del mundo, pero estd enfocada a ser
funcional, exhaustiva, formalmente descriptiva, actualizada y de desarrollo concurrente con el codigo
que documenta. El inconveniente que pudiera tener este enfoque es al momento de comunicarnos con

los usuarios o con los gerentes de producto, mas preocupados por la “usabilidad” del sistema que por

13



Capitulo1 Estudios Preliminares

las entrafias del mismo. Pero incluso aqui la XP no tiene problemas. Aunque no es indispensable, se
puede utilizar documentaciéon de usuario como cartas de requerimientos, historias de uso, cartas de
responsabilidad y otros artefactos para apoyar a los miembros del equipo que no tienen ni necesitan un
conocimiento profundo sobre el codigo del sistema. En este sentido, uno de los grupos de artefactos
de documentacion que mejor conjuntan las dos necesidades: agilidad en la elaboracion y
documentacion protocolaria, son los definidos por el MSF (Microsoft Solution Framework). La XP
combina de manera muy eficiente una buena practica de documentacion con un enfoque iterativo
mucho mas agresivo. Las iteraciones suelen ser muy cortas y se promueve que los programadores
busquen soluciones y experimenten con ellas, programar sin miedo a descomponer el sistema permite
un trabajo mucho mas 4agil y creativo. Por supuesto, esto no seria posible sin buenas practicas de
“versionamiento” que para la XP son indispensables. En XP se procura trabajar en parejas, dos
desarrolladores por maquina piensan mejor que uno soélo. Al igual que esta técnica, las reuniones
diarias del equipo para discutir avances y un continuo trabajo de talleres favorecen una integracion
mayor en el equipo de desarrollo, una mejor y mas eficiente comunicacion y un desarrollo mas rapido.
Otras practicas como la integracion continua y el monitoreo de las métricas del cédigo apoyan a la XP
para conseguir resultados rapidos con software muy seguro, resistente a “refactoring” y facil de
mantener. [13]

DERECHOS DEL CLIENTE

» Decidir que se implementa.

» Saber el estado real y el progreso del proyecto.

» AnRadir, cambiar o quitar requerimientos en cualquier momento.
» Obtener lo maximo de cada semana de trabajo.

»> Obtener un sistema funcionando cada 3 o0 4 meses.

DERECHOS DEL DESARROLLADOR

» Decidir como se implementan los procesos.

» Crear el sistema con la mejor calidad posible.

» Pedir al cliente en cualquier momento aclaraciones de los requerimientos.
» Estimar el esfuerzo para implementar el sistema.

» Cambiar los requerimientos en base a nuevos descubrimientos.

14
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» Lo fundamental en este tipo de metodologia es:
v'La comunicacion, entre los usuarios y los desarrolladores
v La simplicidad, al desarrollar y codificar los médulos del sistema

v La retroalimentacion, concreta y frecuente del equipo de desarrollo, el cliente y los

usuarios finales.[14]

» Rational Unified Process (RUP)

La metodologia RUP, llamada asi por sus siglas en inglés Rational Unified Process, divide en 4 fases el

desarrollo del software:

Inicio: El Objetivo en esta etapa es determinar la vision del proyecto.

Elaboracion: En esta etapa el objetivo es determinar la arquitectura 6ptima.

Construccion: En esta etapa el objetivo es llevar a obtener la capacidad operacional inicial.
Transicion: El objetivo es llegar a obtener el release del proyecto.

Cada una de estas etapas es desarrollada mediante el ciclo de iteraciones, la cual consiste en
reproducir el ciclo de vida en cascada a menor escala. Los Objetivos de una iteracion se establecen en
funcion de la evaluacion de las iteraciones precedentes.

Vale mencionar que el ciclo de vida que se desarrolla por cada iteracion, es llevada bajo dos

disciplinas:
DISCIPLINA DE DESARROLLO
Ingenieria de Negocios: Entendiendo las necesidades del negocio.
Requerimientos: Trasladando las necesidades del negocio a un sistema automatizado.
Andlisis y Disero: Trasladando los requerimientos dentro de la arquitectura de software.

Implementaciéon: Creando software que se ajuste a la arquitectura y que tenga el

comportamiento deseado.

Pruebas: Asegurandose que el comportamiento requerido es el correcto y que todo los

solicitado esta presente.
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DISCIPLINA DE SOPORTE

Configuracion y administracion del cambio: Guardando todas las versiones del proyecto.
Administrando el proyecto: Administrando horarios y recursos.

Ambiente: Administrando el ambiente de desarrollo.

Distribucion: Hacer todo lo necesario para la salida del proyecto

Es recomendable que a cada una de estas iteraciones se les clasifique y ordene segun su
prioridad, y que cada una se convierte luego en un entregable al cliente. Esto trae como

beneficio la retroalimentacion que se tendria en cada entregable o en cada iteracion.

LOS ELEMENTOS DEL RUP SON:

Actividades: Son los procesos que se llegan a determinar en cada iteracion.
Trabajadores: Vienen hacer las personas o entes involucrados en cada proceso.
Artefactos: Un artefacto puede ser un documento, un modelo, o un elemento de modelo.

Una particularidad de esta metodologia es que, en cada ciclo de iteracion, se hace exigente el
uso de artefactos, siendo por este motivo, una de las metodologias mas importantes para

alcanzar un grado de certificaciéon en el desarrollo del software. [14]

» Open UP

Enfocados en brindar un servicio de calidad y de reconocimiento internacional, nuestros proyectos de

desarrollo de software estan fundamentados en el framework de Proceso Unificado de Desarrollo de

Software OpenUP, desarrollado por una de las comunidades de software libre mas grandes del mundo:

Eclipse.Org.

Este proceso de desarrollo unificado esta basado en Rational Unified Process (RUP), desarrollado por

IBM y reconocido mundialmente como uno de los procesos de desarrollo de software de mayor

calidad, basandose en los principios de Adaptacion, Importancia a los involucrados e interesados en

los resultados del proyecto; Colaboracién, Valor a la iteracion; y Calidad Continua.[7]
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CONCLUSIONES DEL CAPITULO

Luego de hacer un estudio de los Sistemas Distribuidos, sus ventajas y desventajas asi como su
aplicacion a la Bioinformatica y analizar las caracteristicas del Gaussian y su forma de funcionamiento
se llega a la conclusién de que la utilizacion de un sistema distribuido puede ser una posible via de

solucion para el desarrollo del sistema. Se definen las herramientas y metodologia a utilizar.
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CAPITULO 2

MATERIALES Y METODOS

En este Capitulo se hace una breve descripcion de las herramientas y las metodologias para
desarrollar el sistema, justificando al mismo tiempo la utilizacion de las mismas. Ademas se da una
breve introduccion sobre lo referente a tecnologias GRID, plataformas distribuidas y funcionalidades de

la aplicacién Gaussian.

2.1 LENGUAJE DE MODELADO Y METODOLOGIAS.

El lenguaje de modelado de objetos es un conjunto estandarizado de simbolos y de modos de
disponerlos para modelar parte de un disefio de software orientado a objetos. Algunas organizaciones
los usan extensivamente en combinacién con una metodologia de desarrollo de software para avanzar
de una especificacién inicial a un plan de implementacion y para comunicar dicho plan a todo un
equipo de desarrolladores. El uso de un lenguaje de modelado es mas sencillo que la auténtica
programacion, pues existen menos medios para verificar efectivamente el funcionamiento adecuado
del modelo. Esto puede suponer también que las interacciones entre partes del programa den lugar a
sorpresas cuando el modelo ha sido convertido en un software funcionante. Por otra parte una
metodologia es un conjunto de actividades necesarias para transformar los requisitos de los usuarios
en un sistema de software. Cuando se va a desarrollar dicho software este suele tornarse algo dificil y
riesgoso pues pueden existir clientes insatisfechos con el resultado o desarrolladores aun mas
insatisfechos, para evitar este tipo de situaciones lo primero que debe decidirse a la hora de comenzar

el desarrollo del mismo es la metodologia a utilizar.

Por todo lo antes expuesto se realizdé un estudio de los lenguajes de modelado y las metodologias
que puedan ser aplicadas a un software como el que propuesto a desarrollar y que ademas
cumplieran con las reglas de calidad establecidas por la universidad, para luego decidir el lenguaje y la

metodologia mas adecuados para el desarrollo del mismo.
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2.1.1 LENGUAJE UNIFICADO DE MODELADO (UML)
Ventajas del lenguaje de Unificado de Modelado (UML)

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

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

» 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.

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

» Permite especificar todas las decisiones de analisis, disefio e implementacién, 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.

2.1.2 OPEN UNIFIED PROCESS (OPENUP)

OpenUP es una metodologia de procesos de desarrollo de software de cédigo abierto, que con el
tiempo espera cubrir un amplio conjunto de necesidades en el campo del desarrollo de software.
Permite un abordaje agil al proceso de desarrollo de software, con sélo proveer un conjunto
simplificado de contenidos, fundamentalmente relacionados con orientacion, productos de trabajo,
roles, y tareas. Es un proceso interactivo de desarrollo de software simplificado, completo y extensible
para pequefos equipos de desarrollo que valoran los beneficios de la colaboracion y de los
involucrados con el resultado del proyecto, por encima de formalidades innecesarias. OpenUP esta

caracterizado por cuatro principios basicos interrelacionados, a saber:

» Colaboracion para unificar intereses y compartir conocimientos.

