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Resumen UGi:

Resumen

Los investigadores del Centro de Inmunologia Molecular (CIM) realizaron el estudio de las
interacciones proteina - ligando a través de una compilacion de archivos extraidos del Protein Data
Bank (PDB) para obtener informacion que aparece implicita en los mismos. Como resultado
implementaron un algoritmo que se puede utilizar tanto para la extraccion de conocimientos, como
para poner a prueba distintos algoritmos de acoplamiento. También se disefié una base de datos para
almacenar los resultados de las transformaciones hechas a los ficheros PDB.

El centro no cuenta con un sistema capaz de obtener los datos provenientes de la fuente PDB,
transformarlos y cargarlos a una base de datos relacional para que puedan ser consultados. Ademas la
base de datos disefiada no cumple los requerimientos actuales. En este trabajo se presenta el sistema
de recopilacién de datos para el analisis de las interacciones proteina - ligando implementado como
solucién para el CIM. Este sistema consiste en una aplicacion escritorio que permite extraer,
transformar y almacenar en una base de datos los archivos cuyo formato sea PDB, y una aplicacion

Web para consultar el resultado.

Palabras claves: Protein Data Bank, base de datos, interacciones proteina-ligando.
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Introduccion UCi

Introduccion

Los medicamentos han sido utilizados por el hombre desde la prehistoria. La primera relacion de
farmacos con instrucciones para su elaboracion, o farmacopea, aparecié en la actual ciudad alemana
de Nuremberg en 1546. Se define un farmaco o medicamento como un producto quimico que se
emplea en el diagnéstico, prevencion o tratamiento de enfermedades. [1]

En el disefio de nuevos farmacos la primera etapa es la eleccion del objeto de estudio, también
conocido como molécula blanco, sobre la que actuara el medicamento para lograr el efecto deseado.
Las diversas investigaciones sobre farmacos han revelado que la accion terapéutica de estos incide
principalmente en las proteinas, por lo que son la primera opcion para fungir como molécula blanco.
Una vez preparada la molécula blanco cuya funcion se desea alterar, es necesario realizar una
busqueda de las moléculas organicas mas afines que logren actuar como ligandos potentes.

Existe un método de simulacion por computadora para el desarrollo de farmacos con resultados
exitosos: Método de reconocimiento molecular in silico o Docking. Este es ampliamente utilizado en el
mundo por compafias privadas e instituciones de investigacion publica para el hallazgo de nuevos
compuestos con efectos terapéuticos [2]. EI método permite, ademas de las construcciones, la
evaluacion de los complejos moleculares resultantes.

Las investigaciones y las técnicas en este campo van en ascenso, por lo que cada dia aparecen
complejos proteina - ligando nuevos y las bases de datos donde se guarda esta informacion se
enriquecen considerablemente. Los grupos de investigacion de esta tematica en el mundo, almacenan
sus resultados en el Protein Data Bank (fuente principal de estructuras tridimensionales de proteinas),
determinadas por métodos de difraccién de rayos X o por resonancia magnética nuclear. Actualmente
este banco de datos contiene informacion de mas de cincuenta mil estructuras moleculares.
Recientemente, varias bases de datos se han hecho publicas para seguir la comprension de las
interacciones proteina - ligando, utilizando el banco de datos Protein Data Bank (PDB) como apoyo; no
obstante, es dificil de probar los métodos de acoplamiento sobre una gran variedad de los complejos.
De ahi, que lograr una base de datos la cual relna toda la informacion respecto a los complejos
moleculares proteina-ligando permitira acelerar los procesos de seleccién de nuevos farmacos.

En la década del 80, comienzan a crearse en Cuba centros biotecnolégicos entre los que se destacan
el Centro de Investigaciones Bioldgicas (CIB), Centro de Ingenieria Genética y Biotecnologia (CIGB),
Centro de Inmunoensayo y el Centro de Inmunologia Molecular (CIM). Este Ultimo es un centro donde
opera una instalacion de propésitos multiples para la investigacion y fabricacion de productos

terapéuticos. Por lo que investigadores del centro realizaron la compilaciéon de un gran conjunto de
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complejos de proteina — ligando extraidos del PDB, los cuales fueron adaptados, tanto para la
extraccion de conocimientos, como para poner a prueba distintos algoritmos de acoplamiento.

Se disefi6 una base de datos para almacenar los resultados de las transformaciones de dichos
complejos, pero actualmente no satisface la necesidad para la que fue creada [3]. No se cuenta con un
sistema para extraer los complejos proteina - ligando de la fuente PDB vy realizarles las
transformaciones para almacenarlos en la base de datos de forma automética. Por otra parte, tampoco
se cuenta con una aplicacion informatica para que estos datos sean consultados por los investigadores
interesados.

Por lo anteriormente expuesto se plantea como problema cientifico: ¢ Cémo contribuir al proceso de
recopilacién de datos de la fuente Protein Data Bank para almacenarlos en una base de datos y que

puedan ser consultados posteriormente?

Por lo que el objeto de estudio es: La fuente de datos PDB.
El campo de accién: El proceso de extraccion, transformacion y carga de datos provenientes del PDB.

Necesidad de desarrollar un sistema para la extraccion de datos provenientes del PDB vy les realice las
transformaciones para brindar informacion, que no esta explicita en la fuente original, y permita

almacenarlos en una base de datos para que sean consultados por usuarios.

El objetivo general: Desarrollar un sistema para extraer datos provenientes del PDB vy les realice las
transformaciones para almacenarlos en una base de datos que pueda ser consultada

posteriormente.

Para dar cumplimiento al objetivo general se derivan los objetivos especificos siguientes:
v Realizar el analisis del sistema.
v Disefiar el sistema.
v' Redisefiar la base de datos del CIM.
v

Implementar el sistema.

Para alcanzar el cumplimiento de los objetivos especificos se trazaron las siguientes tareas de la
investigacion:

v' Familiarizacion con el formato de archivos de la fuente Protein Data Bank.
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v" Familiarizaciéon con las principales tecnologias y mecanismos de extraccion, transformacion,
cargay limpieza de datos.

Familiarizacion con el estudio realizado por los investigadores del CIM.

Estudio y seleccién de las metodologias y herramientas para el desarrollo del sistema.
Descripcion de los requerimientos.

Seleccion de los patrones de disefio.

Disefio de clases.

Disefio de diagramas de interaccion.

Redisefio de la base de datos que cumpla con los requerimientos actuales del CIM.

Construccion de los diagramas de componentes del sistema.
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Implementacion de los componentes del sistema.

Aportes practicos esperados del trabajo.

El sistema sera introducido en el Centro de Inmunologia Molecular, con lo cual suplira la falta de un
sistema automatico para la extraccion, transformacion y carga de los datos provenientes del PDB en
una base de datos relacional. Ademas de facilitar la consulta de los datos, permitira el posterior

analisis de los mismos.

Estructuracién del contenido con una breve explicacion de sus partes.

CAPITULO 1: FUNDAMENTACION TEORICA

En este capitulo se hara una familiarizacion con el formato de archivos de la fuente PDB. Se analizaran
los mecanismos de extraccion, transformacion, carga y limpieza de datos. Se trataran las variadas
tendencias y tecnologias que se utilizaran para el desarrollo del sistema vy el redisefio de la base de
datos. Se caracterizaran los posibles patrones de arquitectura y los patrones de disefo a utilizar en el

sistema.

CAPITULO 2: CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

En este capitulo se describe el sistema propuesto para la situacidon problematica. Se presentan las

caracteristicas y funcionalidades del sistema a partir de los requisitos funcionales y no funcionales. Se
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identifican los actores que interactian con el sistema y se presentan los diagramas de casos de uso
del sistema con sus descripciones.

CAPITULO 3: DISENO DEL SISTEMA

En este capitulo se mostraran los artefactos de disefio generados durante el flujo de trabajo de Analisis
y Disefio para el sistema. Se describira en términos del lenguaje de los programadores, cada una de
las clases, con atributos y métodos, y la relacion entre ellas. Esta descripcion se encuentra detallada
en las clases del disefio y los diagramas de secuencia generados para la aplicacion de escritorio y la
aplicacion Web. Se realizard ademas el redisefio de la base de datos y se mostrara la vista lo6gica de la
misma que cumple con los requerimientos actuales del CIM. Se presentara el modelo de despliegue

para mostrar la distribucion fisica del sistema.

CAPITULO 4: IMPLEMENTACION DEL SISTEMA

En este capitulo se hard una descripcion de como se implementaran los elementos del Modelo de
Disefio en termino de componentes. Se mostrara la vista l6gica de implementacion del sistema y los
diagramas de componente generados para cada caso de uso. Se describiran los algoritmos mas

importantes del sistema y se mostraran algunas imagenes del mismo.



FUNDAMENTACION TEORICA UCi.: i

CAPITULO 1: FUNDAMENTACION TEORICA

INTRODUCCION

En este capitulo se hara una familiarizacién con el formato de de la fuente PDB. Se analizaran los
mecanismos de extraccion, transformacion, carga y limpieza de datos. Se trataran las variadas
tendencias y tecnologias que se utilizaran para el desarrollo del sistema y el redisefio de la base de
datos. Se caracterizaran los posibles patrones de arquitectura y los patrones de disefio a utilizar en el

sistema.

1.1 PROTEIN DATA BANK

El Protein Data Bank es la fuente de informacién de las estructuras en tercera dimension de proteinas
mas grande del mundo. Se establecio en 1971 y contenia solamente siete estructuras. Este banco de
datos se ha ido enriqueciendo desde entonces y en la actualidad comprende mas de cincuenta mil
estructuras moleculares. Aumenta el numero de complejos proteina - ligando a medida que
investigadores en el mundo obtienen nuevos descubrimientos y los almacenan en este banco de
datos. Tal es el caso que semanalmente son liberadas nuevas estructuras.
El Protein Data Bank brinda la posibilidad de descargar las estructuras biolégicas que contiene en
varios formatos de archivos. Los mismos pueden ser: PDB, mmCIF, PDBML/XML, FASTA, entre otros,
aungue los anteriores son los mas utilizados.
A continuacion se describen brevemente los mismos:
v' El formato de archivo PDB muestra casi la totalidad de la estructura de la proteina.
v El formato de archivo PDBML/XML es una alternativa para archivos PDB, brinda la
representacion de la estructura de archivos macromoleculares de datos en XML.
v' El formato de archivo mmCIF es archivo de informacion cristalografico, esta disefiado para
hacer frente a las limitaciones del formato PDB.
v/ El formato Fasta es una alternativa para archivos PDB, brinda la representacion de la estructura
de archivos macromoleculares de datos en texto.
El formato de archivo PDB es el mas conocido y utilizado en el mundo. En la investigacion realizada
por investigadores del CIM, PDB fue el formato seleccionado para estudiar las interacciones proteina-
ligando; por tal motivo, en el sistema a desarrollar los datos a recopilar seran los contenidos en ese

formato.
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1.2 PROCESO DE EXTRACCION, TRANSFORMACION Y CARGA DE DATOS

En el estudio de los procesos de recopilacién de gran variedad de datos digitalizados desde mudltiples
fuentes para cargarlos en una fuente destino juegan un papel importante los mecanismos de
extraccion, transformacioén, carga y limpieza de datos. Un proceso ETL (Extract — Transform - Load)
organiza el flujo de datos entre diferentes fuentes o sistemas y aporta los métodos y herramientas
necesarias para mover datos hacia un formato Unico o almacén de datos para su posterior analisis.
Entre las mas populares herramientas ETL del mercado pueden ser citadas algunas como: Clover ETL,
Jasper ETL, Pentaho Data Integration (Kettle ETL), entre muchas otras.

El proceso de extraccion: La primera parte del proceso ETL consiste en extraer los datos desde los
sistemas de origen. La extraccion convierte los datos a un formato preparado para iniciar el proceso de
transformacion.

Una parte intrinseca del proceso de extraccion es la de analizar los datos extraidos, de lo que resulta
un chequeo que verifica si los datos cumplen la pauta o estructura que se esperaba. De no ser asi los
datos son rechazados.

El proceso de transformacién: Se aplican una serie de reglas de negocio o funciones sobre los datos
extraidos para convertirlos en datos que seran cargados. Algunas fuentes de datos requeriran alguna
pequefia manipulacién como la aplicacion de cualquier forma, simple o compleja, de validacién de
datos, y la consiguiente aplicacion de la accidn que en cada caso se requiera.

La carga de los datos en la fuente destino: Este es el momento en el cual los datos de la fase anterior
(transformacion) son cargados en el sistema destino. Este proceso abarca una amplia variedad de
acciones diferentes tales como mantener un historial de los registros de manera que se pueda hacer
una auditoria de los mismos y disponer de un rastro de toda la historia de un valor a lo largo del tiempo
almacenados en logs.

Se determind utilizar el mecanismo de funcionamiento de los procesos ETL y no una herramienta ETL
para el desarrollo del sistema debido a que las transformaciones a realizarse sobre los archivos PDB

para la obtencién de informacion bioldgica implicita son muy complejas.

1.3 ESTUDIO REALIZADO POR INVESTIGADORES DEL CIM

Los investigadores del CIM realizaron la compilacion de un gran conjunto de complejos proteina —

ligando extraidos del PDB, los cuales fueron adaptados, tanto para la extraccién de conocimientos en
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busquedas a gran escala, como para poner a prueba distintos algoritmos de acoplamiento. El término
"a gran escala”, es empleado para referirse al uso de miles de proteinas que son complejos ligando
identificados en el PDB y procesados de modo automatico.

Las alteraciones realizadas a los complejos proteina-ligando fueron resultado del algoritmo
complex_info implementado en Fortran, debido a que este lenguaje de programacién presenta
excelente soporte para la utilizacion de funciones matematicas de célculo. Cuando un fichero PDB es
procesado el resultado serd una copia en disco duro de ficheros ligand.pdb, contact.table y .mor por
cada ligando.

El algoritmo permite obtener informacién implicita de los archivos PDB, por ejemplo, es capaz de
obtener informacion detallada de los sitios activos de la molécula en cuestion, por donde se producen
los enlaces con otras sustancias. Ademas, cuando identifica un ligando es capaz de determinar el nivel
de compenetracién que existe en el complejo, los atomos de cada estructura que intervienen en dicha
union y la distancia a la que se encuentran, entre otras caracteristicas.