» Equilibrio de prioridades competentes a maximizar el valor de los involucrados con el resultado
del proyecto.

» Enfoque en la articulacion de la arquitectura.

» Desarrollo continuo para obtener realimentacién y realizar las mejoras respectivas.

Se centra en articular la arquitectura para facilitar la colaboracion técnica, reducir el riesgo y minimizar
el sobreesfuerzo de desarrollo, procura un equilibrio entre las necesidades de los involucrados con los

resultados del proyecto y los costos técnicos, con el fin de maximizar el valor de los involucrados y las
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guias del proceso de desarrollo. OpenUP desarrolla un ciclo de vida interactivo que mitiga el riesgo a
tiempo y ofrece demostrar resultados en curso al cliente del proyecto.

Es extensible debido a que este puede ser usado como punto de partida para desarrollar otros
procesos de desarrollo de software o inclusive simplificarlo como sea necesario. Es un proceso dirigido
a gestion y desarrollo de proyectos de software basados en desarrollo iterativo, agil e incremental; y es

aplicable a un conjunto amplio de plataformas y aplicaciones de desarrollo. [7]

2.2 HERRAMIENTAS DE MODELADO Y PROGRAMACION.

El modelado de software es una técnica para tratar con la complejidad inherente a estos sistemas. El
uso de modelos ayuda al ingeniero que desarrollara el software a visualizar el sistema a construir. Por
la importancia que tienen las herramientas de modelado y de programacion a la hora de desarrollar un
sistema, se debe hacer un estudio preliminar de ellas para trabajar con las mas adecuadas y llegas asi
a desarrollar un software con eficiencia y calidad. A continuacién se describen las herramientas a

utilizar en el desarrollo del sistema.

2.2.1 HERRAMIENTA CASE VISUAL PARADIGM.

Visual Paradigm es una herramienta de modelado grafico facil de usar y de soporte multiplataforma,
proporciona excelentes facilidades de interoperabilidad con otras aplicaciones. Visual Paradigm fue
creado para el ciclo vital completo del desarrollo del software que lo automatiza y acelera, permitiendo
la captura de requisitos, analisis, disefio e implementacion, también proporciona caracteristicas tales
como generacion del cédigo, ingenieria inversa y generacion de informes.

Esta disefado para usuarios interesados en sistemas de software de gran escala con el uso del
acercamiento orientado a objeto, ademas apoya los estandares mas recientes de las notaciones de
Java y de UML. A pesar de todas estas posibilidades la licencia es muy restringida y las imagenes y

reportes generados, no son de muy buena calidad. Visual Paradigm ofrece:

Entorno de creacion de diagramas para UML 2.0.
Disefio centrado en casos de uso y enfocado al negocio.
Uso de un lenguaje estandar comun a todo el equipo de desarrollo que facilita la comunicacion.

Capacidades de ingenieria directa (version profesional) e inversa.

Disponibilidad de multiples versiones, para cada necesidad.

v
v
v
v
v" Modelo y codigo que permanece sincronizado en todo el ciclo de desarrollo.
v
v" Disponibilidad de integrarse en los principales IDEs.

v

Multiplataforma. [8]
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2.2.2 CARACTERISTICAS PRINCIPALES DE JAVA.

Java supone un significativo avance en el mundo de los entornos software, y esto viene avalado por

tres elementos claves que diferencian a este lenguaje desde un punto de vista tecnoldgico:
» Pone al alcance de cualquiera la utilizacién de applets.

» Es un lenguaje de programacion que ofrece la potencia del disefio orientado a objetos con

una sintaxis facilmente accesible y un entorno robusto y agradable.

» Proporciona un conjunto de clases potente y flexible.

Dentro de sus caracteristicas principales tenemos:
SIMPLE

El unico requerimiento para aprender Java es tener una comprension de los conceptos basicos de la
programacion orientada a objetos; se ha pretendido un lenguaje simple sin caer en la ineficacia y la
falta de expresividad, pudiendo mostrarse cualquier planteamiento por parte del programador sin que

las interioridades del sistema subyacente sean desveladas.
POTENTE

Aunque cada tarea se puede realizar de un numero reducido de formas, se ha conseguido un gran

potencial de expresion e innovacion desde el punto de vista del programador.
SEGURO

Existe una preocupacion logica en Internet por el tema de la seguridad pues los virus navegan de
forma usual por la red, constituyendo una amenaza palpable. Java ha sido disefiado poniendo un
énfasis especial en el tema de la seguridad, y se ha conseguido lograr cierta inmunidad en el aspecto
de que un programa realizado en Java no puede realizar llamadas a funciones globales y acceder a
recursos arbitrarios del sistema, por lo que el control sobre los programas ejecutables no es

equiparable a otros lenguajes.
Niveles de seguridad:

» Fuertes restricciones al acceso a memoria, como son la eliminacién de punteros aritméticos y

de operadores ilegales de transmision.

» Rutina de verificaciéon de bytecode que asegura que no se viole ninguna construccion del

lenguaje.
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» Verificacién del nombre de clase y de restricciones de acceso durante la carga.
» Sistema de seguridad de la interfaz que refuerza las medidas de seguridad en muchos niveles
ORIENTADO A OBJETOS

Java fue disefiado en este aspecto partiendo de cero, no es un derivado de otro lenguaje anterior y no
tiene compatibilidad con ninguno de ellos. Proporciona un mecanismo de clasificacion simple vy

presenta un modelo de interfaz dinamica intuitiva en caso de necesidad.
ROBUSTO

Java verifica su cédigo al mismo tiempo que lo escribe, y una vez mas antes de ejecutarse, de manera
que se consigue un alto margen de codificacion sin errores. Se realiza un descubrimiento de la mayor
parte de los errores durante el tiempo de compilacién, ya que Java es estricto en cuanto a tipos y
declaraciones. Respecto a la gestion de memoria, Java libera al programador del compromiso de tener
que controlar especialmente la asignacion que de ésta. Este lenguaje posee una gestién avanzada de
memoria llamada gestién de basura, y un manejo de excepciones orientado a objetos integrados. Estos
elementos realizaran muchas tareas que antes se tornaban tediosas y a la vez obligadas para el

programador.
INTERACTIVO

Uno de los requisitos de Java desde sus inicios fue la posibilidad de crear programas en red
interactivos, por lo que es capaz de hacer varias cosas a la vez sin perder el rastro de lo que deberia
suceder y cuando. Para que esto sea posible cuenta con multiples hilos de utilizacion sencilla que le
permiten pensar en el comportamiento especifico que se intenta codificar, sin tener que integrarlo en

un modelo de programacion global.
ARQUITECTURA NEUTRAL

Java esta disefiado para que un programa escrito en este lenguaje sea ejecutado correctamente
independientemente de la plataforma en la que se esté actuando (Macintosh, PC, UNIX...). Para
conseguir esto utiliza una compilacion en una representacién intermedia que recibe el nombre de
coédigo de byte de Java, que puede interpretarse en cualquier sistema con intérprete de Java. La
desventaja de un sistema de este tipo es el rendimiento; sin embargo, el hecho de que Java fuese
disefado para funcionar razonablemente bien en CPU de escasa potencia, unido a la sencillez de

traduccion a cédigo maquina hacen que Java supere esa desventaja sin problemas.
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FACIL APRENDIZAJE

Java es mas complejo que un lenguaje simple, pero mas sencillo que cualquier otro entorno de

programacion. El unico obstaculo que se puede presentar es la consecucion de la comprension de la

programacion orientada a objetos.

LENGUAJE

Java fue desarrollado basandose en C++, pero eliminando rasgos del mismo poco empleados,

optandose por una codificacion comprensible. Basicamente, encontramos las siguientes diferencias

con C++;

>

>

Java no soporta los tipos struct, union y pointer
No soporta typedef ni #define

Se distingue por su forma de manejar ciertos operadores y no permite una sobrecarga del

operador
No soporta herencia multiple

Java maneja argumentos en la linea de comandos de forma diversa a como lo hacen C o
C++

Tiene una clase string que es parte del paquete java.lang package y se diferencia de la

matriz de caracteres terminada con un nulo que usan C y C++

Java cuenta con un sistema automatico para asignar y liberar memoria, con lo que no es

necesario utilizar las funciones previstas con este fin en C y C++.
En Java podemos crear los siguientes tipos de construcciones:
Miniaplicaciones (applets)

Aplicaciones, estas se ejecutan sin necesidad de un navegador
Manipuladores de protocolo (interpretan protocolos).
Manipuladores de contenido (interpretan archivos).

Métodos nativos (métodos declarados en una clase Java, pero implementados en C).
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2.2.3 ECLIPSE

Eclipse es un entorno de desarrollo de Java, una poderosa herramienta que permite integrar
diferentes aplicaciones para construir un entorno integrado de desarrollo (IDE). Usa java como
lenguaje de programacion aunque permite plugins para otros lenguajes, soporta programacion
orientada a objetos (POO), la depuracion e implementacion de aplicaciones resultan mucho mas

sencillas. Tiene varios beneficios:

» Es una herramienta de codigo 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 que facilitan la creacién de plugins.

2.3 PLATAFORMA DISTRIBUIDA

2.3.1 JAVA RMI (REMOTE METHOD INVOCATION) INVOCACION A METODOS REMOTOS

RMI es un paquete de JAVA que permite manejar objetos (y sus respectivos métodos) de manera

remota, para utilizar los recursos de un servidor de manera transparente para el usuario local.

Las aplicaciones RMI normalmente comprenden dos programas separados: un servidor y un cliente.
Una aplicacion servidor crea una serie de objetos remotos, hace accesibles unas referencias a dichos
objetos remotos, y espera a que los clientes llamen a estos métodos u objetos. Una aplicacién cliente
obtiene una referencia remota de uno o mas objetos en el servidor y llama a sus métodos. RMI
proporciona el mecanismo por el que se comunican y se pasan informacién del cliente al servidor y
viceversa. Cuando es una aplicacion, algunas veces nos referimos a ella como Aplicacién de Objetos

Distribuidos.
Las aplicaciones de objetos distribuidos necesitan:
> Localizar Objetos Remotos

Las aplicaciones pueden utilizar uno de los dos mecanismos para obtener referencias a objetos
remotos. Puede registrar sus objetos con la facilidad de nombrado de RMI: rmiregistry. O puede

pasar y devolver referencias de objetos como parte de su operacién normal.
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» Comunicar con Objetos Remotos

Los detalles de la comunicacion entre objetos remotos son manejados por el RMI; para el

programador, la comunicacion remota se parecera a una llamada estandar a un método Java.

» Cargar Bytecodes para objetos que son enviados.

Como RMI permite al llamador pasar objetos Java a objetos remotos, RMI proporciona el

mecanismo necesario para cargar el cédigo del objeto, asi como la transmision de sus datos.

Una de las principales y Unicas caracteristicas de RMI es la habilidad de descargar los bytecodes
de una clase de un objeto si la clase no esta definida en la maquina virtual del recibidor. Los tipos y
comportamientos de un objeto, anteriormente soélo disponibles en una maquina virtual, ahora
pueden ser transmitidos a otra maquina virtual, posiblemente remota. RMI pasa los objetos por su
tipo verdadero, por eso el comportamiento de dichos objetos no cambia cuando son enviados a
otra maquina virtual. Esto permite que los nuevos tipos sean introducidos en maquinas virtuales

remotas, y asi extender el comportamiento de una aplicacién dinamicamente.

Una aplicacién distribuida construida utilizando RMI de Java, al igual que otras aplicaciones Java,
esta compuesta por interfaces y clases. Las interfaces definen métodos, mientras que las clases
implementan los métodos definidos en las interfaces y también definen algunos métodos
adicionales. En una aplicacion distribuida, se asume que algunas implementaciones residen en
diferentes maquinas virtuales. Los objetos que tienen métodos que pueden llamarse por distintas

maquinas virtuales son los objetos remotos.

Un objeto se convierte en remoto implementando una interface remota, que tenga estas

caracteristicas.
v Una interface remota desciende de la interface java.rmi.Remote.

v' Cada método de la interface declara que lanza una java.rmi.RemoteException

ademas de cualquier excepcion especifica de la aplicacion.
Metas del Sistema RMI de Java

» Proporcionar invocacion remota de objetos que se encuentran en maquinas virtuales

diferentes.
» Soportar llamadas a los servidores desde los applets.

» Integrar el modelo de objetos distribuidos en el lenguaje Java de una manera natural,
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conservando en medida de lo posible la semantica de los objetos Java.
» Hacer tan simple como sea posible la escritura de aplicaciones distribuidas.
» Preservar la seguridad proporcionada por el ambiente Java.

» Proporcionar varias semanticas para las referencias de los objetos remotos (persistentes,

no persistentes y de activacién retardada).
Elementos
Toda aplicacion RMI normalmente se descompone en 2 partes:

v Un servidor, que crea algunos objetos remotos, crea referencias para hacerlos accesibles, y

espera a que el cliente los invoque.
v Un cliente, que obtiene una referencia a objetos remotos en el servidor, y los invoca.
Ventajas de usar RMI:

Permite distribuir una aplicacion de forma muy transparente, es decir, sin que el programador tenga
que modificar apenas el codigo. Ademas las invocaciones remotas son mas eficientes que las

peticiones via http que se usan con los cgis o los servlets.
Inconvenientes de usar RMI:

El paso de parametros por valor implica tiempo para hacer la serializacion, enviar los objetos
serializados a través de la red y luego volver a deserializarlos en el destino; sobretodo si los

parametros son objetos complejos. [9]

2.3.2 TECNOLOGIA GRID

Permite utilizar de forma coordinada todo tipo de recursos (cémputo, almacenamiento y aplicaciones
especificas) para gestionar y distribuir la potencia de calculo disponible hacia todos los usuarios
conectados a la red. Las tecnologias Grid permiten que el marco en el que se comparten los recursos

sea:

» Seguro, mediante el uso de certificados de usuario y listas de autorizacidon centralizada por

organizacion virtual.

» Robusto, permitiendo la redundancia de recursos y datos el relanzamiento automatico de

procesos.
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» Escalable, mediante una estructura jerarquizada y automaticamente reconfigurable.

» Eficiente, a través del uso de sistemas de balance de carga e identificacion de los recursos mas
adecuados. [10]

Entre las ventajas que ofrece la Tecnologia Grid tenemos:

» Potencia ilimitada que ofrecen multitud de ordenadores conectados en red ofreciendo su

capacidad de proceso.
» Ahorra tiempo, ya que evita los cuellos de botella de algunos procesos de computacion.
» Se integra facilmente con las aplicaciones y procesos de la compania.

» Permite ahorrar costes, ya que la inversion se amortiza al 100 por ciento inmediatamente y a

diferencia de la compra de grandes equipos, nunca queda obsoleta.

2.3.3 PLATAFORMA DISTRIBUIDA JDCS

La plataforma Java Distributed Computing System (Sistema Java de Cémputo Distribuido) se ha

disefado para la implementacion simplificada de aplicaciones en un ambiente distribuido.

El sistema esta representado por una arquitectura MIMD y dentro de sus caracteristicas esenciales se

encuentran:

» Transparencia. » Escalabilidad.

» Eficiencia. » Fiabilidad.

> Flexibilidad. » Conexion desde otro software.
» Grupos de usuarios con privilegios segun el rol que desempefan.
>

Autorizacion de elementos de computos.

Para llevar a cabo un cémputo distribuido en esta plataforma se necesitan componentes especiales

como:
» Maquina Virtual de JAVA: La plataforma esta desarrollada con este lenguaje de programacion.
» Servidor: Encargado de dirigir el proceso.

» Cliente: Son los encargados de procesar los calculos.
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» Interface: Actua de intermediaria entre el cliente y el sistema especificandole a este ultimo los

elementos necesarios para realizar el computo distribuido.

Para definir completamente un computo distribuido en el sistema, se necesita solamente extender dos

clases de Java:
» La clase DataManager que funciona en el servidor
» La clase Algorithm que funciona en el cliente.

Para la ejecucién del computo distribuido deben implementarse varios métodos propios de las clases

DataManager y Algorithm.
CLASE DATA MANAGER:

La clase DataManager se implementa en el servidor. Dicha clase tiene como propdsito generar las
unidades de trabajo que se enviaran a los clientes para que estos realicen los calculos
correspondientes, ademas debe procesar los resultados que se obtienen una vez realizados los
calculos, también deben implementarse funcionalidades que logren monitorear y ajustar el
particionamiento de las unidades de trabajo, generar el estado actual del problema que se mostrara
mediante la interfaz remota y terminar el computo distribuido. El desarrollador debe implementar las

funcionalidades que se mencionan a continuacion para que el cémputo sea aceptado por el sistema:
» generateWorkUnit. » getStatus.
» processResults. » closeResources.
» adjustGranularity.

CLASE ALGORITHM:

Algorithm es parte del cédigo que corre en el cliente y procesa las unidades de trabajo generadas por
el método generateWorkUnit del DataManager. Solamente un método se debe implementar en la clase

Algorithm:

» processUnit.

2.4 MODELO DISTRIBUIDO CLIENTE — SERVIDOR

El modelo cliente-servidor es un modelo para construir sistemas de informacion, que se basa en la idea
de repartir toda la informacién y los datos por todo el sistema informatico, permitiendo mejorar el

rendimiento de este. Este modelo proporciona al usuario el acceso transparente a las aplicaciones,
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datos, servicios de computo o cualquier otro recurso del grupo de trabajo mediante la organizacion o
en multiples plataformas. El modelo soporta un medio ambiente distribuido donde los requerimientos
de servicio hechos por los clientes pueden convertirse en multiples requerimientos de trabajo a través
de redes, terminan en un trabajo realizado por los servidores que son cualquier recurso de computo
dedicado a responder a los requerimientos del cliente. Los servidores pueden estar conectados a los
clientes a través de redes LANs o WANSs, para proveer de multiples servicios a los clientes tales como
impresion, acceso a bases de datos, fax, procesamiento de imagenes, etc. Aunque el modelo cliente-
servidor no satisface todos los requisitos necesarios para todas las aplicaciones distribuidas, es
adecuado para muchas de ellas y provee una base efectiva para los sistemas operativos distribuidos
de propdsito general. Es un elemento esencial, la presencia de un medio fisico de comunicacion entre

las maquinas, y dependera de la naturaleza de este medio la viabilidad del sistema. [11]

A continuacion se presenta una lista de los servidores mas comunes:

» Servidores de archivos: Proporciona archivos para clientes. Dado a que los archivos son muy
grandes y los usuarios que los comparten son muchos, esto no constituye una buena opcién de
almacenamiento y procesamiento de archivos. En este tipo de servidores los clientes solicitan el

archivo y el servidor los busca y se los envia.