Los datos obtenidos de la fuente PDB deberan ser transformados por el algoritmo implementado por

los investigadores del CIM y posteriormente seran cargados en la base de datos.

1.4 IMOL

El desarrollo de la bioinformatica facilitd la creacion de herramientas capaces de visualizar estructuras
moleculares en tercera dimension. Asi surgen varios visualizadores moleculares como RasMol, Chime,
PyMol y Jmol.

Jmol es un visor de moléculas gratuito y de coédigo abierto para estudiantes, profesores e
investigadores en quimica y bioquimica. Es multiplataforma, compatible con sistemas Windows, Mac
OS Xy Linux/Unix [4].

Jmol es una aplicacion desarrollada en Java que permite obtener una visién tridimensional de una
estructura quimica. Los atomos que componen los compuestos pueden observarse practicamente
desde cualquier angulo. Jmol se compone principalmente de una herramienta de escritorio y de un
complemento para el navegador Web (JmolApplet) que permite explorar las estructuras moleculares
alojadas en cualquier pagina. Jmol incluye ademas su propia utilidad para generar una pagina Web a
partir de un archivo compatible con el programa y permite afiadir algunos detalles a la vista 3D de las
estructuras, entre ellos: mediciones entre atomos o el simbolo, el nimero y el nombre del elemento

guimico al que representan. [5]



FUNDAMENTACION TEORICA UCi.: i

La visualizaciébn de los complejos proteina - ligando en el sistema podra hacerse a través de
JmolApplet, por las caracteristicas expuestas anteriormente, por su capacidad de integrarse en
aplicaciones Web y por ser este el visor de estructuras moleculares utilizado por el CIM.

1.5 METODOLOGIA DE DESARROLLO DE SOFTWARE

Una metodologia de desarrollo de software es un conjunto de pasos y procedimientos que deben
seguirse para desarrollar software [6]. Entre las metodologias de desarrollo de software se encuentran

el Proceso Unificado de Desarrollo (RUP) y el Proceso Unificado Abierto (OpenUP).
1.5.1 Proceso Unificado de Desarrollo (RUP)

La metodologia RUP, llamada asi por sus siglas en inglés Rational Unified Proccess, es el proceso
unificado de desarrollo de software que plantea quién hace qué, cuando y cémo. Se actualiza
constantemente para tener en cuenta las mejores practicas y utiliza ademas UML como lenguaje de
modelado.

Tiene como caracteristicas principales: estar dirigido a casos de usos, centrado en la arquitectura y es
iterativo e incremental. Una caracteristica importante es que permite corregir errores en cada iteracion

y es flexible a cambios en los requerimientos.

1.5.2 Proceso Unificado Abierto (OpenUP)

Es una version simplificada del IBM Rational Unified Process (RUP) optimizado para proyectos
pequefios. Conserva las caracteristicas esenciales de RUP, que incluye el desarrollo iterativo, casos
de uso y escenarios de conduccién de desarrollo, gestion de riesgos, y el enfoque centrado en la
arquitectura. Ya que es apropiado para proyectos pequefios y de bajos recursos permite disminuir las
probabilidades de fracaso en los proyectos pequefios e incrementar las probabilidades de éxito.
Permite detectar errores tempranos a través de un ciclo iterativo. Evita la elaboracion de
documentacion, diagramas e iteraciones innecesarios requeridos en la metodologia RUP. Por ser una
metodologia agil tiene un enfoque centrado al cliente y con iteraciones cortas. [7]

Se selecciona OpenUp como la metodologia a utilizar para el desarrollo del sistema, por ajustarse las
caracteristicas presentadas anteriormente a las del presente trabajo y por ser esta la metodologia de
desarrollo de software utilizada por el Grupo de Bioinformatica de la Universidad de las Ciencias

Informaticas.
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1.6 LENGUAJE DE MODELADO

El Lenguaje Unificado de Modelado (UML) es un lenguaje de modelado visual que se usa para
especificar, visualizar, construir y documentar artefactos de un sistema de software. Esta pensado para
usarse con todos los métodos de desarrollo, etapas del ciclo de vida, dominios de aplicacién y medios.
El lenguaje de modelado pretende unificar la experiencia pasada sobre técnicas de modelado e
incorporar las mejores practicas actuales en un mecanismo estandar. Estd pensado para ser utilizado
en herramientas interactivas de modelado visual que tengan generadores de cédigo asi como
generadores de informes. Pretende dar apoyo a la mayoria de los procesos de desarrollo orientados a

objetos.

1.7 HERRAMIENTA PARA EL MODELADO

El modelado de sistemas software es una técnica para tratar con la complejidad inherente a estos
sistemas. El uso de modelos ayuda al ingeniero de software a especificar, visualizar, construir y
documentar los artefactos del sistema a construir. Ademas, los sistemas de nivel de abstraccion mayor
pueden utilizarse para la comunicacion con el cliente. Las herramientas de modelado pueden ayudar a
verificar la correccion del modelo. Dentro de las herramientas mas usadas se encuentran el Rational

Rose y el Visual Paradigm.

1.7.1 Rational Rose

Es la herramienta CASE desarrollada por los creadores de UML Booch, Rumbaugh y Jacobson,
provee un modelado basado en UML y cubre todo el ciclo de vida de un proyecto: concepcién y
formalizacion del modelo, construccién de los componentes, transicién de los usuarios y certificacion

de las distintas fases y entregables.

1.7.2 Visual Paradigm

Visual Paradigm para UML es una herramienta UML profesional que soporta el ciclo de vida completo
del desarrollo de software: analisis y disefio orientados a objetos, construccion, pruebas y despliegue.
El software de modelado UML ayuda a una mas rapida construccién de aplicaciones de calidad,
mejores y a un menor coste. Permite dibujar todos los tipos de diagramas de clases, codigo inverso,
generar codigo desde diagramas y generar documentacion [8]. Genera codigo para un gran nimero de

lenguajes de programacion entre los que se encuentra Java y permite integracion con varias
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herramientas de Java. Ademas, es multiplataforma. Se selecciona Visual Paradigm como herramienta
para el modelado por las caracteristicas que presenta y por ser la utilizada por el Grupo de
Bioinformatica de la Universidad de las Ciencias Informéticas.

1.8 TECNOLOGIAS Y HERRAMIENTAS PARA EL DESARROLLO
1.8.1 LENGUAJES DE PROGRAMACION

1.8.1.1 Java

El principal objetivo de los disefiadores de Java, y dado el gran crecimiento de las redes en los
Ultimos afios, fue desarrollar un lenguaje cuyas aplicaciones una vez compiladas pudiesen ser
inmediatamente ejecutables en cualquier maquina y sobre cualquier sistema operativo. [9]

Los disefiadores de Java trataron de mantener las facilidades basicas del lenguaje en un
minimo y proporcionar un gran niumero de extras con las librerias de clases.

Es un lenguaje de programacion seguro, que no puede acceder a los recursos del sistema de
manera incontrolada. Por este motivo se elimind la posibilidad de manipular la memoria
mediante el uso de punteros y la capacidad de transformacion de numeros en direcciones de
memoria.

Java permite la ejecucién de rutinas externas que pueden estar escritas en cualquier otro lenguaje, por

ejemplo FORTRAN, con el método Process exec(String arg) de la clase Runtime.

1.8.1.2 JSP

Como parte de la familia de la tecnologia Java, JSP permite un desarrollo rapido de aplicaciones
basadas en Web que son independientes de la plataforma. JSP separa la interfaz de usuario de la
generacién de contenidos, permitiendo a los disefiadores cambiar el disefio de paginas sin alterar la

dindmica subyacente del contenido.

1.8.2 FRAMEWORK

Los framework son programas, componentes, utilitarios (c6digo en general) que facilitan el desarrollo
de aplicaciones de software relativamente estandarizadas (o partes de estas) proporcionando el
disefio y a veces componentes auxiliares (librerias o toolboxes.) [10]. Son soluciones que

implementan patrones y ayudan a desarrollar funciones dentro de las aplicaciones a un nivel

10



FUNDAMENTACION TEORICA UCi.: i

superior. Tienen la funcionalidad de abstraer complejas implementaciones y hacer el desarrollo
mas agil, ya que proveen soluciones a problemas comunes. Son como un conjunto de librerias
gue usan las aplicaciones. Constituyen elementos a tener en cuenta a la hora de modelar una
arquitectura pues hacen que se cubran en gran medida los objetivos con los que debe cumplir

la misma.

1.8.2.1 Spring

Spring Framework es una libreria open source que ofrece facilidades avanzadas para la organizacion
de servicios en una aplicacién Java [11]. Es considerado el primer framework basado en soluciones
gue requieren inyeccion de dependencias. Recientemente (a partir del Spring 2.0) ha logrado separar
(fuera de la lo6gica de negocio) parte de la arquitectura, mediante el uso de anotaciones de documentos
escritos en XML, lo que constituye una fortaleza en el disefio de componentes de software basados en
servicios. Tiene ademas sus propios frameworks para el manejo de los aspectos esenciales a tener en
cuenta en el desarrollo:

v' Acegi: para la seguridad.
Spring MVC: para el desarrollo Web.
Spring-AOP: para el desarrollo de Aspect Oriented Programming.
Spring-WebServices: para el uso de servicios Web.

Spring: frameworks de inyeccion de dependencias.

AN N NN

Spring-JDBC: framework de persistencia.

v' Spring Web Flows: framework para definir Web flows.
Spring Framework es recomendable para el desarrollo de aplicaciones, pues constituye un contenedor
ligero que gestiona los objetos de las mismas, manteniendo el codigo limpio y claro. Los objetos
gestionados no necesitan implementar o extender funcionalidades especiales, por cuanto es un
mecanismo totalmente transparente. Ademas, los servicios que brinda Spring son fundamentales en
cualquier aplicacién y abstraen al programador de codificar cientos, miles de lineas, esto hace que

aumente la productividad en los proyectos actuales que lo utilicen.

1.8.3 JAVA WEB START

Java Web Start permite descargar y ejecutar aplicaciones de escritorio desde la Web.
v' Permite activar las aplicaciones escritorio con un simple clic.
v/ Garantiza que se esta ejecutando la Gltima versién de la aplicacién escritorio.

v Elimina complejos procedimientos de instalacion o actualizacién.

11
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El software de Java Web Start es un componente del entorno de ejecucion de Java (JRE) y se instala
con el JRE. Cuando se descarga por primera vez una aplicacion que utiliza la tecnologia Java Web
Start, el software de Java Web Start se ejecuta automaticamente y guarda la aplicacion localmente, en
la memoria caché del equipo. De este modo, las subsiguientes ejecuciones son practicamente
instanténeas, ya que los recursos necesarios estan disponibles de forma local. Cada vez que se inicia
la aplicacion, el software de Java Web Start comprueba si en la sede Web de la aplicacion hay una

version nueva disponible; si es asi, la descarga y la ejecuta de forma automatica. [12]

1.8.4 HIBERNATE

Hibernate es una herramienta para la plataforma Java que facilita el mapeo de atributos entre una base
de datos relacional y el modelo de objetos de una aplicacion, mediante archivos declarativos (XML)
gue permiten establecer estas relaciones. [13]

Hibernate en su funcionamiento genera sentencias HQL y libera al desarrollador del manejo manual de
los datos que resultan de la ejecucién de dichas sentencias, manteniendo la portabilidad entre todas
las bases de datos con un ligero incremento en el tiempo de ejecucion.

Hibernate se distribuye como una herramienta de software libre, distribuida bajo los términos de la
licencia GNU LGPL. Hibernate parte de una filosofia de mapear objetos Java, también conocidos como
‘POJOs” (Plain OIld Java Objects). Una de las principales caracteristicas de Hibernate es su

flexibilidad, envolviéndolo todo bajo un marco de trabajo comun. [14]

1.8.5 HERRAMIENTAS DE DESARROLLO

1.8.5.1 Eclipse

Eclipse es una poderosa herramienta que permite integrar diferentes aplicaciones para construir un
entorno integrado de desarrollo (IDE) [15]. Es un potente entorno de desarrollo de Java. Usa java como
lenguaje de programacion ya que soporta la programacion orientada a objetos (POO) y la
implementacion de aplicaciones resulta mucho mas sencilla. Mediante Eclipse se puede crear diversas
aplicaciones como son sitios Web, programas Java y Enterprise Java Beans. Su principal aplicacion es
JDT (Java Development Tool), herramienta para crear aplicaciones en Java. Otras aplicaciones
pueden ser integradas a eclipse en forma de plugins, que son reconocidos automaticamente por
Eclipse al iniciar el mismo.

Beneficios de la herramienta Eclipse:
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Es una herramienta de cédigo abierto.
Soporta la construccién de una variedad de herramientas para el desarrollo de aplicaciones.

Soporta plugin para spring framework.

AN NN

Corre en una gran cantidad de sistemas operativos incluyendo Windows y Linux.

1.8.5.2 Apache Tomcat

Tomcat es un servidor Web con soporte de servlets JSPs. Incluye el compilador Jasper, que compila
JSPs convirtiéndolas en servlets. EI motor de servlets de Tomcat a menudo se presenta en
combinacion con el servidor Web Apache.

Tomcat puede funcionar como servidor Web por si mismo, es usado como servidor Web en entornos
con alto nivel de trafico y alta disponibilidad. Dado que Tomcat fue escrito en Java, funciona en

cualquier sistema operativo que disponga de la maquina virtual Java.

El lenguaje de programacion seleccionado para el desarrollo del sistema fue Java y JSP. Se decidio
utilizar el framewok spring y entre sus propios framewaorks: Spring MVC, Spring-JDBC y los frameworks
de inyeccion de dependencias asi como su integracion con hibernate para la capa de acceso a datos.
El IDE de desarrollo escogido es eclipse y Apache Tomcat como servidor Web. Ademas se utilizara la

tecnologia Java Web Start por las bondades que ofrece.