» Servidores de Base de Datos: Almacenan gran cantidad de datos. A diferencia de los
servidores de archivos, la informacion que se envia del servidor al cliente ya esta resumida en
la base de datos por lo que este solo tiene que ubicar la informacién pertinente y enviar esa

respuesta al cliente.

» Servidores de Software de Grupo: Permite organizar el trabajo de un grupo. El servidor
proporciona datos que soportan las tareas a realizar. Un ejemplo de esto es al crear una lista de
correo electronico donde el cliente puede indicar que se ha terminado la tarea y el servidor es el

encargado de informarlo al resto del grupo.

» Servidores WEB: Son los que guardan y brindan paginas HTML. El cliente desde un browser o
link hace un llamado de la pagina y el servidor recibe el mensaje y envia la pagina que fue

solicitada.

» Servidores de correo: Se responsabilizan con el envio y recepcién de correos de un grupo de

usuarios. El servidor solo debe utilizar un protocolo de correo.

» Servidor de objetos: Permite almacenar objetos que pueden ser activados a distancia. Los
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clientes pueden ser capaces de activar los objetos que se encuentran en el servidor.

» Servidores de impresion: Son los encargados de atender las solicitudes de impresion realizadas
por los clientes, este envia la solicitud, el servidor la recibe, da la orden a la impresora para que
comience el proceso y al terminar avisa a la PC cliente que ha finalizado la tarea que le fue

asignada.

» Servidores de aplicacion: Se dedica a una unica aplicacion. Es basicamente una aplicacion a la

que pueden acceder los clientes.

Se distinguen tres componentes basicos de software:

Presentacion: Consiste en presentar al usuario un conjunto de objetos visuales y llevar a cabo el

procesamiento de los datos producidos por dicho usuario y los devueltos por el servidor.

Logica de aplicacion: Esta capa es la responsable de procesar toda la informacion que tiene lugar en la

aplicacion.

Base de datos: Esta compuesta por los archivos que contienen los datos de la aplicacion.

A continuacion se muestran las arquitecturas cliente-servidor mas conocidas:
ARQUITECTURA CLIENTE-SERVIDOR DE DOS CAPAS:

Consiste en una capa de presentacion y logica de la aplicacion; y la otra de la base de datos.

Normalmente esta arquitectura se utiliza en las siguientes situaciones:
» Se requiere poco procesamiento de datos en la organizacion.
» Se tiene una base de datos centralizada en un solo servidor.
» La base de datos es relativamente estatica.
» Se requiere un mantenimiento minimo. [11]

ARQUITECTURA CLIENTE-SERVIDOR DE TRES CAPAS:

Consiste en una capa de Presentacién, otra capa de légica de la aplicaciéon y otra capa de base de

datos. Normalmente esta arquitectura se utiliza en las siguientes situaciones:
» Se requiere mucho procesamiento de datos en la aplicacion.

» Aplicaciones donde la funcionalidad este en constante cambio.
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Los procesos no estan relativamente muy relacionados con los datos.

Se requiere aislar la tecnologia de la base de datos para que sea facil de cambiar.

Y vV VY

Se requiere separar el codigo del cliente para que se facilite el mantenimiento.
» Estd muy adecuada para utilizarla con la tecnologia orientada a objetos. [11]

Los sistemas cliente/servidor se pueden clasificar de acuerdo al nivel de abstraccion del servicio que

ofrecen:

Representacion distribuida: La interaccidn con el usuario se realiza en el servidor, el cliente hace de

puente entre el usuario y el servidor.

Representacion Remota: La logica de la aplicacién y la base de datos se encuentran en el servidor. El

cliente recibe y formatea los datos para interactuar con el usuario.

Logica Distribuida: El cliente se encarga de la interaccion con el usuario y de algunas funciones
triviales de la aplicacién. Por ejemplo controles de rango de campos, campos obligatorios, etc.

Mientras que el resto de la aplicacion, junto con la base de datos, estan en el servidor.

Gestion Remota de Datos: El cliente realiza la interaccion con el usuario y ejecuta la aplicacion y el

servidor es quien maneja los datos.

Base de Datos Distribuidas: El cliente realiza la interaccion con el usuario, ejecuta la aplicacion, debe
conocer la topologia de la red, asi como la disposicion y ubicacion de los datos. Se delega parte de la

gestiéon de la base de datos al cliente.

Cliente servidor a tres niveles: El cliente se encarga de la interaccién con el usuario, el servidor de la

I6gica de aplicacion y la base de datos puede estar en otro servidor. [11]

2.5 PATRONES DE DISENO

Los patrones describen un problema que ocurre una y otra vez en nuestro entorno, para
describir después la soluciéon a ese problema, de tal manera que esa solucion pueda ser usada mas de
una vez sin hacerlo ni siquiera dos veces de la misma forma. Ya que nuestro sistema estara
implementado sobre la programacién orientada a objetos los patrones de disefios a utilizar seran los
GRASP (Patrones de Software para la asignaciéon General de Responsabilidad) los cuales se

describen a continuacion:
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» Alta Cohesion: Una Clase con baja cohesion hace muchas cosas no relacionadas mientras
que una Clase con alta cohesion hace lo que uno podria esperar que hiciera. Si el sistema
fallara por alguna razén es mucho mas facil encontrar responsabilidades si las Clases del
sistema son cohesivas.

» Bajo Acoplamiento: Una clase con alto acoplamiento depende de muchas otras Clases para
llevar a cabo su trabajo mientras que una Clase con bajo acoplamiento no depende de
demasiadas Clases para hacer su trabajo. Las Clases se pueden reutilizar con mayor
facilidad y flexibilidad.

» Creador: Consiste en asignar a un Objeto la responsabilidad de crear otro Objeto. Lo ideal es
decidir estas cuestiones cuando se esta disefiando y no cuando se esta desarrollando y uno
esta inmerso entre miles de lineas de cadigo.

» Experto en Informacion: Expresa la intuicion de que los Objetos hacen las cosas segun la
informacion que tienen, refuerzan el encapsulamiento y esto redunda en bajo acoplamiento.

» Controlador: Un Controlador es un Objeto que no pertenece a la interfaz de usuario. Es
aconsejable utilizar Controladores de Fachada cuando no existen demasiados eventos del
sistema es aconsejable ademas utilizar Controladores de Casos de uso cuando la aplicacion
es muy extensa. De esta forma en vez de tener un solo Controlador Fachada y saturarlo,
tenemos Controladores mas pequenos especializados en cada Caso de uso especificado por
el analista. [12]

2.6 GAUSSIAN98

Gaussian funciona tomando la informacién que necesita para realizar los calculos de un fichero de
entrada cuyas extensiones puedes ser .inp, .com 6 .gjf. El resultado de estos calculos es guardado en
un fichero de salida con extension .log. El quimico debe ser capaz de crear los ficheros de entrada e
interpretar el de salida. En el fichero de salida se encuentra toda la informacion que arroja el
Gaussian luego de la terminacion del calculo, si existe algun error durante la ejecucion este queda
plasmado en el fichero .log. Se debe definir en el fichero de entrada la creacion de un fichero chk
(checkpoint) donde se almacenara paso a paso lo que vaya aconteciendo durante la ejecucion, de
manera que quede siempre guardado el ultimo procesamiento, esto es de suma importancia pues en
caso de que exista algun problema con la computadora donde se esta ejecutando el calculo no se
perdera toda la informacion y se podra retomar el calculo a partir de lo guardado en el fichero chk. Hay
que tener en cuenta a la hora de analizar los resultados devueltos que estos deben ser salvados o de

lo contrario se perderan los mismos cuando se realice un nuevo calculo.
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CONCLUSIONES DEL CAPITULO

Para obtener un sistema que sea capaz de funcionar de forma rapida y eficiente, que cumpla con

todos los requerimientos exigidos, ademas de que debe ser flexible a cambios, se deben utilizar las

herramientas correctas para su desarrollo. Luego de analizar todas las posibilidades y valorar las

necesidades se decide trabajar con la metodologia y las herramientas siguientes:

>

La herramienta CASE escogida para modelar el programa sera Visual Paradigm ya que es de
soporte multiplataforma, proporciona generacion de cédigo, ingenieria inversa, generaciéon de

informes y apoya los estandares mas recientes de JAVA y UML.

Para mantener una compatibilidad con las normas de calidad del centro (UCI) y por ser un
proceso de desarrollo de software capaz de ser aplicado a cualquier proyecto sin importar la
magnitud del mismo, de abordaje agil al proceso de desarrollo, de cédigo abierto y aplicable a
un conjunto amplio de plataformas se utilizara como metodologia de desarrollo Basic Unified

Process.

Por consiguiente el lenguaje de modelado sera UML, ya que implementa un lenguaje de
modelado comun para todos los desarrollos y la documentacion que crea también es comun,
por lo que puede ser entendida por cualquier desarrollador que tenga conocimientos del

lenguaje de modelado.

Como IDE se escogio Eclipse pues utiliza como lenguaje de modelado JAVA aunque permite
plugins para otros lenguajes, soporta programacion orientada a objetos, es una herramienta de

codigo libre y puede ser ejecutado en diferentes sistemas operativos como Windows y Linux.

El lenguaje de programacién que se utilizara sera Java, aprovechando RMI y sus posibilidades,
para la invocaciéon a las tareas remotas, ademas por su posibilidad de uso gratuito, por ser

simple, potente, seguro, orientado a objetos, robusto e interactivo.

Se utilizara como patrones de diseno los patrones GRASP pues la implementacion del sistema

se hara sobre programacion orientada a objetos.

Se Uutilizara la plataforma JDCS para distribuir los calculos de la aplicacién Gaussian98

compilado en Cuba.
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CAPITULO 3
DESARROLLO Y RESULTADOS

En el presente capitulo se exponen los elementos imprescindibles para una solucidn exitosa:
requerimientos funcionales y no funcionales, casos de uso del sistema, actores que los inician, se
describe la solucion y se muestran los resultados estadisticos obtenidos con las pruebas realizadas al

sistema.
3.1 INGENIERIA DEL SISTEMA

Para desarrollar un sistema es necesario realizar el analisis y disefio del mismo, para asi tener una
base a la hora de realizar la seleccidn de las herramientas a utilizar durante el desarrollo, ademas
deberan analizarse los requisitos funcionales y no funcionales del sistema a implementar que serviran

como guia durante el desarrollo del software.
3.1.1 REQUERIMIENTOS FUNCIONALES

El levantamiento de requisitos funcionales se realiza con el objetivo de tener bien claras las
funcionalidades que debe tener el sistema para que, basado en la calidad y la eficacia, este sea capaz

de satisfacer las necesidades del cliente.

El sistema debera cumplir con las siguientes funcionalidades:

R1. Gestionar Calculos.
1.1. Realizar calculos quimicos - tedricos.
1.2. Buscar problemas en ejecucion.
1.2.1. Interrumpir la ejecucion.
1.2.2. Mostrar estado de la ejecucion.
1.3. Buscar resultados obtenidos.
1.3.1. Descargar solucion.

1.3.2. Eliminar solucién.
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3.1.2 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:

El sistema esta concebido para lograr un tiempo de respuesta del Gaussian98 mas rapido, una mayor

velocidad de procesamiento, y un mayor aprovechamiento de los recursos.
Soporte:

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

futuro.
Seguridad:

El usuario debe identificarse antes de acceder a cualquier accion del sistema. Solo podran utilizar el
sistema aquellos usuarios que tengan determinados permisos en el servidor. EI administrador de
servidor que es el encargado de asignar estos permisos.

Confiabilidad:

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

cualquier tipo de error.
Software:

Se debe disponer de sistema operativo Linux para la instalacion de la aplicacion. Debe tenerse

instalado el Java Runtime Environment (JRE) version 1.5 o superior.
Hardware:

Para el desarrollo y puesta en practica del proyecto se requieren maquinas clientes con los siguientes

requisitos:
> Procesador Pentium 3 o superior.

» 256 MB 6 mas de RAM.
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> 50 MB de capacidad del disco duro.
» Sistema Operativo Linux

» Conexion de red de area local.
3.1.3 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, interactuan con el sistema ya sea brindandole alguna informacién necesaria al

mismo o tomandola de el.

Actores Justificacion

Quimico Representa el usuario que va a hacer uso del sistema, teniendo la

posibilidad de interactuar con todas la funcionalidades de este.

Gaussian Representa el programa que va a realizar todos los calculos subidos a

la plataforma por el usuario.

Tabla 1 Actores del Sistema

3.1.4 CAsOs DE USOS DEL SISTEMA

Las descripciones de las funcionalidades con las que debe cumplir el sistema para garantizar el

correcto funcionamiento del mismo son conocidas como casos de uso

Cod. | Nombre de caso de | Justificacion de la seleccion.

uso

1 Gestionar Calculos Recoge todo el proceso de los calculos quimicos deseados,
obtener, guardar, eliminar y visualizar los resultados

obtenidos.

Tabla 2 Casos de Uso del Sistema.
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3.1.5 DIAGRAMA DE CASOS DE USO DEL SISTEMA

Quimico

Caussian

GCestionar Calculos

llustracion 1 Diagrama de Casos de Uso.

3.1.6 DESCRIPCION DE CASOS DE USO DEL SISTEMA

Caso de Uso:

Gestionar calculos.

Actores: Quimico, Gaussian.

Propadsito: Realizar calculos quimico — tedricos, brindar al quimico la posibilidad de
subir a la plataforma un problema nuevo, conocer el estado actual de la
ejecucion, detener la misma o ya una vez terminado el proceso de
realizacidn de los calculos descargar o eliminar los resultados.

Resumen: El caso de uso inicia cuando el quimico se autentica y sube un problema

a la plataforma JDCS, las PC clientes hacen peticiones de unidades de
trabajo al servidor y el sistema selecciona y envia los datos necesarios
para la realizacion de los calculos, al concluir el proceso y el sistema
recoja y muestre los resultados, el quimico decide que hace con ellos

terminando asi el caso de uso.

Referencias:

R1.

Precondiciones:

PC cliente con sistema operativo Linux y Gaussian98 instalado

correctamente.

Poscondiciones:

Recoger y entregar resultados a los quimicos.

Flujo Normal de Eventos
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Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El quimico se autentica en el sistema.

3. Si el quimico desea realizar un calculo nuevo
(Ver seccion 1), si desea Buscar los problemas
que se encuentran en el servidor y conocer el
estado de cualquiera de ellos o detener la
ejecucion (Ver seccion 2) y si decide Buscar los
de

descargar o eliminar cualquiera de ellos (Ver

resultados los calculos realizados y

seccion 3).

2. Si la autenticacion es valida se le dara la
posibilidad de crear un nuevo problema,
conocer el estado de los que estan en
ejecucion y si lo desea detener cualquiera de
ellos, Buscar los resultados de los calculos
que ya han sido procesados y descargarlos

o eliminarlos si asi lo decide.

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

2.1. Si el sistema no logra la conexién con

la plataforma no se realiza ninguna

operacion.

Seccion 1

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

2. El quimico busca el fichero que desea en un

directorio y lo sube a la plataforma.

4. El Gaussian realiza los calculos.

1. Se muestra una interfaz que da la
posibilidad al quimico de subir el fichero
necesario para la realizacion de un calculo

nuevo.

3. El servidor genera las unidades de trabajo
y las distribuye a las maquinas cliente.

5. La PC cliente envia al servidor los
resultados del calculo realizado.

6. El servidor procesa los resultados y los

visualiza.

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

38




Capitulo3 Desarrollo y Resultados

Seccion 2

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El

existentes en el servidor.

quimico solicita ver los problemas

3. Si el quimico solicita ver el estado de

ejecucion de un problema determinado.

5. Si el quimico desea detener una ejecucion,

selecciona la opcion Terminate.

2. Se muestra una interfaz con los

problemas que estan en ejecucion y brinda
la posibilidad de conocer el estado de

ejecucion del problema que desee o

detenerlo.

4. El sistema muestra en una interfaz el

estado de ejecucion del problema
seleccionado por el quimico.
6. El sistema detiene la ejecucion del

problema seleccionado.
7. El sistema actualiza las ejecuciones en

curso.

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

Seccioén 3

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El quimico selecciona la opcion visualizar

resultados de los calculos realizados.

3. Si el quimico decide descargar la solucion

selecciona la opcion Download.

5. Si el quimico desea eliminar la solucion

selecciona la opcion Delete.

2. El sistema muestra una interfaz con los

resultados.

4. El sistema permite al usuario seleccionar
el directorio donde desee descargar la
efectuar la

solucién, procediendo a

operacion.

6. El sistema elimina del servidor la solucion

seleccionada y actualiza las soluciones.

Tabla 3 Descripcion de Casos de Uso del Sistema.
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3.1.7 DESCRIPCION DE LA SOLUCION PROPUESTA

En el presente trabajo, cuyo objetivo fundamental es implementar de forma distribuida la aplicacion
Gaussian98 debido a que los tiempos de respuesta que se obtienen al procesar los calculos en una
maquina independiente no son los suficientemente rapidos y exactos, se propone una posible solucion
a este problema cientifico que aprovecha al maximo los recursos que se poseen y cumpla con las
caracteristicas de la instituciones donde pueda ser utilizado el sistema a implementar. Dicha solucion
se desarrollara sobre la plataforma distribuida JDCS, en un ambiente multiplataforma, utilizando el
lenguaje Java para su implementacion, sistema operativo Linux debido a la necesidad de utilizar
herramientas libres para garantizar el beneficio gratuito de la aplicacion y extendiendo las clases
DataManager y Algorithm de Java adaptandolas a lo que se quiere lograr en el sistema a desarrollar.
Por lo que se propone realizarlo de la siguiente manera: Una vez que haya sido subido el fichero de
entrada a la plataforma, el servidor mediante el método generateWorkUnit implementado en la clase
DataManager genera las unidades de trabajo a procesar, cuando una maquina cliente con sistema
operativo Linux realice su peticion de trabajo el servidor envia, mediante un vector generado por el
método generateWorkUnit, la unidad de trabajo a procesar a la maquina que realiz6 la solicitud, en
esta se implementa la clase Algorithm cuya funcionalidad consiste en procesar ese vector enviado
desde el servidor mediante el método processUnit, los resultados del procesamiento se envian en un
vector al servidor donde son procesados por la funcionalidad processResult implementada en la
DataManager, este ultimo recibe como parametros el ID de la unidad de trabajo procesada y el
conjunto de resultados que devuelve processUnit. Si el computo termina, processResult debe devolver
“True”, si no “False”, de ocurrir el primer caso el servidor comprime el directorio del problema y quita el
computo del sistema. Al terminar este proceso de calculo dentro del directorio de la solucién se
encentra un fichero .log que es donde se encuentran los resultados. En la interfaz visual se le dara al
quimico la posibilidad de descargar o eliminar estos resultados, asi como de ver el estado actual de la

ejecuciéon durante el proceso de calculo o la detencion de la misma.
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Interfaz | Sanvidar 2. generateWorkUnit
1. Quimico sube fichera de entrada. genera Unidades

de trabajo.
7. Procesa Resultados.