1.10 GESTOR DE BASE DE DATOS POSTGRESQL

PostgreSQL es un Sistema de Gestion de Bases de Datos Objeto-Relacionales (ORDBMS).
PostgreSQL esta ampliamente considerado como el sistema de bases de datos de cédigo abierto mas
avanzado del mundo [16].
Caracteristicas principales:
v" Implementacion del estandar SQL92/SQL99.
v Licencia BSD.
v' Por su arquitectura de disefio, escala muy bien al aumentar el nimero de CPUs y la cantidad
de RAM.
v/ Soporta transacciones y desde la version 7.0, claves ajenas (con comprobaciones de integridad
referencial).
v' Tiene mejor soporte para triggers y procedimientos en el servidor.

v"Incorpora una estructura de datos array.

13
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v Incluye herencia entre tablas (aunque no entre objetos, ya que no existen), por lo que a este
gestor de bases de datos se le incluye entre los gestores objeto-relacionales.
v" Implementa el uso de rollback's, subconsultas y transacciones, haciendo su funcionamiento
mucho mas eficaz.
v' Se pueden realizar varias operaciones al mismo tiempo sobre la misma tabla sin necesidad de
bloquearla. [17]
Por las caracteristicas presentadas anteriormente de PostgreSQL se selecciona como sistema gestor

de base de datos para el sistema a desarrollar.

1.11 PATRONES DE ARQUITECTURA

1.11.1 MODELO-VISTA-CONTROLADOR

Spring introduce el patrén arquitectonico Modelo-Vista-Controlador (MVC) que divide una aplicacion
interactiva en 3 areas: procesamiento, salida y entrada. Para esto, utiliza las siguientes abstracciones:
Modelo (Model): encapsula los datos y las funcionalidades. EI modelo es independiente de cualquier
representacion de salida y/o comportamiento de entrada.
Vista (View): muestra la informacién al usuario. Pueden existir multiples vistas del modelo. Cada vista
tiene un componente controlador.
Controlador (Controller): reciben las entradas, usualmente como eventos que codifican los
movimientos o pulsacion de botones del ratdn o pulsaciones de teclas. Los eventos son traducidos a
solicitudes de servicio (“service requests”) para el modelo o la vista.
Se definen las clases dominio (Modelo) para que no tengan acoplamiento ni visibilidad directa respecto
a las clases ventana (Vista) y para que los datos de la aplicacion y de la funcionalidad se conserven en
las clases de dominio, no en la ventana. Definen las clases manejadores (Controlador) para que
procesen los eventos (peticiones) al sistema y redirecciones las clases dominio y ventana tanto el
procesamiento como la visualizacién de resultados respectivamente.
Algunos de los principales beneficios son:
v' Menor acoplamiento.
Mayor cohesion.
Las vistas proveen mayor flexibilidad y agilidad.

v
v
v' Mayor facilidad para el desarrollo de clientes ricos en multiples dispositivos y canales.
v' Mas claridad de disefio.

v

Facilita el mantenimiento.

14
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v' Mayor escalabilidad. [16]

1.11.2 ARQUITECTURA EN CAPAS

La arquitectura en tres capas permite que el desarrollo de la aplicaciébn se pueda llevar a cabo en
varios niveles y en caso de algun cambio solo se ataca al nivel requerido sin tener que revisar entre
cédigo mezclado.

v' Lacapa de la Presentacion: Como su nombre lo indica, esta capa retne todos los aspectos del
software que tienen que ver con las interfaces y la interaccién del usuario con las mismas.

v' La capa de negocio: Es la capa que sirve de comunicacion entre la capa de presentacion y la
capa de acceso a datos, es donde se implementa la l6gica del negocio de la aplicacion. Esta
capa también recibe el nombre de la capa de la Logica de la Aplicacion.

v' La capa de acceso a datos: Esta capa reline todos los aspectos del software que tienen que ver

con el manejo de los datos persistentes.

1.12 PATRONES DE DISENO

Los patrones de disefio son soluciones simples y elegantes a problemas especificos y comunes del
disefio orientado a objetos. Son soluciones basadas en la experiencia y que se ha demostrado que

funcionan.

1.12.1 Patron Alta Cohesion

El patron Alta Cohesion es una medida de cuan relacionadas y enfocadas estan las responsabilidades
de una clase. Una alta cohesion caracteriza a las clases con responsabilidades estrechamente
relacionadas que no realicen un trabajo enorme. Una clase con baja cohesién hace muchas cosas no
afines o un trabajo excesivo. La solucion es asignar una responsabilidad de modo que la cohesion siga

siendo alta.

1.12.2 Patron Bajo Acoplamiento

El patron Bajo Acoplamiento resuelve el problema de como dar soporte a una dependencia escasa y a
un aumento de la reutilizaciéon. La solucion es asignar una responsabilidad para mantener bajo

acoplamiento.
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1.12.3 Patron Puente

El patron Puente (Bridge): desacopla una abstracciéon de su implementacién. Es un patrén GOF
estructural utilizado para separar interfaces e implementacién de las clases que prestan servicios y
DAOs (Data Acces Object/clases de acceso a datos).

1.12.4 Patron Factory

El patron Factory es utilizado para la seleccién y retorno de una instancia de clase, de un nimero de
clases similares basado en la informacion que se le indique a la clase Factory. Este patrén propone
crear objetos por medio de distintos métodos, a partir de algunos atributos, pero sin especificar una
clase concreta. Generalmente estos métodos son estaticos y reciben como parametros, los valores a

los atributos necesarios para crear los objetos.

1.12.5 Patrén Instancia Unica

El patrén Instancia Unica (Singleton) garantiza la existencia de una unica instancia para una clase y la
creacion de un mecanismo de acceso global a dicha instancia. Es un patrén GOF creacional utilizado
para crear todas las instancias Unicas de las clases controladoras, servicios, daos contenidas en el

bean factory de Spring.

1.12.6 Patron Facade

El patrén Facade trata de hacer una estructura facilmente entendible que proporcione una forma de
trabajar ordenada. Se basa en proporcionar al programador una clase sencilla con un grupo de
métodos, uno para cada operacion permitida y de modo que sean estos métodos los que internamente
hagan las operaciones con el fin de llevar a cabo la correcta l6gica de la aplicacion. El patrén de disefio
Facade sirve para proveer de una interfaz unificada sencilla que haga de intermediaria entre un cliente

y una interfaz o grupo de interfaces mas complejas.

1.12.7 Patron DAO

El uso del patron DAO ofrece varios beneficios para la persistencia de datos. Este patrdén sirve para
separar el acceso a datos de la l6gica de negocio. Encapsula la fuente de datos. Oculta la API con la

gue se accede a los datos y centraliza todos los accesos a datos en una capa independiente.
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1.12.8 Patron Inyeccion de dependencias

Inyeccion de dependencias es una de las implementaciones del concepto Inversion de Control. Desde
la perspectiva de Inversion de Control se reconoce que los objetivos involucrados en la légica de
negocio de una aplicacion dependen de otros objetos de negocio, objetos de acceso a datos y
recursos compartidos. Todos ellos se ejecutan en un ambiente denominado Contenedor Ligero, en

cual es responsable de establecer las dependencias entres los objetos.
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CONCLUSIONES

En el sistema a desarrollar los datos a recopilar de la fuente Protein Data Bank seran los contenidos en
el formato de archivo PDB, se transformardn a través del algoritmo implementado por los
investigadores del CIM y posteriormente seran cargados en la base de datos para ser consultados. Se
determind utilizar el mecanismo de funcionamiento de los procesos ETL en el desarrollo del sistema.
La visualizacion de las estructuras moleculares se hara con JmolApplet. Se establecié la metodologia
OpenUp como la mas apropiada y UML como lenguaje de modelado y Visual Paradigm como
herramienta para el modelado. Se determinaron las tecnologias, herramientas y el sistema gestor de

base de datos a utilizar en el presente trabajo.
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CAPITULO 2: CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

INTRODUCCION

En este capitulo se describe el sistema propuesto para la situacion problemética. Se presentan las
caracteristicas y funcionalidades del sistema a partir de los requisitos funcionales y no funcionales. Se
identifican los actores que interactian con el sistema y se presentan los diagramas de casos de uso

del sistema con sus descripciones.

2.1 MODELACION DEL SISTEMA

2.1.1 Solucién informatica propuesta

Considerando que el volumen de archivos PDB a recopilar que se encuentran en un servidor del CIM
asciende a 6GB compactados, los que contienen treinta y seis mil ficheros al descompactarse; se
propone realizar el proceso de extraccion, transformacion y carga de los mismos en la base de datos a
través de una aplicaciéon escritorio. De esta manera se garantiza que el procesamiento de los datos se
realice en la PC cliente, lo que no se podria hacer con una aplicacion Web. La base de datos podra ser
consultada a través de una aplicacién Web. La integracion de ambas aplicaciones estara garantizada

con el uso de la tecnologia Java Web Start.

2.1.2 Requisitos Funcionales y No Funcionales del Sistema

Requisitos Funcionales:

Los requerimientos funcionales son capacidades o condiciones que el sistema debe cumplir, y se
mantienen invariables sin importar con que propiedades o cualidades se relacionen. Se muestran a

continuacion los requisitos funcionales del sistema:

R 1. Autenticar Usuario.
R 2. Registrar Investigador.
R 3. Visualizar Proteina.
R 4. Consultar Informacién de la Base de Datos.
R 4.1. Realizar Consulta Predeterminada a la Base de Datos.

R 4.2. Diseflar Nueva Consulta a la Base de Datos.
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R 4.3. Consultar Vista Logica de la Base de Datos.

R 4.4. Consultar Fichero PDB.

R 4.5. Consultar Informacion de Fichero PDB.

R 4.6. Consultar Informacion de Ligando.

R 4.7. Consultar Informacion de Sitio de Enlace.
R 5. Gestionar Consultas Predeterminadas.

R 5.1. Insertar Consulta Predeterminada.

R 5.2. Listar Consultas Predeterminadas.

R 5.3. Eliminar Consulta Predeterminada.
R 6. Exportar Resultado de Consulta.

R 6.1. Exportar Consulta en Formato .tar.gz.

R 6.2. Exportar Consulta en Formato ligand.pdb.

R 6.3. Exportar Consulta en Formato .contact.table.
R 7. Gestionar Usuarios.

R 7.1. Listar Usuarios.

R 7.2. Eliminar Usuario.

R 7.3. Crear Nuevo Administrador.
R 8. Gestionar Comentarios del Administrador.

R 8.1. Listar Comentarios.

R 8.2. Eliminar Comentario.

R.8.3. Responder Comentario.
R 9. Gestionar Comentarios del Investigador.

R 9.1. Redactar Nuevo Comentario.

R 9.2. Listar Comentarios Respondidos.

R 9.3. Eliminar Comentario Respondido.

R 9.4. Responder Comentario al Administrador.
R 10. Autenticar Administrador.
R 11. Actualizar la Base de Datos.

R 11.1. Almacenar un fichero PDB.

R 11.2. Almacenar directorio de ficheros PDB.

R 11.3. Almacenar ficheros PDB desde el servidor FTP.
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Requisitos no funcionales:

Los requerimientos no funcionales son propiedades o cualidades que el producto debe tener. A

continuacion se presentan los requisitos no funcionales identificados para el sistema.
v' Requerimientos de software:

Para las PCs clientes que requieran la aplicacion Web el Sistema Operativo Windows 95 o superior o
Sistema Operativo Linux basados en distribuciones Debian. Los usuarios accederan al sistema
utilizando uno de los siguientes navegadores: Mozilla 1.7 o superior, Firefox 0.9.3 o superior, Internet
Explorer 7.0 o superior, Opera 7.23 o superior. Ademas se deberd contar con resoluciones de
[1024x768pix — 800x600pix].

Para las PCs clientes que requieran la aplicacion escritorio el Sistema Operativo Linux basados en
distribuciones Debian. Maquina Virtual de Java version 1.6 o superior. Libreria libg2cO para ejecutar
aplicaciones desarrolladas en Fortran 77.

Para el Servidor de base de datos el Sistema Operativo Linux basados en distribuciones Debian.
Postgres 8.3.

Para el Servidor Web el Sistema Operativo Linux basados en distribuciones Debian. Apache — Tomcat
5.5.

Para el Servidor Ftp: Sistema Operativo Linux basados en distribuciones Debian.

v" Requerimientos de hardware:

Para las PCs clientes que requieran la aplicacién escritorio se proponen los siguientes requisitos
minimos: 64Mb de RAM y 100Mb de espacio libre en el disco duro.

Los servidores como minimo deberan contar con 256Mb de RAM y 40GB de disco duro.

Todas las maquinas implicadas deben estar conectadas a una red de al menos 100 Mbps de

velocidad.
v' Requerimientos de extensibilidad:
Se debe lograr un disefio adaptable al proceso ETL, con la capacidad de soportar reglas adicionales

de extraccion, transformacion y carga de datos. Se debe brindar la posibilidad de modificar las

funcionalidades existentes sin impactar en el resto de los requerimientos contemplados en el sistema.
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v" Requerimientos de restricciones en el disefio y la implementacion:

Los nombres de clases deben ser simples y descriptivos, utilizando palabras completas y acronimos o
abreviaturas (a no ser que la abreviatura sea conocida, como DAOImpl o PDB) al igual que los
métodos. Los nombres de variables deben ser significativos. La eleccion de un nombre de variable
debe ser pensada para que un lector casual al verla comprenda su uso. El lenguaje de programacion
utilizado para la implementacion serd Java y se utilizard el entorno de programacién brindado por el

IDE Eclipse y el sistema gestor de base de datos sera PostgreSQL.

v" Requerimientos de apariencia o interfaz externa:
El sistema tendra una apariencia amigable con colores de bajos tonos. Las paginas de la aplicacion
Web no se cargaran con mucha informacién, y contendran solo las imagenes necesarias. Se hara uso
de la simbologia mediante iconos para indicar algunas funcionalidades del sistema.

v" Requerimientos de usabilidad:
El sistema tendra un ambiente sencillo y sera facil de manejar por los usuarios, incluso aguellos que no
han tenido mucha experiencia en el trabajo con computadoras o con sistemas informéticos. Los
usuarios finales de la aplicacibn deben tener un conocimiento previo acerca de los formatos de
estructuras biologicas que el software maneja (formato PDB). Este nivel de conocimiento describe los
limites apropiados para el uso del sistema.

v' Requerimientos de soporte:

Se impartir4 una preparacién a los usuarios finales en la cual se explicard cdmo se realizara el trabajo

con el sistema.

v' Requerimientos de portabilidad:
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El sistema podra admitir cambios en la base del sistema operativo, se usara sobre los sistemas

operativos Windows de arquitectura 32bits o 64bits y cualquier distribucion de GNU-Linux,

exceptuando la aplicacion escritorio que podra ser ejecutado sélo en sistema operativo GNU-Linux.

v" Requerimientos politicos-culturales

El idioma que se empleara en el sistema sera el espafiol, pero los reportes de las estructuras proteina-

ligando se presentaran en ingles.

v" Requerimientos de seguridad:

Las contrasefias deberan tener mas de 5 caracteres de longitud. El sistema debe contar con una

proteccion contra acciones no autorizadas o que puedan afectar la integridad de los datos. Los

permisos para acceder al sistema seran dados en dependencia del rol del usuario.

2.1.3 Descripcion de los actores del sistema

Actor

Descripcion

Administrador

Es el encargado de mantener actualizada la base de datos y de elaborar
las consultas comunes que un investigador puede hacer a la misma
(consultas predeterminadas). Ademas de ser el responsable de responder
las inquietudes o sugerencias que los investigadores puedan tener sobre

el sistema.

Investigador

Es la persona que interactla con el sistema para consultar informacion de
la base de datos. Puede enviar mensajes sobre la aplicacién, hacer

sugerencias y plantear sus inquietudes a través de los mismos.
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2.1.4 Diagramas de Casos de Uso del Sistema

Investigador

/ Umario

A

Administrador

Fig. 1 Diagrama General de CUS

A

Administrador

Fig. 2 Paquete Escritorio
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as

Registrar Investigador

Investigador

Gestionar Usuarios

Adminigtrador

Gestionar Comentarios del Adm inistrador

Gestionar Comentarios del Investigacor

Autenticar Usuario

Visualizar Proteina

Usuario Consuttar Informacion de la Bm

//D Extension Points

<<Extend>>

Exportar Resultado de Consulta

Gestionar Consultas Predeterminadas

Fig. 3 Paguete Web

2.1.5 Descripcion de los Casos de Uso del Sistema

Descripcion del Caso de Uso: Con

sultar Informaciéon de la Base de Datos.

Nombre del CUS

Consultar Informacién de la Base de Datos.

Actores Usuario (Inicia el CU).
Propdsito Realizar consultas a la Base de Datos.
Resumen El caso de uso se inicia cuando el usuario selecciona la opcién

“CONSULTAS”. El sistema muestra las interfaces
correspondientes para dar cumplimiento al caso de uso. El

usuario realiza las acciones necesarias. Finaliza el caso de uso.

Referencias

R41,R42,R43,R44,R45 R4.6,R4.7.

Precondiciones

El usuario debe estar registrado en el sistema.

Curso Normal de los Eventos
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Seccidon: “General”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

1. El usuario del sistema se dirige al menu
principal vy
“CONSULTAS".

selecciona la  opcion

2. El sistema muestra un listado de consultas
predeterminadas y la posibilidad de ir a la seccion

“Consultas Avanzadas”.

Seccion: “Realizar Consult

a Predeterminada a la Base de Datos”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

3. El usuario selecciona una consulta del
listado de consultas predeterminadas y la

opcion “Buscar”.

4. El sistema verifica que la consulta sea correcta.

5. El sistema muestra la informacién contenida en la

base de datos relacionada con la consulta.

6. El usuario selecciona el fichero del cual

desea ver la informacién que contiene. Ir al

paso 9.
Seccion: “Disefnar Nueva Consulta a la Base de Datos”
Acciones del Actor Respuesta del Sistema
3. El wusuario selecciona la opcién | 4. El sistema muestra una interfaz brindando las

“Consultas Avanzadas” para disefiar una

nueva consulta.

posibilidades necesarias para que el usuario disefie
una nueva consulta (El sistema muestra las tablas de
la base de datos con los respectivos atributos para
facilitar el disefio de las consultas) y brinda la
posibilidad de ver el disefio de clases de la base de

datos.

5. El

selecciona la opcién “Ejecutar” para ver el

usuario disefia la consulta vy

resultado.

6. El sistema verifica que la consulta haya sido

disefada correctamente.

7. El sistema muestra toda la informacién contenida en

la base de datos relacionada con la consulta.

8. El usuario selecciona el fichero del cual

desea ver la informacién que contiene. Ir al
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paso 9.

Seccion: “Consultar Vista Légica de la Base de Datos”

Acciones del Actor

Respuesta del sistema

5. El usuario selecciona la opcion “Disefio

de clases de la base de datos”.

6. El sistema muestra la vista légica de la base de
datos.

Seccion: “Consultar Fichero PDB”

Acciones del Actor

Respuesta del sistema

1. El usuario indica el fichero PDB del cual
desea consultar informacién en la opcién
‘busqueda rapida” la cual puede ser
accedida desde cualquier pagina del

sistema.

2. El sistema verifica que el identificador sea correcto.

3. El sistema mostrara toda la informacion contenida
en la base de datos relacionada con el fichero al que
pertenece el identificador (Si el usuario inserta solo
una parte del identificador, el sistema mostrara la
informacion contenida en la base de datos de todos los
ficheros relacionados con la parte del identificador

insertado).

4. El usuario selecciona el fichero del cual
desea ver la informacién que contiene. Ir al

paso 9.

Seccion: “Consulta

r Informacion de Fichero PDB”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

9. El sistema muestra un listado de los ligandos vy
sitios de enlace del fichero PDB con la informacién

contenida en la base de datos sobre los mismos.

Seccion: “Consultar Informacién de Ligando”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

10. El usuario selecciona un ligando.

11. El sistema busca la informacion del ligando.
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12. El sistema muestra toda la informacién contenida

en la base de datos relacionada con el ligando.

Seccion: “Consultar Informacion de Sitio de Enlace”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

10. El usuario selecciona un sitio de | 11. El sistema busca la informacion del sitio de enlace.

enlace.

12. El sistema muestra toda la informacién contenida

en la base de datos relacionada con el sitio de enlace.

Flujos Alternos

Seccion: “Realizar Consulta Predeterminada a la Base de Datos”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5.1. Si la consulta no es correcta el sistema muestra el

mensaje “Seleccione una opcion valida”. Ir al paso 2.

Seccion: “Diseinar Nueva Consulta a la Base de Datos”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

7.1. Si la consulta ya se encuentra insertada como
predeterminada el sistema muestra el mensaje “La
consulta se encuentra en el listado de consultas

predeterminadas” y muestra el resultado.

7.2. Si la consulta fue disefiada incorrectamente o no
hay resultados el sistema muestra el mensaje "No se

han obtenido resultados”. Ir al paso 4.

7.3. Si el usuario inserta los operadores “delete”,
“‘update”, “create” o “select’, el sistema muestra el
mensaje "Los operadores delete, update, create y

select no estan permitidos". Ir al paso 4.

7.4. Si el usuario hace una consulta sobre las tablas
Cimuser o Comment el sistema muestra el mensaje

“No se pueden efectuar consultas sobre esta tabla”. Ir

al paso 4.

Seccion: “Consultar Fichero PDB”
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Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

3. Si el identificador es incorrecto el sistema muestra el
mensaje " No ha habido ningun resultado para su

busqueda”. El usuario puede volver al paso 1.

Seccion: “Consulta

r Informacion de Fichero PDB”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

9.1. Si el identificador es incorrecto el sistema muestra

el mensaje "El identificador no existe”.

Seccion: “Consultar Informacién de Ligando”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

12.1. Si el sistema no encuentra la informacion
muestra el mensaje "El identificador no existe o no es

un entero".

Seccion: “Consultar

Informacion de Sitio de Enlace”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

12.1. Si el sistema no encuentra la informacién
muestra el mensaje "El identificador no existe o0 no es

un entero".

Prioridad:

Critico

Descripcion del Caso de Uso: Gestionar Consultas Predeterminadas.

Nombre del CUS Gestionar Consultas Predeterminadas.

Actores Administrador (Inicia el CU)

Propdsito Permitir insertar o eliminar consultas predeterminadas.

Resumen El caso de uso se inicia cuando el administrador selecciona la
opcioén “Insertar Consulta” o en la secciébn Administracién, la

opcién

“Listar consultas predeterminadas”. El sistema muestra

las interfaces correspondientes para dar cumplimiento al caso
de uso. El administrador realiza las acciones necesarias.

Finaliza el caso de uso.

Referencias R4.2, R5.1, R5.2, R5.3.
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Precondiciones

El administrador debe estar registrado en el sistema.

Poscondiciones

Quedan actualizadas las consultas predeterminadas.

Curso Normal de los Eventos

Seccion “Insertar Consulta Predeterminada”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

1. Después de haber disefiado una nueva
consulta (Ir a Caso de Uso: Consultar
Informacion de la Base de Datos, Seccion:
“Disefiar Nueva Consulta a la Base de
la

Datos”) el administrador selecciona

opcion “Insertar Consulta”.

2. El sistema muestra la interfaz que permite insertar

un Titulo para la consulta.

3. El administrador inserta el titulo de la

consulta.

4. El sistema verifica el titulo de la consulta.

5. El sistema inserta la consulta como predeterminada
y muestra la interfaz que contiene el listado de
consultas predeterminadas actualizada con la nueva

consulta insertada.

Seccion “Listar Consultas Predeterminadas”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

1. El administrador selecciona la seccién

“Administracion”

2. El la interfaz del éarea de

administracion con las posibles acciones a realizar por

sistema muestra

el administrador.

3. El administrador selecciona la opcién

“Listar consultas predeterminadas”.

4. El listado de consultas

predeterminadas y brinda la posibilidad de eliminar

sistema muestra el

consultas.

5. El administrador indica eliminar consulta.

6. El sistema verifica la consulta a eliminar.

7. El sistema elimina la consulta predeterminada.

8. EI la lista de consultas

predeterminadas actualizada.

sistema muestra

“Flujos Alternos”

Seccion “Insertar Consulta Predeterminada”
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Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5.1 Si el campo para insertar el titulo esta vacio el
sistema muestra un mensaje “Debe especificar un

Titulo”. Ir al paso 2.

5.2 Si ocurre un error al insertar la consulta se muestra

el mensaje “Se ha perdido la informacion”.

5.3 Si existe una consulta predeterminada con el
mismo nombre el sistema muestra un mensaje "Una
consulta con el mismo nombre ya ha sido insertada”. Ir

al paso 2.

5.4 Si se transforma la url y la consulta no es valida se
muestra el mensaje "Ha ocurrido un error en la

consulta".

Seccioén “Listar Consultas Predeterminadas”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

7.1. Si el sistema no encuentra la consulta a eliminar
muestra el mensaje “El identificador no existe o no es

un entero”.

Prioridad

Critico

Descripcion del Caso de Uso: Exportar Resultado de Consulta.

Nombre del CUS Exportar Resultado de Consulta (Caso de Uso Extendido).

Actores Usuario (Inicia el CU)

Propdsito Exportar resultado de una consulta.

Resumen El caso de uso se inicia cuando el usuario selecciona la opcion

“Exportar tar.gz”, “Exportar ligand.pdb” o “Exportar contact.table”. El
sistema muestra una ventana para que el usuario seleccione la
direccién donde desea exportar la consulta. El usuario selecciona la

direccidn, el sistema exporta la consulta. Finaliza el caso de uso.

Referencias R41,R42,R44,R45 R6.1,R6.2,R6.3.

Precondiciones El usuario debe estar registrado en el sistema.
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Prioridad:

Critico

Descripcion del Caso de Uso: Actualizar la Base de Datos.

Nombre del CUS

Actualizar la Base de Datos.

Actores Administrador (Inicia el CU).
Propésito Actualizar la base de datos.
Resumen El caso de uso se inicia cuando el administrador selecciona en la

opcion Procesar PDB una de la opciones “Almacenar un fichero PDB”,
“Almacenar directorio de ficheros PDB” o “Almacenar ficheros PDB
desde el servidor’. El administrador realiza las acciones necesarias.

Finaliza el caso de uso.

Referencias

R 10.1, R 10.2, R 10.3.

Precondiciones

El administrador debe estar registrado en el sistema.

Poscondiciones

Curso Normal de los Eventos

Seccioén “General”

1. El administrador selecciona la seccion | 2. El sistema muestra las opciones: “Almacenar un
“Procesar PDB”. fichero PDB”, “Almacenar directorio de ficheros PDB” o
“Almacenar ficheros PDB desde el servidor”.
Seccion “Almacenar un fichero PDB”
Acciones del Actor Respuesta del Sistema

3. El administrador selecciona la opcién | 4. El sistema comprueba el sistema operativo.

“Almacenar un fichero PDB”.

5. El sistema muestra una ventana para que el
administrador seleccione el fichero que desea

almacenar.

6. El administrador selecciona la direccién | 7. El sistema comprueba la direccién del fichero.

del fichero a almacenar en la base de

datos.

8. El sistema envia a procesar el fichero.

9. El sistema comprueba que los recursos para hacer

32



CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

U c I Informaticas

el procesamiento hallan descargado correctamente en
la PC cliente.

10. El sistema realiza las reglas de extracciéon
correspondientes.

11. El sistema deposita el resultado de la extraccion en

un almacenamiento intermedio.

12. El sistema obtiene el resultado de la extraccién

contenido en el almacenamiento intermedio.

13. El sistema realiza las reglas de transformacion.

14. ElI sistema deposita el resultado de la

transformacion en un almacenamiento intermedio.

15. El sistema obtiene el resultado de Ila
transformacion contenido en el almacenamiento

intermedio.

16. El sistema verifica la conexion con la base de

datos.

17. El sistema almacena el resultado en la base de

datos.

18. El sistema muestra el mensaje “El fichero fue

almacenado en la base de datos correctamente”.

Seccion “Almacenar directorio de ficheros PDB”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

3. El administrador selecciona la opcion

“Almacenar un directorio”.

4. El sistema comprueba el sistema operativo.

5. El sistema muestra una ventana para que el
administrador seleccione el directorio que desea

almacenar.