8. Visualiza Resultados.

4 Enwvia unidad de trabajo.
6. Envia resultado.

5. procassUnit
procesa las
unidades enviadas.

enviadas.

_}.Reallza Peficiones de Trabaj:n\‘

N, s

7. processUnit ,
procesa las unidades  Cliente
enviadas.

Cliente

llustracion 2 Solucion Propuesta.
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3.1.8 MoDELO DE DISENO

Es un modelo que se encarga de la realizacion de los casos de uso. Basandose en los requisitos
funcionales y no funcionales del sistema a implementar.

DIAGRAMA DE CLASES DEL DISENO.
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llustracion 3 Diagrama de Clases del Disefio.

3.1.9 DIAGRAMAS DE SECUENCIA

Los diagramas de secuencia, al estar caracterizados por seguir un orden de pasos, brindan al usuario
la posibilidad de entender de manera mas sencilla los procesos que van teniendo lugar en cada
escenario.
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llustracion 4 Diagrama de Secuencia Buscar_Calculos_en_Ejecucion.
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llustracion 5 Diagrama de Secuencia Buscar Resultados.
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sd omuomm_a:mFo@_nc_amummm__mmﬁom__nc_a&

X

Quimico

:Cl_Gaussian Interface

20 _Gaussian Controler

Cl_Gaussian_Upload

.clases JDCS CC _Gaussian_dataManager

CC _Gaussian_Algorithm

gaussian Gaussian

1: Connect |

| |
3 [ConnedToSetver]=falsedr accion 4/ s verddderofir acdon 5

k

i Mensaje de Error _

2 ConnedToServer()

5 setVisible(true)
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I
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i
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12: processResult()

llustracién 6 Diagrama de Secuencia Realizar Calculo.
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3.1.10 MODELO DE IMPLEMENTACION

DIAGRAMA DE DESPLIEGUE
<<BM|= >
<<Procesadors> <<Procesador=>
PC Cliente Servidor JDCS

llustracién 7 Diagrama de Despliegue.

DIAGRAMA DE COMPONENTES

Un diagrama de componente representa las dependencias entre los ficheros de coédigo fuente

ademas de guiar al equipo de programadores a la hora de comenzar la implementacion.

<< COM ponent>= gl << COM ponent=:=
z=file== ==gxecutable==
Entrada (.inp/.com/.gjf) gjecute.sh
<< COm ponents = E S ¥
==library== T e P =<impornts=
JDSDevLlibrary.jar 3 5 ~hy L_f, RS
.-f ==imports= i = c_clm REnERL =3 - El ({ ______ ==library==
' zzimpart>> .. Gaussianinterface.jar JDS GUILibraryjar
s
- — - T
.l'J o m AT = :.‘, - i
b P ~ !
pat = " I
=< Com ponent= = - N
GaussianAl gorithm java S i = <<com ponents=
: . Rl | GaussianDataMamager.java T 7
=<com pille== | M . i N T :
i . i s i
N " T ! I ==com piles= :
i = .,  mm———— i
<< Com ponent= : 2 - & : <= com ponent==
GaussianAlgorithm class o o _“ £om panerts = @ GaussianValidator.java
[ [ GaussianDataManager.class :
[ [
i
[ [
l
: : I : =< com pile==
i
=< COMm ponents = =< Com ponent:= = \ll,.r‘
GaussianResult.java FileNameF iter.java <<com ponents >

J : GaussianValidator.jar

I : |
| =00m pile= ==com pile>> |
i

A\
<< COMm ponent>> << COMm ponent>=
GaussianResult.class FiteNameFilter.class

llustracion 8 Diagrama de Componentes.
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3.2 RESULTADOS EXPERIMENTALES

Con la culminacién de la implementacion del sistema solo queda por demostrar su rapidez, eficiencia'y
que realmente un sistema distribuido es la via de solucion correcta para el desarrollo del mismo. Para
ello se realizaron pruebas al software donde se ejecutaron los calculos en una PC independiente, de
forma secuencial y luego se realizaron los mismos calculos utilizando el sistema implementado
distribuyéndolos sobre 30 maquinas aproximadamente. Para la ejecucion utilizamos 2 ficheros de 100
y 60 conformaciones respectivamente. Al concluir los calculos quedd evidenciado que en la maquina
independiente, como se esperaba, los tiempos de respuestas fueron mayores que los realizados en el
sistema implementado, logrando de esta manera afirmar que la utilizacién de un Sistema Distribuido
como via de solucion ante el problema cientifico logré vencer el objetivo de este trabajo, obteniéndose

resultados que lo patentan, los cuales se evidencian en las siguientes tablas de pruebas:

Primeramente se analizé secuencialmente un fichero formado por 100 conformaciones, cuyo tiempo de
respuesta fue de 6 horas, posteriormente se realizaron pruebas en el sistema, analizando dicho
fichero de forma distribuida en horas de la madrugada (03:30 AM) y en horas de la mafiana (9:15 AM).
Al concluir el proceso de calculo se pudo apreciar que los tiempos de respuesta habian sido de 51
minutos en el horario de la madrugada y 1hora en el horario de la mafiana, lograndose una reduccién
de 5 y 4 horas respectivamente, estas diferencias de tiempo pueden estar dadas por diferentes
factores, como por ejemplo, que las maquinas con que cuenta la plataforma distribuida no son
dedicadas, por lo que todo el tiempo no estan disponibles para realizar peticiones de unidades de
trabajo, ademas que la cantidad de ellas con Sistema Operativo Linux es escasa. En horas de la
mafana, la tarde y el principio de la noche las ejecuciones demoran mas que en el horario de la
madrugada en terminar sus calculos, pues en este tiempo los laboratorios estan siendo utilizados en
mayor medida, lo que trae como consecuencia la elevacion de los tiempos de respuestas de la
aplicacion Gaussian98. No obstante a esto se logré demostrar que la utilizacion de un Sistema

Distribuido es la via correcta para dar solucion al problema cientifico. Ver tablas 4 y 5.
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IP de PC Cliente

Tiempo de procesamiento

Conformacion donde fue procesada en Minutos
1 10.34.19.11 00:03:27:07
2 10.34.19.13 00:03:58:01
3 10.34.19.22 00:03:30:09
4 10.34.19.11 00:03:33:08
5 10.34.19.12 00:03:24:03
6 10.34.19.14 00:03:59:09
7 10.34.19.13 00:02:59:02
8 10.34.19.25 00:04:00:05
9 10.34.19.17 00:03:28:06
10 10.34.19.13 00:03:32:08
11 10.34.19.34 00:03:59:09
12 10.34.19.17 00:03:32:00
13 10.34.19.13 00:03:28:04
14 10.34.19.24 00:03:43:01
15 10.34.19.14 00:03:34:06
16 10.34.19.15 00:03:59:04
17 10.34.19.34 00:03:29:09
18 10.34.19.15 00:03:54:04
19 10.34.19.36 00:03:32:04
20 10.34.19.17 00:02:48:05
21 10.34.19.16 00:03:31:08
22 10.34.19.26 00:03:27:09
23 10.34.19.11 00:03:31:00
24 10.34.19.17 00:03:31:08
25 10.34.19.34 00:03:26:08
26 10.34.19.13 00:02:55:02
27 10.34.19.35 00:03:30:07
28 10.34.19.17 00:03:28:09
29 10.34.19.21 00:03:31:01
30 10.34.19.36 00:03:27:09
31 10.34.19.42 00:03:32:04
32 10.34.19.22 00:03:24:03
33 10.34.19.46 00:02:50:05
34 10.34.19.11 00:04:00:02
35 10.34.19.22 00:03:56:02
36 10.34.19.24 00:03:29:01
37 10.34.19.13 00:03:28:09
38 10.34.19.25 00:03:30:02
39 10.34.19.13 00:03:50:05
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40 10.34.19.43 00:03:58:04
41 10.34.19.25 00:03:05:03
42 10.34.19.37 00:03:27:09
43 10.34.19.31 00:03:29:00
44 10.34.19.26 00:03:34:00
45 10.34.19.32 00:03:56:02
46 10.34.19.44 00:03:45:07
47 10.34.19.26 00:03:30:07
48 10.34.19.45 00:04:31:03
49 10.34.19.27 00:03:55:04
50 10.34.19.37 00:03:33:05
51 10.34.19.25 00:03:49:06
52 10.34.19.45 00:03:14:00
53 10.34.19.27 00:03:53:02
54 10.34.19.26 00:03:29:06
55 10.34.19.31 00:04:00:00
56 10.34.19.35 00:03:52:03
57 10.34.19.32 00:03:52:06
58 10.34.19.21 00:02:54:09
58 10.34.19.31 00:03:30:04
59 10.34.19.15 00:03:29:01
60 10.34.19.33 00:03:34:01
61 10.34.19.37 00:03:38:01
62 10.34.19.35 00:03:53:05
63 10.34.19.36 00:03:16:04
64 10.34.19.25 00:03:34:07
65 10.34.19.17 00:03:51:07
66 10.34.19.34 00:03:30:07
67 10.34.19.32 00:03:31:04
68 10.34.19.12 00:03:50:06
69 10.34.19.26 00:03:58:02
70 10.34.19.35 00:03:08:08
71 10.34.19.16 00:03:32:06
72 10.34.19.27 00:03:53:00
73 10.34.19.33 00:03:57:00
74 10.34.19.36 00:03:54:08
75 10.34.19.22 00:03:40:08
76 10.34.19.35 00:03:25:02
77 10.34.19.32 00:04:47:07
78 10.34.19.44 00:03:30:06
79 10.34.19.27 00:03:31:02
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80 10.34.19.40 00:03:55:04
81 10.34.19.22 00:03:27:02
82 10.34.19.42 00:03:33:07
83 10.34.19.43 00:03:28:01
84 10.34.19.25 00:02:44:08
85 10.34.19.26 00:03:51:00
86 10.34.19.44 00:03:38:07
87 10.34.19.46 00:03:30:00
88 10.34.19.45 00:03:58:05
89 10.34.19.32 00:03:53:08
90 10.34.19.45 00:03:16:02
91 10.34.19.27 00:03:49:09
92 10.34.19.46 00:03:34:05
93 10.34.19.36 00:03:53:07
94 10.34.19.25 00:04:01:05
95 10.34.19.46 00:03:02:02
96 10.34.19.16 00:02:49:05
97 10.34.19.15 00:03:33:01
98 10.34.19.14 00:03:31:02
99 10.34.19.47 00:03:45:09
100 10.34.19.11 00:02:54:06
Tiempo Total: 51 minutos