6. El administrador selecciona el directorio.

7. El sistema comprueba la direccién del directorio.

8. El sistema envia a procesar los ficheros contenidos

en el directorio. Ir al paso 9.

Seccion “Almacenar ficheros PDB desde el servidor FTP”
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cas

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

3. El administrador selecciona la opcion
“Almacenar ficheros PDB desde el servidor
FTP”.

4. El sistema comprueba el sistema operativo.

5. El sistema envia a procesar los ficheros contenidos

en el servidor FTP.

6. El sistema comprueba que los recursos para
procesar los ficheros se hallan descargado

correctamente en la PC cliente.

7. El sistema verifica la conexion con el servidor.

8. El sistema se conecta con el servidor.

9. El sistema comienza a descargar los ficheros. Ir al

paso 10.

Flujos Alternos

Seccion “Almacenar un fichero PDB”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5.1. Si el sistema operativo no es Linux el sistema
muestra el mensaje “El sistema operativo debe ser

Linux”.

8.1. Si la direccion del fichero es incorrecta el sistema

muestra el mensaje “Debe seleccionar un fichero”.

10.1. Si los recursos para hacer el procesamiento no
se descargaron correctamente en la PC cliente el
sistema muestra el mensaje “No se pudo copiar el

directorio de trabajo correctamente”.

13.1 Si el fichero no puede ser transformado el sistema
mostrara un mensaje “El pdb (identificador del pdb) no

es valido para aplicarle el algoritmo de trasformacién”.

17.1 Si falla la conexién con la base de datos el
sistema muestra el mensaje “Se ha perdido la

conexion con el servidor de base de datos”.
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Seccién “Almacenar directorio de ficheros PDB”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5.1. Si el sistema operativo no es Linux el sistema
muestra el mensaje “El sistema operativo debe ser

Linux”.

8.1 Si la direccion del directorio no es correcta el
sistema muestra el mensaje “El directorio seleccionado

no contiene ficheros pdb”.

13.1. Si existe algun problema cuando se estan
transformando los ficheros el sistema lo dejara
registrado en un fichero de texto .log que se

encontrara en la raiz del programa.

Seccion “Almacenar ficheros PDB desde el servidor FTP”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5.1. Si el sistema operativo no es Linux el sistema
muestra el mensaje “El sistema operativo debe ser

Linux”.

Si los recursos para hacer el procesamiento no se
descargaron correctamente en la PC cliente el sistema
muestra el mensaje “No se pudo copiar el directorio de

trabajo correctamente”.

8.1 Si la conexién es rechazada el sistema muestra el
mensaje  “Conexion rechazada revise el fichero

srdpl_etl.xml”.

10.1 Si cuando se estan descargando los ficheros del
servidor falla la conexion el sistema muestra el
mensaje “Se ha perdido la conexion con el banco
pdb”.

13.1. Si existe algun problema cuando se estan
procesando los ficheros el sistema lo dejara registrado

en un fichero de texto .log que se encontrara en la raiz
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del programa.

Prioridad:

Critico
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CONCLUSIONES

En este capitulo se definieron las caracteristicas principales del sistema. Para dar cumplimiento a las
funcionalidades y caracteristicas del sistema se detectaron los requisitos funcionales y no funcionales;
por lo que se determind que para un mejor funcionamiento del sistema, quedaria compuesto por una
aplicacion escritorio y una aplicacién Web. Se identificaron los actores del sistema asi como los casos

de uso del sistema con sus descripciones.
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CAPITULO 3: DISENO DEL SISTEMA

INTRODUCCION

En este capitulo se mostraran los artefactos de disefio generados durante el flujo de trabajo de Analisis
y Disefio para el sistema. Se describira en términos del lenguaje de los programadores, cada una de
las clases, con atributos y métodos, y la relacion entre ellas. Esta descripcién se encuentra detallada
en las clases del disefio y los diagramas de secuencia generados para la aplicacion de escritorio y la
aplicacion Web. Se realizard ademas el redisefio de la base de datos y se mostrara la vista logica de la
misma que cumple con los requerimientos actuales del CIM. Se presentard el modelo de despliegue
para mostrar la distribucion fisica del sistema.

La siguiente figura muestra como quedaran integradas ambas aplicaciones:

=il =]

Paquete Web Paquete Escaritorio

< _________

Fig. 4 Diagrama de Paquetes de la Solucién

3.1 DISENO DE LA APLICACION ESCRITORIO

La aplicacion escritorio se definié con el objetivo de realizar el proceso de recopilacién de datos
provenientes de la fuente Protein Data Bank para almacenarlos en una base de datos. Los artefactos
generados incorporan el uso de los procesos ETL para representar el correcto manejo del gran
volumen de datos a extraer, transformar y cargar en la base de datos. En la implementacién del
modulo escritorio se introduce la arquitectura en tres capas, por lo que en los diagramas de las clases
del disefio se refleja este patrén arquitectonico (Ver fig. 5). Los diagramas de interaccion y los
diagramas de las clases del disefio muestran ademas como sera utilizado el framework spring en la

fase de implementacion.
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[ ] | |

Capa de Presentacion Capa de Negocio Capa de Acceso a Datos

------ > o>

Fig. 5 Patron Arquitectonico Tres Capas

3.1.1 Aplicacion de los Patrones de Disefio

v' Patron Alta Cohesion

Se  utiliza por ejemplo en la creacibn de la interfaz ITransform y su implementacion

PdbTransformDatalmpl que son las que tienen la responsabilidad de manejar toda la informacion
referente al proceso de transformacion de los archivos PDB, de esta forma se logra abstraer el servicio
TransformService de la forma en que se hace dicho proceso, asi mismo ocurre para los servicios de

extraccion y carga. La siguiente figura evidencia el uso de este patron.

TransformerService
#transformer : ITransform
#bufferE T : BufferExtractTransform
ZbufferTL : BufferTransformLoad
#countPDB Transform : int =0 A

<<|nterface>>
ITransform
+Transform Data(file : MyPdbFile) : PdbMor

#countPDBDiscarded : int = 0 )

+Transform erService()

+run() : void

+getCountPDBDiscarded() : int

+setCountP DBDiscarded(countPDBDiscarded : int) : void
+getTransformer() : ITransform
+setTransformer(transformer : ITransform) : void
+getBufferET() : BufferExtradtTransform

+setBufferE T(bufferE T : BufferExtracdtTransform) : void
+getBufferTL(): BufferTransformLoad

+setBufferT L(bufferTL : BufferTransfonm Load) : void
+getCountPDB Transform() : int

+setC ountP DBTransform(countPDBT ransfonm : int) : void

| PdbTransformbD atalmpl

ZhiologicalStructure D AOs : IBiologicalStructureD AO[]

+Transform Data(file : MyP dbFile): P dbMor

-processP DB(file : MyP dbFile): void

-getPdbMor(file : MyPdbFile) : PdbMor

-getListfilebyDirectory(m odelDir : String, flag : int) : List<String=

-getE xtension(fuenteF : File) : String

-searchProtein Atom(ls : List<ProteinAtom=, number : int): ProteinAtom
-searchLigandAtom(ls : List<LigandAtom=, number: int) : LigandAtom

+getBiological StrudureD AOs() : IBiologicalStrucdureD AO []
+setBiologicalStructureD AO s(biological StructureD AOs : |BiologicalStructure D AO []): void

Fig. 6 Patron Alta Cohesién

v' Patrén Bajo Acoplamiento

Se logré un bajo acoplamiento de clases al utilizar el patrén inyeccién de dependencias. Un conjunto

de clases importan determinadas

interfaces y no crean directamente instancias de las

implementaciones de dichas interfaces. Las instancias de dichas interfaces se configuran en un fichero
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XML logrando un acoplamiento o desacoplamiento sin necesidad de modificar el codigo fuente. Por
ejemplo las interfaces IExtract, ITransform e ILoad y sus respectivas implementaciones

Esta relacion no es directa ya que es
inyectada por un fichero de configuracion xmi
i ' i
) ' '
) ' '
) ' '
) ' '
) ' '
) ' '
) ' '
) ' '
IExtract ! ITransform ! ! ILoad
i ' i
) ' '
FAN 1 JAN : ¢ AN
B ] Doz : b sarzmens i
| 1 |
| ] |
PdbE xtractD atalmpl PdbTransformbD atalmpl PdbLoadD atalmpl

Fig. 7 Patron Bajo Acoplamiento

v" Patron Puente

Como se muestra en la siguiente figura en la aplicacién escritorio se pone en practica este patron para
separar la interfaz IBiologicalStructureDAO de su implementacién, en este caso es implementada por
las clases LigandsCIMDAOImpl, TableCIMDAOImpl y MorCIMDAOImpl.

<=<Interface>>
IBiologicalStructureDAO
+ExtractDatafromSource(input : Fike) : BiologicalStructurePartialinfo
-g etExtensi Fichero() : String
AN AN

LigandsCIMD AO Impl
#extensionesFichero : String

+L igandsCIMD AOImpl ()
+E xtractDatafromSource(input : File) : BiologicalStructureP artiallnfo +TableCIMDAOImpI()
+getE xtensionesFichero() : String +E xtractDatafromSource(input : File) : BiologicalStructureP artialinfo

1 1
1
1
1
1
1
1
1
‘
+setE xtensione sFichero(extensione sFichero : String): void : +getE xtensionesFichero() : String
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1

TableCINMD AOImpl
ZextensionesFichero : String
~inputData : File

-getAllLinesF romFile(file : File) : List<String> +setE xtensione sFichero(extensione sFichero : String) : void
-getAllLinesF romFile(file : File) : List<String>
-getLineByField(listlines : List<String=, field : String) : String
+getValuebyline(line : String, toknumber : int) : String
-FirstToken(ine : String) : String

-tokenCount(line : String): int

MorCIMD AO Impl
#extensionesFichero : String
+setE xtensione sFichero(extensione sFichero : String): void
+E xtractDatafromSource(input : File) : BiologicalStructureP artiallnfo
+g etE xtensionesFichero() : String
-getAllLinesF romFile(file : File) : List<String>

Fig. 8 Patron Puente
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v Patron Factory

En el disefio de la capa de datos se ha utilizado el patrén Factory para la creacion de las clases que
contienen toda la informacién para la conexion a la base de datos a través de los parametros obtenidos
del fichero de configuracion srdpl-daoContext.xml utilizando inyeccion de dependencias internamente
al invocar al fichero de configuracion hibernate.properties donde se encuentran los atributos para la
conexion. De esta manera se obtiene un cédigo fuente mucho mas legible y organizado debido a que
toda la configuracion de la capa de datos se encuentra centralizada. Este ejemplo se aplica al disefio
de ambas aplicaciones. Ver fig. 10

v Patrén Instancia Unica

En la aplicacion escritorio se garantiza la existencia de una Unica instancia para una clase y la creacion
de un mecanismo de acceso global a dicha instancia. Todas estas ventajas son introducidas por el
framework spring, ejemplo de ello son los archivos de configuracién srdpl-daoContext.xml donde se
encuentran los beans de los objetos de acceso a datos, los cuales siempre estaran disponibles a

través de la clase MyBeanFactory. Este ejemplo se aplica al disefio de ambas aplicaciones. Ver fig. 10

v' Patron DAO

PdbMorDAO
encapsula la
implementacion
de la fuente de
datos

srdplController <<use>> PdbMorDAO

<<Createluses>>

PdbMor

Fig. 9 Patron DAO Escritorio

En la aplicacion escritorio la clase PdbMorDAO es la encargada de utilizar los objetos de la clase

entidad PdbMor que son llamados desde el controlador srdplControler. El controlador srdplController
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es la clase que quiere acceder a la fuente de datos para poder almacenar o consultar datos.
PdbMorDAO abstrae al srdplControler de los detalles del acceso a la fuente de datos. PdbMor es la

clase intermedia entre el srdplControler y la clase de acceso a datos PdbMorDAO.

v Patron Inyeccién de dependencias.

El patron inyeccion de dependencias se utiliza para la configuracion y utilizacion de los objetos de
acceso a datos removiendo de esta manera del cédigo los elementos de configuraciébn como: la
direccion del servidor de base de datos, el puerto por el que se establecera la conexion, la cantidad
total de conexiones, el usuario y se realiza de manera transparente, pues se ejecuta enteramente a
través de Spring (MyBeanFactory es la clase que se encarga de construir los beans del contexto

definido). Este ejemplo se aplica al disefio de ambas aplicaciones.

Esta relacion no es directa ya que esinyectada a travésB
del fichero de configuracion srdpl-daoContext.xml.
MyBeanFactory esla clase que se encarga de construir
los beans.

7 .

dao dao.lmpl

Fig. 10 Patr6n Inyeccion de Dependencias

v' Patron Facade
Como se muestra en la siguiente figura se disefiaron los servicios ExtractorService,

TransformerService y LoaderService para la implementacion de las reglas de negocio y para ocultar la

complejidad de las clases inferiores a la clase controladora srdplController cuando los solicita.
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srdplController

N
ExtractorS ervice TransformerService LoaderService

| i |

' ! '

L} ' L}

' | '

L} ' L}

' | '

i i '

' | '
ExtractorService oculta al TransformerService oculta al LoaderService oculta al
controlador el proceso de controlador el proceso de controlador el proceso de
extraccion transformacion carga

Fig. 11 Patron Facade

3.1.2 Diagramas de Clases del Disefio

La siguiente figura muestra el disefio de los paquetes principales para la aplicacion escritorio
cumpliendo con el patrén arquitecténico definido. El administrador realiza las peticiones a la clase
principal contenidas en el paquete visual, las cuales son atendidas por la clase controladora del
paquete controller, esta clase es la encargada de ejecutar los procesos de extraccion, transformacion y
carga para los archivos PDB a almacenar en la base de datos. En el paquete extract se encuentran las
clases encargadas de obtener los ficheros y aplicarles las reglas definidas para el proceso de
extraccion. El resultado de la extraccion es depositado en un buffer intermedio que se encuentra en el
paquete Util el cual es el punto de partida del proceso de transformacién. En el paquete transform se
encuentran las clases encargadas de aplicar las reglas definidas para el proceso de transformacion y
el resultado es depositado en otro buffer intermedio. Finalmente en el paquete load se encuentran las
clases encargadas de obtener los datos depurados que se encuentran en el buffer intermedio vy
cargarlos a la base de datos. La capa de acceso a datos, que se encuentra representada por el

paquete dao, encapsula el proceso de carga de los datos en la base de datos.

43



-

DISENO DEL SISTEMA U

de las Ciencias
Informaticas

Fig. 12 Diagrama General Aplicacién Escritorio

Cada proceso de extraccion, transformacién y carga de datos sera atendido por una clase de servicio
ExtractorService, TransformerServie y LoaderService que se encuentran en los paquetes extract,
transform y load respectivamente. Estas clases heredan de la clase Thread, por lo que cada una se
hallara verificando constantemente si en los almacenamientos intermedios se encuentran datos para
procesar, de ser asi el servicio que encuentre informacibn comenzara a procesarla
independientemente de las acciones de otro servicio.

Los siguientes diagramas muestran con un nivel de profundizacién mayor los paquetes y clases que
contienen los paquetes Extract, Transform y Load.

Fig. 13 Paquete extract

Fig. 14 Paquete transform
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Fig. 15 Paquete load

A continuacioén se explica en detalle cdmo procede cada clase definida en el flujo de trabajo de Analisis
y Disefio, en el proceso de almacenamiento de los archivos provenientes de la fuente Protein Data
Bank. La figura muestra el disefio de las clases que representan el paquete Visual donde el
administrador, después de autenticarse en la ventana VLoggin, realiza las distintas peticiones de
almacenamiento de los ficheros. Las peticiones del administrador son realizadas a la clase VPrincipal y
la clase VProgress muestra en todo momento el avance en el proceso de almacenamiento de los
archivos PDB, mientras que la clase updateProgressBar, como su nombre lo indica, mantiene la clase

VProgress actualizada.

progress S

progress

Fig. 16 Paquete visual
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La siguiente figura muestra la clase controladora que atiende las peticiones de la clase VPrincipal y
ejecuta los procesos de extraccion, transformacion y carga de los archivos PDB a la base de datos.

| SrdplControler
ZextractorService : ExtractorService
Ztransform erService : TransformerService
ZloaderService : LoaderService
Zdowloader : IDowloader

+S rd plC ontrolen()

+E TLPdb(path : String) : void

+T ransform Data() : void

+T ransform Data(file Asbyte : byte []) : void

+L oadData() : void

+E TLOneP DB(pdhb : File) : void

+E TLPDBDirectory(path : String) : void

+L oadD ata(fileAsbyte : byte []): void

+L oadDirectoryData(path : String) : void

+L oadDirectoryData(flesAsByte : List<byte=) : void
-getListfilebyDirecory(m odelDir: String) : String []
+m ain(args : String []) : void

Fig. 17 Paquete controller

3.1.2.1 PROCESO DE EXTRACCION DE DATOS

A continuacion se explica las interacciones de las clases que intervienen en el proceso de extracciéon
de los archivos PDB. La clase ExtractorService comprueba si la peticion del administrador es
almacenar los ficheros PDB desde el servidor, de ser asi la interfaz IDownloader y su implementacion
son las encargadas de crear la conexién al servidor y comenzar a descargar los ficheros en cantidades
de 50. Las reglas de extraccibn se realizan en la clase IExtract y su implementacion
PdbExtractDatalmpl. Los ficheros obtenidos de Ila extraccion son almenados en el
BufferExtractTransform.

En caso de que sea un directorio o un fichero lo que se desee almacenar se comprueba que sea un
directorio o un fichero respectivamente y se hace el mismo proceso obviando el uso de la interfaz

IDownloader y su implementacion.
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ExtractorService

<<Interface>>

& -extractor : |Extract
1D der

-bufferET : BufferE xtractTransform

+Connect() : void -filesP db : List<File> = null
+Connect(host : String, usser : String, pass: Stang) : void _source : String

+Down loadFiles(number : int, path : String) : File _countPDBE xtracted - int = 0
+DownbbadFikes(remoteFile : String, localpath : Sting) : File countPDBToProcess - int = -1
+DownloadA NFiles(p ath : String) : List<File> #dowloader : IDownload
+DownlbadFilesAsByteAmay(humbering : int, numberFinal: int) : List<byte> #countPDBDiscarded : int = 0

+getCountFiles() : int
+Disconnect(): voxi
+getlListFike s(): FTPFie []

+checkConned() : boolean

+run() : void

+getDowloader() : IDownloader

A +setDowloader(dowoader : IDownloader) : void
1
1

+E xtractorService()

\ +getExtractor() : |E xtract
+setE xtractor(extractor : |IExtract) : void

FipDownloaderimpl +getBufferET() : BufferExtradTransform
#server : String +setBufferE T(bufferE T : BufferExtradtTransform) : void
#usser : Sting +getFilesPdb() : List<File>
#password : Sting +setFilesP db(flesPdb : List<File>): void
#ftpClient : FTPClient +getC ountP DBE xtracted() : int
#huffersize : int +setCountP DBE xtracted (countPDBE xtracted : int) : void
+getBuffersize() : int -getListfilebyDirectory(m odelDir : String) : String []
+setBuffersize(buffersize : int) : void +getSource() : String
+getCountFiles() : int +setSource(source : String): void
+FtpDowloaderimpl() +getCountPDBToProcess() : int
+Connec(host : String, usser : String, pass: String) : void +setCountP DBToProcess(countP DBToProcess: int) : void
+Disconnect(): void +getCountPDBDiscarded() : int
+Conned() : void +setCountP DBDiscarded(countPDBDiscarded : int) : void

+getlistFiles(): FTPFile []
+DownloadFiles(remoteFile : String, localpath : String) : File
+DownloadFiles(num ber : int, path : String): File

+DownloadAllFiles(path : String) : List<File> <<Interface==

+DownloadFilesAsB yteAmray(numberlnit : int, numberFinal : int) : List<byte= IExtract

racitassard) S0y , +ExtractData(fike : List<MyPdbFik=): List<MyPabFile>
+setPassword(password : Stiing) : void

+getServer(): String A

+setServer(server : String): void |

+getUssen() : String |

+setUsser(usser: String) : void PdbE xtractD atalmpl

+m ain(args : Striny : void +E xtractData(file : ListsMyPdbFile=): ListsMyPdbFile>

Fig. 18 Relaciones entre clases del paquete extract

3.1.2.2 PROCCESO DE TRANSFORMACION DE DATOS

Este proceso es el que lleva a cabo la transformacién de los ficheros por medio del algoritmo disefiado
por los investigadores del CIM. A continuacion se explicara como se hace dicho proceso.

En el proceso de transformacion la clase de servicio TransformerServie obtiene los datos almacenados
en el BufferExtractTransform y delega a la interfaz ITransform y su implementacion
PdbTransformDatalmpl el procesamiento de los mismos. Primeramente el o los ficheros PDB son
transformados por el algoritmo disefiado por los investigadores del CIM, el resultado sera una copia en
disco duro de ficheros ligand.pdb, contact.table y .mor por cada ligando encontrado, los que seran
leidos a través de las clases LigandsCIMDAOImpl, TableCIMDAOImpl y MorCIMDAOImpl en
dependencia del formato de los mismos. Con la informacién obtenida se creara una lista de objetos de
tipo BiologicalStructurePartialinfo que pueden ser TableCimStructure, LigandCIMStructure vy

MorCIMStructure (representan las principales clases del modelo del mddulo escritorio). Por cada trio
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de objetos TableCimStructure, LigandCIMStructure y MorCIMStructure se creara uno de tipo PdbMor
gue tendrd la informacion necesaria para guardar una tupla en la base de datos. El resultado del
proceso sera almacenado en el BufferTransformLoad.

Fig. 19 Relaciones entre clases del paquete transform

3.1.2.3 PROCESO DE CARGA DE DATOS

En el proceso de carga de datos la clase de servicio LoaderService obtiene los datos que se
encuentran almacenados en el BufferTransformLoad y delega a la interfaz ILoad y su implementacion
PDBLoadDatalmpl el proceso de carga de los mismos a la base de datos. Lo que se almacena en la
base de datos es un objeto PdbMor mediante un objeto PdbMorDAO de acceso a datos.
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Fig. 20 Relaciones entre clases del paquete load

La siguiente figura muestra las clases contenidas en el paquete Util. Las clases BufferExtractTransform
y BufferTransformLoad son los almacenamientos intermedios entre el proceso de extraccion y
transformacion y el proceso de transformacion y carga respectivamente. La clase PdbMor es una clase
entidad que se crea en memoria y se utiliza en el proceso de carga de los datos a la base de datos,

esta clase tendrd la informacion necesaria para guardar una tupla en la base de datos.
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Fig. 21 Paquete util

3.1.3 Diagramas de Secuencia

Los diagramas de secuencia muestran en detalle como interactian las clases y guian al programador
durante la fase de implementacion.

La figura 22 expone la interaccion entre las clases que componen la aplicacion escritorio cuando el
administrador indica almacenar un fichero PDB. La figura 23 muestra la interaccion entre las clases
gue componen el modulo escritorio cuando el administrador indica almacenar un directorio de ficheros
PDB y los mismo ocurre en la figura 24 cuando el administrador selecciona almacenar los ficheros
PDB de el servidor FTP.
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Fig. 24 Fig. 21 DSCU Actualizar la Base de Datos (Escenario Almacenar ficheros PDB desde el servidor FTP)
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3.2 DISENO DE LA APLICACION WEB

El disefio de la aplicacion Web se definié para que los usuarios pudieran consultar la base de datos. El

uso del framework spring en la implementacion del sistema introduce el patron arquitectonico Modelo

Vista Controlador (MVC), por lo que en los diagramas de clases del disefio de la aplicacién Web se

reflejan las interacciones entre los principales elementos cumpliendo con el patron arquitectonico

definido.

Controladores

Vistas

——————————— >

Fig. 25 Patron Arquitectonico Modelo Vista Controlador

Modelo

3.2.1 Aplicacion de los Patrones de Disefio

v' Patréon Alta Cohesion

Se utiliza en la creacién de las clases controladoras, estas son las encargadas de controlar el envio

hacia las vistas de la informacion que los servicios le brindan, y los servicios obtienen la informacién a

través de las clases de acceso a datos.

controller

------ >

v Patrén Bajo Acoplamiento

service

------ >

dao

Fig. 26 Patron Alta Cohesion
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Se logré bajo acoplamiento en las clases al utilizar el patrén inyeccion de dependencias. Un conjunto
de clases como los servicios y las clases de acceso a datos importan determinadas interfaces y no
crean directamente instancias de las implementaciones de dichas interfaces. Las instancias de dichas
interfaces se configuran en un fichero XML logrando un acoplamiento o desacoplamiento sin necesidad

de modificar el cédigo fuente. Ver fig. 27

v' Patron Puente

En la implementacion del médulo web se pone en practica para separar las interfaces de los servicios

de su implementacion asi como las interfaces de las clases de acceso a datos de su implementacion.

service service.Impl
<}----c--
‘\
A

N7
v
P
s

’ b

’ \ . @ .
¥ T Esta relacion no e sdirecta ya quel
52 TN e e esinyectada a través de ficheros
‘ o de configuracion xmi

/ ’

/ ’
s ,’

35 ’
B |
dao ¥ dao.Impl

Q LY Ay P

Fig. 27 Patron Puente

v Patron DAO

En la aplicacién web las interfaces del paquete dao y sus respectivas implementaciones son las
encargadas de crear y utilizar los objetos de las clases del paquete model que son llamadas desde los
controladores. Los controladores son los que quieren acceder a la fuente de datos para poder
almacenar o consultar datos. Las clases de acceso a datos abstraen los controladores de los detalles
del acceso a la fuente de datos. Las clases del paquete model son las intermediarias entre los

controladores y las clases de acceso a datos.
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controller <=<uses>>

<=<=ObtainsModifies>>

v' Patron Facade

dao

==Createjuses>>

E-mmmm

model

Fig. 28 Patron DAO

Las clases del paguetedao
encapsulan la implementacio
de la fuente de datos

]

Se disefiaron varios servicios para la implementacion de las reglas de negocio y para ocultar la

complejidad de las clases inferiores a aquellas que solicitan los servicios. Ver fig. 27

3.2.2 Diagramas de Clases del Disefio

En las clases del disefio las peticiones realizadas por los usuarios en las paginas clientes seran

atendidas por el controlador frontal srdpl_servlet

guien delegara a un componente de Spring el

procesamiento de la solicitud para determinar el controlador especializado en atender la misma. Este

controlador sera el encargado de realizar las peticiones necesarias a las clases que prestan servicios,

a las clases de acceso a datos y a las clases entidades del modelo. Luego notificara al controlador

frontal quien delegara a otro componente de Spring la construccion de las paginas clientes con los

datos requeridos por el usuario.
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Fig. 29 DCDCU Consultar Informacion de la Base de Datos
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<<finkss

<ehuild>>

<ehild>>

Fig. 30 DCDCU Gestionar Consultas Predeterminadas

58



DISENO DEL SISTEMA UCi s

Informaticas

<clink>>

Fig. 31 DCDCU Exportar Resultado de Consulta
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Fig. 32 Paquete Entidades Usuario
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Fig. 33 Paquete Entidades PDB
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3.2.3 Diagramas de Secuencia

Los diagramas de secuencia muestran en detalle las interacciones entre las clases y son la guia de los

programadores en la fase de implementacion.
Caso de Uso Consultar Informacién de la Base de Datos.
v" Escenario Realizar Consulta Predeterminada a la Base de Datos.

La Fig. 34 muestra las interacciones que se producen entre las clases que son necesarias para que el

sistema muestre el resultado de una consulta predeterminada al usuario que realiza la peticion.

s RealzarConsutaPredeterminadaalaBasedeDatos J

,,=’ ,=‘ M k : MostrarConsultaPredValidator | | : MostrarConsultaPredController | | : QueryService | | : QuenyDAO | | : Query

~)

Usuario CP_ndex  CP_MostrarConsultaPred Fmn_MostrarConsutaPred  srpl _serviet
M I [ |
1: Selecciona Consutas |

|
|
o

17: obtenerTodos()

' 18: obtenerTodos) ' '

|
|
| | :
4% [ [
| 2k '
| | | : 3 handle()
H | | | 4 ohtenerTodos{)
[ [
| | | i :
| | 7 | | | |
8: Indica consulta ;1redeterminada I : : : : :
| T | | l | |
: Lo 11 validate) | | | | |
| 12 hande() ' o ' ‘
| [ 13 consutaGenerica() | : :
| [ | |
| | o
| | | '
| | | ‘
: : 1 16: handle()
| [
| [
| [
|
|
|
|
|
|

[
[
[
|
|
|
|
|
[
[
[
|
|
|
|

Fig. 34 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Realizar Consulta Predeterminada a la Base
de Datos)
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v"  Escenario Disefiar Nueva Consulta a la Base de Datos.