IP de PC Cliente donde Tiempo de procesamiento

Tabla 4 Resultados de Prueba para Calculo con Granularidad 1

Conformacion fue procesada en Minutos
1 10.34.19.11 00:02:15:07
2 10.34.19.47 00:02:31:03
3 10.34.19.12 00:02:16:09
4 10.34.19.15 00:02:16:00
5 10.34.19.12 00:02:10:01
6 10.34.19.23 00:02:31:06
7 10.34.19.13 00:03:10:01
8 10.34.19.14 00:02:29:04
9 10.34.19.47 00:03:51:02
10 10.34.19.14 00:02:16:04
11 10.34.19.22 00:04:04:02
12 10.34.19.15 00:02:23:01
13 10.34.19.47 00:03:38:03
14 10.34.19.16 00:03:06:05
15 10.34.19.12 00:03:48:03
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16 10.34.19.17 00:02:37:01
17 10.34.19.24 00:02:46:30
18 10.34.19.26 00:02:19:00
19 10.34.19.32 00:04:03:54
20 10.34.19.27 00:02:21:06
21 10.34.19.34 00:03:34:07
22 10.34.19.17 00:04:15:02
23 10.34.19.36 00:02:13:05
24 10.34.19.17 00:03:24:05
25 10.34.19.21 00:03:35:04
26 10.34.19.13 00:02:03:08
27 10.34.19.22 00:02:25:06
28 10.34.19.36 00:02:04:05
29 10.34.19.22 00:03:02:34
30 10.34.19.26 00:02:02:08
31 10.34.19.17 00:03:39:00
32 10.34.19.23 00:02:13:05
33 10.34.19.17 00:02:02:08
34 10.34.19.24 00:03:33:01
35 10.34.19.26 00:04:05:01
36 10.34.19.24 00:02:10:07
37 10.34.19.25 00:03:28:05
38 10.34.19.32 00:02:04:05
39 10.34.19.25 00:02:06:34
40 10.34.19.26 00:02:32:05
41 10.34.19.27 00:02:16:09
42 10.34.19.33 00:05:01:02
43 10.34.19.36 00:02:04:08
44 10.34.19.26 00:02:04:01
45 10.34.19.17 00:02:19:07
46 10.34.19.26 00.02:32.01
47 10.34.19.27 00:03:33:01
48 10.34.19.25 00:02:47:00
49 10.34.19.27 00:02:16:09
50 10.34.19.17 00:02:14:03
51 10.34.19.27 00:02:29:06
52 10.34.19.31 00:04:01:08
53 10.34.19.26 00:02:15:04
54 10.34.19.17 00:03:04:12
55 10.34.19.32 00:03:59:09
56 10.34.19.33 00:02:18:05
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57 10.34.19.26 00:03:00:05
58 10.34.19.34 00:02:04:08
99 10.34.19.15 00:02:04:16
60 10.34.19.34 00:02:04:00
61 10.34.19.14 00:02:24:03
62 10.34.19.33 00:02:34:04
63 10.34.19.36 00:02:34:04
64 10.34.19.22 00:02:01:52
65 10.34.19.36 00:02:19:04
66 10.34.19.22 00:05:53:03
67 10.34.19.36 00:04:36:02
68 10.34.19.43 00:02:13:08
69 10.34.19.16 00:02:35:14
70 10.34.19.44 00:05:22:03
71 10.34.19.36 00:02:27:05
72 10.34.19.37 00:03:25:34
73 10.34.19.42 00:02:28:04
74 10.34.19.36 00:03:21:12
75 10.34.19.43 00:02:29:05
76 10.34.19.36 00:02:16:09
77 10.34.19.25 00:03:01:23
78 10.34.19.44 00:02:48:06
79 10.34.19.31 00:02:29:05
80 10.34.19.46 00:02:04:03
81 10.34.19.34 00:02:07:07
82 10.34.19.45 00:02:35:13
83 10.34.19.16 00:02:03:01
84 10.34.19.22 00:03:01:05
85 10.34.19.32 00:02:04.05
86 10.34.19.25 00:02:16:08
87 10.34.19.36 00:02:04:06
88 10.34.19.11 00:02:11:08
89 10.34.19.24 00:02:10:36
90 10.34.19.33 00:02:19:00
91 10.34.19.45 00:02:13:09
o 10.34.19.35 00:04:02.15
93 10.34.19.32 00:02:18:06
94 10.34.19.46 00:2:06:15
95 10.34.19.45 00:02:36:20
96 10.34.19.44 00:02:13:06
ol 10.34.19.26 00:02:35:13:
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98 10.34.19.43 00:02:34:01

99 10.34.19.47 00:03:00:05

100 10.34.19.24 00:02:16:09
Tiempo Total: 1 hora

Tabla 5 Resultados de Prueba de Calculo con Granularidad 1

Para lograr una mayor reduccion en los tiempos de respuesta de los calculos realizados sobre el
sistema se particionaron los ficheros granularmente, para ello se escogié un fichero formado por 60
conformaciones, lo cual quedaria resumido en 12 ficheros de 5 conformaciones cada uno, cuando el
cliente realiza la peticion de trabajo es enviado uno de estos ficheros, por lo que se ejecutarian 5
céalculos en una misma PC. Esto podria ser una via para no sobrecargar la Plataforma JDCS, las
maquinas a utilizar serian menos y se probd que de esta manera el calculo es reducido a menos

tiempo.

Se estimé para el fichero en cuestion que si las PC clientes hicieran sus peticiones al mismo tiempo el
sistema demoraria en realizar el célculo el tiempo que demora una sola particion granulada, quedando
en este caso entre 15 y 20 minutos. El proceso de calculo demoré 46 minutos, demostrando asi que la
utilizacién de la granularidad representdé una via factible y rapida para lograr la reduccion de los

calculos quimico — tedricos. Ver Tabla 6.

IP de PC Cliente donde Tiempo de procesamiento

Conformacioén fue procesada en Minutos
1 10.34.19.25 00:13:71
2 10.34.19.46 00:16:68
3 10.34.19.44 00:12:75
4 10.34.19.26 00:14:56
5 10.34.19.11 00:11:34
6 10.34.19.23 00:12:85
7 10.34.19.46 00:14:02
8 10.34.19.15 00:1703
9 10.34.19.34 00:13:47
10 10.34.19.43 00:13:37
11 10.34.19.27 00:11:25
12 10.34.19.26 00:18:01
Tiempo Total: 46 minutos

Tabla 6 Prueba para Calculo para Granularidad 5.
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La siguiente grafica muestra el comportamiento de la Velocidad de respuesta del Sistema durante la
realizacion de las pruebas, demostrando de esta manera que la via mas factible para reducir los

tiempos de respuestas es la aplicacion de particionamiento por granularidad.

—&—Speed-Up

Corrida 1 Corrida 2 Corrida 3

llustracion 9 Grafica de Speed-Up
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CONCLUSIONES DEL CAPITULO.

En el presente capitulo se realizaron los diagramas de disefio, secuencia, despliegue y componentes
para el sistema implementado, quedando asi claramente expuesto el funcionamiento y la relacién entre
las diferentes clases que se implementan. Ademas se realizaron las pruebas que demostraron el

correcto funcionamiento del sistema.
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CONCLUSIONES GENERALES

Durante la realizacion de este trabajo se analizaron las posibles vias para dar solucién al problema
planteado, asi como las herramientas, metodologias y lenguajes de programacion que facilitarian y
harian mas eficiente el sistema implementado, atendiendo y siguiendo las normas establecidas se

realizo:

» Un sistema que cumpliendo con los requisitos funcionales y no funcionales del mismo
fuera capaz de gestionar calculos quimico-tedricos ante grandes volumenes de datos a

través de una plataforma distribuida.