En caso de que la consulta que el usuario desea realizar no se encuentre entre las predeterminadas
gue muestra el sistema, el usuario puede disefiar una nueva consulta, la Fig.35 muestra las

interacciones de las clases que son necesarias para que se realice la peticién del usuario.

sil DisefiarNuevaConsuttaalaBasedeDatos )

,,=' F W 2  AddConsuttaPredValidator | | : AdicionarConsutaController | | : QuerySenvice - QueryDAO | | : Query

A~
Usuario CP_MogtrarConsultaPred  CP_AdicionarConsuta  Frn_AdicionarConsulta  srelpl_serviet
M [ | [

I

|

|

[ : '
| |

|

|

1 Indica hacer nueva conduta

|
| [
| [
I 2 link/ I
| | 3 handle()
: 4 buid!

6: submit

5 Indica consutta

7. Isubmit/
8: valicate()

9 handle()
1

10: existeConsutta)

13: consutaGenerical

16: uild!

|
|
|
s
|
s
|
|
s
|
s

Fig. 35 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Disefiar Nueva Consulta a la Base de Datos)

v' Escenario Consultar Vista Légica de la Base de Datos.

Para entender mejor la distribucién de las tablas de la base de datos cuando el usuario va a disefiar
una consulta, puede seleccionar la opcion “Disefio de clases de la base de datos”. La Fig.36 muestra
las interacciones de las clases necesarias que son necesarias para que se realice la peticion del

usuario.
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sd ConsuItarVistaLogicadeIaBasedeDatos)

- = == , \j&‘?. : LinkController
, 8 -
———

Usuario CP_AdicionarConsulta CP_VistaLogica Fm _AdicionarConsulta srdpl_serviet
B | | | |

1: Indica consultar vista logica :
2 sut{mit |

|
|
|
3: Isubmit/ |

4: handie()
5: byild/

t
|
[
[
[
[
[

i

Fig. 36 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Consultar Vista Ldgica de la Base de Datos)

v'  Escenario Consultar Fichero PDB.

El disefio del sistema permite al usuario consultar la informacion de un fichero PDB desde cualquier
pagina del. La Fig.37 muestra las interacciones que se producen entre las clases que son necesarias
para que se realice la peticién del usuario. Las mismas interacciones entre clases se producirian si el
usuario hace la peticién desde otra pagina cliente, cambiando en el diagrama de interaccién sélo la

pagina desde la cual se inicia la peticion.

sd ConsutarFicheroPDB )

= = \}% - BuscaP DBController - PdbEntryService - PdbEntryDAO - PdbEntry

g ./

Usuario CP_Index CP_BuscarPDB srapl _serviet
M | |

I
|

| | | :
1: Indica busqueda rapicka de fichero PDB : : |
| |
|
|

2: Mink/
1

3: handle()

[
|
|
|
|
|
|
:
4: buscarLike() |
|
|

5: buscarLike()

|
|
|
|
|
|
: 6: P dbEntry()
|

|

7: build/

—_——————————————q}

Fig. 37 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Consultar Fichero PDB)

v" Escenario Consultar Informacién de Fichero PDB.
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El disefio del sistema permite que el usuario pueda consultar informacién de un fichero PDB desde tres
paginas clientes distintas: CP_MostrarConsultaPred, CP_BuscarPDB y CP_AdicionarConsulta. La
peticién solo podra hacerse después de realizada una consulta (Ver Fig.34, Fig.35 y Fig.37) el acceso
a un fichero PDB mostrara el listado de los ligandos y sitios de enlace relacionados con la consulta
realizada anteriormente. Las interacciones entre las clases que son necesarias para que se realice la
peticién del usuario son las mismas, solo cambiarian las paginas de inicio de la solicitud.

La Fig.38 muestra las interacciones entre las clases que son necesarias para que se realice la peticiéon

del usuario iniciando en la CP_ BuscarPDB.

sd ConsutarinformaciondeF icheroPDB J

- - = = M [ :inDBConoler | [ :PabErirySenvice | [ :PabEniryDAO | [ - Pnty | [ - EnorCoriroler
. }
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I |

| | | |
| |

| [
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L |
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! 4: handle() )
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[ |
[
| | | |
[ l : 8 [opb’onz false J=handle() : :
l i | T | |
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[
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|
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|
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| [
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[ [
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l |

| |
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Fig. 38 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Consultar Informacion de Fichero PDB)

v' Escenario Consultar Informacién de Ligando.
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La peticion de “Consultar Informacién de Ligando” sélo podra hacerse después de “Consultar
Informacion de fichero PDB” (Ver Fig. 38). La Fig.39 muestra las interacciones de las clases que son

necesarias para que se realice la peticion del usuario.

st ConsutarformaciondelLigando

7 i 0 <InfCigandController | | : LiggndService | | : LigandAtomService | | :LigandDAO | | :LigandAtomDAQ | | :Ligand | | :LigandAtom | | : EmorControler
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I [ | [ |

[ | [
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|

|

| |
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|

4 handle()
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\
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Fig. 39 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Consultar Informacion de Ligando)

v" Escenario Consultar Informacién de Sitio de Enlace.

La peticién de Consultar Informacion de Sitio de Enlace es similar al Escenario Consultar Informacién
de Ligando, s6lo podra hacerse después de Consultar la Informaciéon de un fichero PDB (Ver Fig. 38).
La Fig.37 muestra las interacciones de las clases que son necesarias para que se realice la peticion

del usuario.
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st Consutar InformationdeStiodeEnlace
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Fig. 40 DSCU Consultar informacion de la Base de Datos (Escenario Consultar Informacion de Sitio de Enlace)

Caso de Uso Gestionar Consultas Predeterminadas.
v' Escenario Insertar Consulta Predeterminada.
La peticion de insertar una consulta sélo puede ser realizada por el administrador después de disefiada

una nueva consulta (Ver Fig.35). La Fig.41 muestra las interacciones de las clases necesarias para

gue se realice la peticion del administrador.
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i IsertarConsutaPredteminada

0 ]
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w
W

Fig. 41 DSCU Gestionar Consultas Predeterminadas (Escenario Insertar Consulta Predeterminada)

v Escenario Listar Consultas Predeterminadas.
En la seccion “Administracion” el administrador puede seleccionar la opcion “Listar Consultas

Predeterminadas” y puede indicar eliminar una consulta predeterminada. La Fig.42 muestra las

interacciones de las clases que son necesarias para que se realice la peticion del administrador.
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sd ListarConsultasPredeterminadas
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Fig. 42 DSCU Gestionar Consultas Predeterminadas (Escenario Listar Consultas Predeterminadas)

Caso de Uso Exportar Resultado de Consulta (Caso de Uso Extendido).
v' Escenario Exportar Consulta en Formato .tar.gz.
Para exportar una consulta en formato .tar.gz es necesario realizarla previamente (Ver Fig.34 y Fig.35).

La aplicacién esta disefiada para que el usuario pueda exportar una consulta realizada desde dos

paginas clientes distintas: CP_MostrarConsultaPred y CP_AdicionarConsulta. Las interacciones entre
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las clases que son necesarias para que se realice la peticion del usuario son las mismas, sélo

cambiarian las paginas clientes donde pudiera iniciarse la misma.

La Fig.43 muestra las interacciones entre las clases que son necesarias para que se realice la peticiéon
del usuario iniciando en la CP_ AdicionarConsulta.

st ExportarConsultaenF ormatotar gz )

% F ":3 ’l}, :ExportarTarGzController | | : QueryService | | : PdbEntryService | : QuenyDAO | | :PdhEntryDAO | | : PbEntry
v ]
~
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|
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Fig. 43 DSCU Exportar Resultado de Consulta (Escenario Exportar Consulta en Formato .tar.gz)

v' Escenario Exportar Consulta en Formato ligand.pdb.
Para exportar una consulta en formato ligand.pdb es necesario hacer una consulta previamente y ver

la informacién de un fichero PDB relacionado con la misma (Ver Fig. 38). La Fig.44 muestra las

interacciones de las clases que son necesarias para que se realice la peticion del usuario.
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sd ExportarConsultaEnF ormato.LigandPDB }

E§=' r,,'=' % 7"2 : ExportarLigandPDBController : LigandService : LigandD AO : Ligand
g .
Usuario CP_InfLigandPDB CP_E xportarLigandPDB srdpl_serviet
1: Indica Exportar Consulta | 2 Nk

4: obtenerPorld()

5. obtener()
6: Ligand()

7. [build/

l'f
jp 9: Exporta Consulta

Fig. 44 DSCU Exportar Consulta (Escenario Exportar Consulta en Formato ligand.pdb)

8: Indica Direccion

|

I |

|

I |

Dﬂ 3: handle() :
|
|
|
|
|
|
|
|

v Escenario Exportar Consulta en Formato .contact.table.

Exportar una consulta en formato .contact.table es similar a exportarla en ligand.pdb, es necesario
hacer una consulta previamente y ver la informacién de un fichero PDB relacionado con la misma (Ver
Fig. 38). La Fig. 45 muestra las interacciones de las clases que son necesarias para que se realice la

peticion del usuario.
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Fig. 45 DSCU Exportar Consulta (Escenario Exportar Consulta en Formato .contact.table)

3.3 REDISENO DE LA BASE DE DATOS
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PDBEntry
¢ PDB_code
Description

BindingSite
@ Protein_Resid_ID
® Chain_ID

[Date]
Resolution

Ligand
@ Ligand_ID
¥ PDE_code

=] oo Residue_Ligand
% Residue_ID
- ¥ Chain_ID

Size_atoms

Total_surface

Type

Size_angstroms

_Ligand_Surface_Buried_by_Protein
Ligand_Surface_Buried_by_other_Ligands
Buried_Protein_surface
Number_of_Interface_W aters

Number of Contacting Metals [=]

Residue_name
Residue_size
PDB_code
Ligand ID

PDB_code
Ligand_ID

[=]
[
AminoName .

ProteinAtom
% MNoAtomPDB
'Chain_ID
‘AtomName
"Protein_Resid_ID

Protein_Ligand_Contacts
S? MNoLiganAtom
F MNoProteinAtom
Distance

LigandAtom -
[2] @ PDB_atom_number [=]
1 ATOM_HETATM

AtomName

[2]=

Residue_ID Conections
Chain_I> ¥ NoAtom1l
[=]

X_coor % NoAtom2
Y_coor

Z_coor

" ChemicalSymbol
TypeMol2
‘Type_new
PartialCharge
Hvbridation

Fig. 46 Disefio inicial de la base de datos

La figura anterior muestra el redisefio que se le realiz6 a la base de datos inicial. La misma se ha
redisefiado con el objetivo de dar solucién a los nuevos requerimientos de los usuarios del CIM. Por
ejemplo, se han agregado nuevos campos de interés en algunas tablas, tales como Ligand,
ligand_pdb_text campo en el que se almacena informacion acerca de la distribucidén en el espacio de
los atomos del ligando; ademas se han adicionado los campos contact table text y mor_text. En la
tabla LigandAtom se han eliminado los campos type_new, partial charge y hybridation y se han
agregado los campos occupation , betafactor y type cim, este Gltimo que determina una clasificacion
para cada atomo creada por los investigadores del CIM. De la misma manera se han afadido nuevas
tablas con el propésito de tener un control de los usuarios que acceden al sistema y los comentarios
gue pueda presentar cada uno de ellos.

Con la nueva base de datos proteina — ligando del CIM se ha logrado un disefio orientado a consultas
gue simplifica en gran medida el texto de las consultas debido a que para los investigadores es muy
importante tener presente en cada momento el complejo proteina - ligando al cual se hace referencia,
0 sea, su codigo PDB.

Como se puede observar se tiene conocimiento en cada tabla de que entrada PDB proviene,
evitandose de esta manera enlaces a través de inner joins entre las tablas y el consecuente costo en el
rendimiento debido a la gran cantidad de tuplas que posee la base de datos.

Se utilizara HQL como lenguaje para el manejo de consultas a la base de datos. Este lenguaje es

similar a SQL y es utilizado para obtener objetos de la base de datos segun las condiciones
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especificadas en el HQL. El uso de HQL permite usar un lenguaje intermedio, que segun la base de

datos que se use, sera traducido al SQL dependiente de cada base de datos de forma automatica y

transparente; ademas es un lenguaje de consultas orientado a objetos, descriptivo y facil de aprender.

Por ejemplo si se quisiera recuperar de la base de datos todas las entradas proteina — ligando se

escribiria de la siuiente forma:

SQL

select id_pdb_code, resolution, date_entry, description from pdb_entry

(0]

select * from pdb_entry

HQL
from PdbEntry

—————————————————————— —==] G tittle

1
1
1
1
: cim_user
1
1
1

# id_user

¥ user_name
< passwd

< real_name

<’ second_name
< mail

< role

o
binding_site

¥ id_hinding_site

% id_pdb_code
% id_ligand

< residue_protein
& chain

protein_atom

% id_protein_atom

Comment

# id_comment query
% id_user Fid_query
<> sql_query
< comment “ comment
< read
ligand
# id_ligand

% id_pdb_code

< contact_table_text
<7 ligand_pdb_text
& mor_text

< size_atoms

<7 total_surface

< ligand_type

< size_angstroms

<> buried_protein_surface

< field_number

< surface_buried_by_protein
< surface_buried_by_ligands

< number_of_interface_waters
< number_of_contacting_metals

residue_ligand

# id_residue_lig

and

% id_ligand

& residue_size

pdb_entry
‘¥ id_pdb_code

“¥ resolution

______ +— <> date_entry
“» description

il

protein_ligand_contact

2 chain
% id_pdb_code

<> residue_number
<7 residue_name

P S S

r----------‘l—

% id_binding_site
< atom_number
<& atom_name

% id_pdb_code
< amino_name

% id_protein_ligand_contact

=3 id_protein_atom
R %5 id_ligand_atom

<> distance

=2 id_pdb_code

conection

# id_conection

ligand_atom

¥ id_ligand_atom

%5 id_residue_ligand

<> atom_number

< residue_name

< atorn_name

<7 ¥_position

< vy_position

< z_position

> accessible_ligand_surface
<2 buried_ligand_surface
<> chemical_symbol
Ztype_mol2

type_cim

<> occupation

<> betaFactor

% id_pdb_code

% id_ligand_atom
< target_atom
% id_pdb_code

Fig. 47 Vista Logica de Base de Datos Actual
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3.4 DIAGRAMA DE DESPLIEGUE

El diagrama de despliegue muestra la distribucion fisica sobre la que serd desplegado el software.
Presenta los nodos computacionales que intervienen en el funcionamiento del sistema, las conexiones

entre estos y los protocolos de comunicacion.