» Mediante el disefio realizado se pudo lograr un sistema que ejecuta los calculos y realiza
diferentes operaciones, como descargar o eliminar los resultados de los calculos
procesados o saber en que estado se encuentra la ejecucion y detenerla si es

necesario, desde una interfaz grafica.
» Al realizar las pruebas al sistema se demostré que la implementacion distribuida de la

aplicacion Gaussian sobre la plataforma JDCS logré cubrir su objetivo: reducir los

tiempos de respuestas de los calculos realizados por dicha aplicacién.
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RECOMENDACIONES

Durante la implementacion del sistema surgieron algunos inconvenientes por lo que recomendamos:

» Trabajar en aras de lograr una mayor estabilidad en la plataforma JDCS.

>

Incrementar maquinas con sistema operativo Linux a la plataforma JDCS y garantizar la

correcta instalacién del Gaussian en cada una de ellas.
Incorporar para una nueva version del sistema Gaussian para Windows.

Realizar deferentes pruebas al sistema utilizando el particionamiento por granularidad en mayor

escala.
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ANEXOS

Anexo #1 Descripcion de las Clases del Sistema

Nombre: CC_GaussianAlgorithm

Tipo de Clase: Controladora

Descripcion: Clase que corre en el cliente. Es la encargada de procesar las unidades de trabajo

generadas por el método generateWorkUnit() de la clase GaussianDataManager.

Atributo Tipo
solutionDirectory String

Unit Int

Process Process
Timer Timer

Finish Boolean
Responsabilidades:

Nombre Descripciéon

processUnit( Vector vector)

Recibe como parametro las unidades de trabajo generada método
generateWorkUnit() de la clase GaussianDataManager en un
Vector y son procesados. Los resultados de cada unidad de
trabajo se devuelven como vector y se retornan posteriormente al

método processResults de la clase Gaussian Data Manager.

createFile( String ext, String sig,

Vector vector )

Encargado de crear los ficheros de entrada del Gaussian98 en el

cliente con la extension correcta.

startTimer()

Responsable de controlar el tiempo que demora el procesamiento

de la unidad

Tabla 7 Descripcion de Gaussian Algorithm

Nombre: CC_GaussianDataManager

Tipo de Clase: Controladora

Descripcion: Clase que corre en el Servidor. Su propdsito es generar todas las unidades de trabajo
que se enviaran a los clientes, procesar todos los resultados devueltos por los clientes, monitorear y

ajustar el particionado de las unidades del trabajo, generar la informacién de estado del problema que
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se devolvera via interfaz remota, y terminar el cémputo distribuido.

Atributo Tipo
gaussianFiles File[]
gaussianChkFiles Vector
solutionDirectory File
problemLog Logger
Current Int
sendUnits Int

totalUnits Int
Responsabilidades:

Nombre Descripcion

GaussianDataManager()

Constructor de la clase. Crea el fichero donde se guardara el
progreso del programa (problemLog), valida que los ficheros de
entrada tengan la extension correcta y que no estén vacios, y crea

el directorio donde se guardaran las soluciones.

generateWorkUnit( Clientinfo

clientinfo)

Es llamado por el sistema cada vez que un cliente solicita una
unidad del trabajo para procesar. Su mision es generar una unidad
del trabajo y guardarla en un Vector que sera recibido por la clase
GaussianAlgorithm listo para procesar. Si no quedan unidades de

trabajo actualmente disponibles, debe devolver null.

processResults( Long along,

Vector vector )

Es llamado cada vez que un cliente termina de realizar una
ejecucion. Recibe el ID de la unidad de trabajo procesada y el
conjunto de resultados. Una vez terminado el debe retornar true, si
no false. Cuando devuelve true, el servidor elimina la ejecucion y
comprime el directorio de funcionamiento del problema para ser

descargado por el usuario.

adjustGranularity( double d )

Es llamado periédicamente por el servidor con un parametro que
corresponde al porcentaje (positivo o negativo) de cuanto debe
ajustarse el particionado paralelo para que el promedio de tiempo

de procesamiento sea 6ptimo.

getStatus()

Es llamado cada vez que la interfaz remota hace una peticion de

estado al servidor sobre un problema particular
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closeResources()

Su propésito es cerrar cualquier recurso (ej. archivos, directorios,
input/outputstreams) que pueden estar abiertos momentos antes

que el problema se quite del sistema.

Tabla 8 Descripcion de Gaussian DataManager

Nombre: FileNameFilter

Tipo de Clase: Auxiliar

Descripcion: Establece un filtro para el tipo de fichero (extensiones) que acepta como entrada el

Gaussian98.

Atributo Tipo

Ext String|[]
Responsabilidades:

Nombre Descripcion

accept( File dir, String name )

Verifica que el/los fichero(s) de entrada cumple con alguna de las
extensiones que se tienen en el arreglo de extensiones (ext),

devolviendo true en caso positivo.

Tabla 9 Descripcion de FileNameFilter

Nombre: GaussianValidator

Tipo de Clase: Auxiliar

Gaussian98.

Descripcion: Establece un filtro para el tipo de fichero (extensiones) que acepta como entrada el

Atributo

Tipo

serialVersionUID

static final long

Responsabilidades:
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Nombre Descripcion

validate(Clientinfo arg0) Solo acepta PC clientes con Sistema Operativo Linux.

Tabla 10 Gaussian Validator

Anexo #2 Prototipos Funcionales

Gaussian

File “iew 31 Help

Status: Connected

llustracién 10 Interfaz_Gaussian
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Caussian saussianPruebas
|Eat:ue! Para el senvicio Asyncronico
Grato Descriptores

Delate

& Close

llustraciéon 11 Problemas_Gaussian



Ex tion

N Froblem Started Status
S Zaussian 1212150058571 Waiting
i Zaussian 1213151553232 [Eunning
2 Zaussian 1213120030909 Waiting
Delete ﬂ Close

llustraciéon 12 Ejecuciones_Gaussian



atus

Pending Units: 7

Units |ssued: 54

Sending Lnit: 30

Finished Unit: 17

Froblem Execution Priority. Medium

Current Average Processing Time: 5 minutes
Time Funning in System: 20 minutes

Refresh & Close
llustraciéon 13 Estado_Gaussian
|=|[=][2]

Problem Time to Qbtain Time in server
Caussian 1 minutes 9 hours 2% min...
DT RA 1 minutes 13 hours 52 mi. ..
Saussian 4 minutes 9 hours 258 min...
Saussian 5 minutes 9 hours 27 min...
Saussian & minutes 9 haurs 48 min...
Saussian 2 minutes 9 hours 1% min...

€I Close

llustracion 14 Soluciones_Gaussian
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GLOSARIO DE TERMINOS

Ab-initio: Son calculos que se realizan aplicando formulas de la Termodinamica Estadistica y la

Mecanica Cuantica.

Applets: Un applet es un componente de una aplicacion que se ejecuta en el contexto de otro
programa, por ejemplo un navegador web. El applet debe ejecutarse en un contenedor, que lo

proporciona un programa anfitrion, mediante un plugin.

Browser: Buscadores.

Bytecodes: Codigo intermedio mas abstracto que el codigo maquina. Habitualmente es tratado como
un fichero binario que contiene un programa ejecutable similar a un modulo objeto, que es un fichero

binario producido por el compilador cuyo contenido es el codigo objeto.

Caching: Procede de CACHE, que es una memoria rapida que se situa entre la memoria principal y la
de almacenamiento masivo y que guarda referencias a sectores completos de memoria para que se

incremente la velocidad del sistema, disminuyendo los accesos al disco duro.

Geant4: Es una herramienta informatica para la simulacion de detectores e interacciones de las

particulas elementales con la materia.

Grid Computing: Es una tecnologia innovadora que permite utilizar de forma coordinada todo tipo de
recursos (entre ellos cdmputo, almacenamiento y aplicaciones especificas) que no estan sujetos a un
control centralizado. En este sentido es una nueva forma de computacién distribuida, en la cual los
recursos pueden ser heterogéneos (diferentes arquitecturas, supercomputadores...) y se encuentran

conectados mediante redes de area extensa (por ejemplo Internet).

Internetworks: interredes.

Link: Enlaces.



Glosario de Términos

Pointer: Es un tipo de datos de lenguaje de programacion cuyo valor se refiere directamente ("a o

indica") otro valor almacenado en otra parte en la memoria de ordenador que usa su direccion.

Refactoring: Técnica de la Ingenieria de Software para reestructurar un codigo fuente alterando su

estructura interna sin cambiar su comportamiento externo.

Struct: Estructura que permite agrupar variables de varios tipos bajo un mismo nombre.

Tripletes y Singletes: Estados de excitacion.

typedef: Es usada para proveer a tipos de datos existentes nombres nuevos, para consegquir que un

programa sea mas legible para el programador.

Rmiregistry: Herramienta del JDK.

Union: Es algo como una estructura de clase, pero con la superposicion de campos en la memoria, y
solo uno de un juego de campos es activo a la vez. Por lo general hay un campo de etiqueta que dice

cual campo es activo.

#define: Para la creacion de macros.