Servidor BD

PC Investigador

<<TCPAP>>
<<HTTP >>
Servidor Web
<<TCPAP>>
<<HTTP>>
<<FTP>>

PC Administrador Servidor FTP

Fig. 48 Diagrama de Despliegue

En la PC del administrador se puede descargar la aplicacion escritorio desde el servidor de la
aplicaciobn Web y a través de la aplicacién escritorio puede descargar los archivos PDB que se
encuentran en el Servidor FTP, procesarlos y almacenar el resultado directamente en el Servidor de
Base de Datos. La PC del Investigador tendria acceso solamente al servidor donde se encuentra la

aplicacion Web.
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CONCLUSIONES

En este capitulo se mostraron los diagramas de clase de disefio y secuencia generados durante el flujo
de trabajo de Analisis y Disefio para las aplicaciones Web y escritorio. Se presenté ademas la vista
I6gica de la base de dados actual que cumple con los requerimientos del CIM y el diagrama de

despliegue para mostrar la distribucion fisica del sistema.
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CAPITULO 4: IMPLEMENTACION DEL SISTEMA

INTRODUCCION

En este capitulo se hard una descripcion de como se implementaran los elementos del Modelo de
Disefio en termino de componentes. Se mostrara la vista I6gica de implementacién del sistema vy los
diagramas de componente generados para cada caso de uso. Se describiran los algoritmos mas

importantes del sistema y se mostraran algunas imagenes del mismo.
4.1 VISTA DE IMPLEMENTACION DEL SISTEMA

En el Flujo de Trabajo de Implementacion se empieza con el resultado del disefio y se implementa el
sistema en términos de componentes. Un componente es una unidad fisica de implementacion que
encapsula una o mas clases del disefio. En resumen, los diagramas de componentes muestran los
elementos fisicos reales mas significativos del sistema.

La vista de implementacién del sistema queda constituida por un grupo de componentes y subsistemas
de implementacion que modelan el empaquetado real del sistema. Estos subsistemas de
implementacion representan la estructura de carpetas definidas para el proyecto, y contienen los
ficheros modelados en término de componentes. A continuacién se muestra la vista de los principales

elementos de los diagramas de componentes.

76



gy

IMPLEMENTACION DEL SISTEMA UG

Informaticas

Fig. 49 Vista de Implementacion

A continuacién se expone la descripcion de los componentes y subsistemas de implementacion que
conforman la vista de implementacion.

Subsistema de implementacién Web: encapsula los componentes de la aplicacion Web.

Subsistema de implementacion Vista: encapsula los componentes que brindan la interfaz grafica de
usuario de la aplicacion Web.

Subsistema de implementacion jsp: agrupa los componentes que implementan el coédigo
correspondiente a cada Java Server Pages.
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Componente template-defs.xml: componente que implementa la clase Layout del disefio. Contiene los
elementos que definen la estructura de las paginas.

Subsistema de implementacion controller: encapsula los componentes que se especializan en atender
las peticiones del cliente.

Subsistema de implementacién validator: agrupa los componentes que validan la entrada de datos a la
aplicacion.

Subsistema de implementacion service: encapsula los componentes que definen las interfaces de las
reglas del negocio.

Subsistema de implementacion service.impl: encapsula los componentes que implementan las
interfaces de los servicios.

Subsistema de implementacion Desktop: encapsula los componentes de la aplicacién escritorio.
Subsistema de implementacion Visual: encapsula los componentes que brindan la interfaz grafica de
usuario de la aplicacién escritorio.

Componente srdplcontroller: componente que implementa la solicitud de los servicios.

Subsistema de implementacion Extract: contiene los componentes que implementan el proceso de
extraccion de los datos.

Subsistema de implementacion Transform: encapsula los componentes que implementan el proceso
de transformacion de los datos.

Subsistema de implementacién Load: contiene los componentes que implementan el proceso de carga
de los datos.

Subsistema de implementacion util: contiene los componentes que implementan los buffer intermedios
entre los procesos de extraccion, transformacion y carga de datos. Ademas contiene el componente
PDBMor.java que representa una clase entidad atil que se utiliza la aplicacién escritorio para
almacenar en memoria las clases entidades que seran cargadas en la base de datos.

Subsistema de implementacion model (Desktop): agrupa los componentes que implementan las
clases entidades necesarias para almacenar la informaciéon que se obtiene de los ficheros que son el
resultado de la transformacion de los archivos PDB.

Subsistema de implementacién DAO: encapsula los componentes que representan las entidades del
negocio y los dao.

Subsistema de implementaciéon dao: agrupa las interfaces para los dao que dan persistencia a
determinada entidad.

Subsistema de implementacion dao.impl: encapsula los componentes que implementan las interfaces

de los dao.
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Subsistema de implementacion modelo: contiene los componentes que representan los datos o
entidades de negocio.

4.1.1 Diagrama de componentes de la aplicacion escritorio

La siguiente figura muestra en detalles el diagrama de componentes para el moédulo escritorio. El
subsistema de implementacion Extract muestra los componentes necesarios para el proceso de
extraccion de datos; los componentes que representan la interfaz IDowloader y su implementaciéon
solamente seran solicitados por el servicio IExtractService en caso de que la solicitud del cliente sea
almacenar ficheros desde el servidor FTP. En el subsistema de implementacion Transform el
componente complex_info es el algoritmo implementado por los investigadores del CIM que transforma
los ficheros PDB. En el subsistema de implementacién DAO se muestran soélo las interfaces de los dao

gue son necesarios en la aplicacion escritorio.
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Fig. 50 Diagrama de componentes aplicacion escritorio
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4.1.2 Diagramas de componentes de la aplicacion Web

e

Fig. 51 Diagrama de componentes Caso de Uso Consultar Informacion de la Base de Datos
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Fig. 52 Diagrama de componentes Caso de Uso Gestionar Consultas Predeterminadas
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Informatica:

Fig. 53 Diagrama de componentes Caso de Uso Exportar Resultado de Consulta
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4.3 ALGORITMOS MAS IMPORTANTES DE LA APLICACION ESCRITORIO

El método void run() que se presenta pertenece a la clase ExtractorService. Es el encargado de
realizar el proceso de extraccion a los ficheros PDB. La entrada es la direccion de los ficheros PDB y la
salida el buffer intermedio de los procesos de extraccion y transformacion, con las direcciones de los
ficheros. Primeramente se comprueba si la direccion de los ficheros proviene de un servidor ftp, de ser
asi se descargan los ficheros desde el servidor en un arreglo y se les aplican las reglas de extraccion.
Luego se almacena el resultado en el buffer. Si la direccién de los ficheros proviene de un directorio
local entonces se construye una lista con las direcciones locales de los ficheros. Se aplican las reglas
de extraccion a los ficheros y el resultado se almacena en el buffer. Finalmente se comprueba si se
trata de un fichero, de ser asi se le aplican las reglas de extraccion y el resultado se almacena en el
buffer.

D:= direccion de los ficheros
B:= buffer de extraccion - transformacion
si D proviene de un servidor ftp entonces
L:= descargar los ficheros del servidor ftp
E:= L.primero.extraer
para i:= 0 hasta L.tamafio hacer
B <-L[i]
fin para
fin si
sino si D proviene de un directorio local entonces
L:=obtener la lista de las direcciones locales de los ficheros
para i:= 0 hasta L.tamafio hacer
E:= L.primero.extraer
B <-L[i]
fin para
fin sino si
sino
F:= obtener la direccion del fichero
E:= L.primero.extraer
B<-F
fin sino

El siguiente método void run() pertenece a la clase TransformerService. Es el responsable de realizar
el proceso de transformacion a los ficheros PDB. La entrada es la informacion contenida en el buffer
intermedio de los procesos extraccion y transformacion y la salida el buffer intermedio de los procesos

de transformacién y carga. Primeramente se obtienen los ficheros contenidos en el buffer intermedio

84



IMPLEMENTACION DEL SISTEMA UG

de los procesos de extraccion y carga, se les aplican las reglas de transformacion y el resultado se

almacena en el buffer intermedio de los procesos de transformacion y carga.

B:= buffer de extraccion — transformacién
S:= buffer de transformacion - carga
mientras B tenga elementos entonces
T:= B.primero.tranformar
S<-T
fin mientras

El siguiente método void run() pertenece a la clase LoaderService. Es el responsable de realizar el
proceso de carga del resultado de la transformacion a la base de datos. Se obtiene el resultado del
proceso de transformacion contenido en el buffer intermedio de los procesos de transformacion y carga

y se almacena en la base de datos.

B:= buffer de transformacién - carga

mientras B tenga elementos entonces
S.cargar <- B.primero

fin mientras

4.4 ALGORITMOS MAS IMPORTANTES DE LA APLICACION WEB

A continuacion se exponen fragmentos de cddigo correspondientes a la implementacion de la
aplicacion Web. Estos cddigos corresponden al escenario Disefiar Nueva Consulta a la Base de Datos
del Caso de Uso Consultar Informacion de la Base de Datos.

El controlador AdicionarConsultaController es el que procesa toda la informacion cuando se hace la
peticion de realizar una nueva consulta a la base de datos.

Cuando se da submit primero se ejecuta el método ModelAndView onSubmit (HttpServletRequest
request, HttpServletResponse response, Object command, BindException errors) en el controlador. La

entrada es el request de la peticion y la salida la vista AdicionarConsultaPred.htm.

ACrrerride
protected ModelindVWiew onSubmit (HttpServletBequest reqguest,
Hetp3ervletResponse response, Cbhiject commwmand, BindException errors)
throws Exception 1
request.getiession() .secittribute ("hoglo™,
request.getParameter ("sglOueryTll;
return new ModelindViewinew EFEedirectWView(get3uccessView(l)):
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En el método lo que se hace es registrar en la sesion del usuario el texto de la consulta que ha enviado
a ejecutarse, o sea:
R:= registra el texto de la consulta en la sesion del usuario

retornar AdicionarConsultaPred.htm

Luego se ejecuta el método Map referenceData (HttpServletRequest request, Object command, Errors
errors). La entrada es el request de la peticion del usuario y la salida los objetos a presentarse en la
vista.

Primeramente se comprueba el texto de la consulta. Luego se verifica que exista la consulta en la base
de datos y se obtiene el resultado de la ejecucion de la consulta. Se comprueba el resultado de la
ejecucion de la consulta. Se verifica que la consulta realizada no sea sobre las tablas Query, CimUser
o Comment. Luego se comprueba que en la consulta no aparezcan los operadores delete, update,

create o select. Finalmente se envia el objeto a presentase en la vista.

S:= obtiene el texto de la consulta registrada en el request de la sesion del usuario
O:= objetos a mostrar en la vista
si S <> null entonces
E:= verifica si existe la consulta en la base de datos
L:= obtiene el resultado de la ejecucion de la consulta
si L.tamafio > 0O cierto entonces
si L[0] es de tipo Query, CimUser, Comment cierto entonces
O[msg] <- “No se pueden efectuar consultas sobre estas tablas”
fin si
sino
si S contiene delete, update, create, select entonces
O[msg] <- “Los operadores delete, update, create, select no estan permitidos”

fin si
fin sino
fin si
fin si
Ollist] <- L
Olexiste] <- E
retornar O

4.5 INTEGRACION DE LA APLICACION ESCRITORIO CON LA APLICACION
WEB

Para la integracion de la aplicacion escritorio con la aplicaciéon Web se utilizé la tecnologia Java Web

Start. Se cre6 una libreria cimUtil.jar que contiene los ficheros y ejecutables del algoritmo
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implementado por los investigadores del CIM, asi como las clases para exportar estos a la PC cliente
en una direccion determinada. De esta manera se garantiza que el procesamiento de los ficheros PDB
se realice en dicha PC cliente. En el servidor Web mediante el fichero xml de configuracion app.jnlp se

logra crear la conexion entre la aplicacion Web, la aplicacion escritorio y sus dependencias.

<?xml version="1.0" encoding="UTF-8"2>
<jnlp spec="6.0+" codebase="http://10.34.19.205:5801/WINPL108/app-
desktop/" href="app.jnlp" >
<information>
<title>Procesar PDB</title>
<vendor>Sistema Recopilacion Datos Proteina - Ligando
</wvendoxr>
<description>Envio de informacion a la BD</description>
<description kind="short">APLICACION ESCRITORIC CIM
</description>
<offline-allowed/>
</information>

<security>
<all-permissions/>
</security>

<update check="always" policy="always" />

<resources>
<java wversion="1.6+"/>
<jar href="srdpl.jar" main="true"/>
<jar href="lib/acegi-security.jar"/>
<!—— Aqui wvan las demas dependencias de la aplicacion
escritorio—->
<jar href="lib/cimUtils.jar"/>
</resources>

<application-desc main-class="srdpl.visual.Main" />
</jnlp>

Fig. 54 Imagen JNLP

4.6 IMAGENES DEL SISTEMA

A continuacién se muestran imagenes del sistema. Se evidencia ademas en las imagenes que se
presentan como quedd constituida la integracion de la aplicacion Web con la aplicacién escritorio a

través de la tecnologia Java Web Start.
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[Centro de Inmunologia Molecular]

INICIO SULTAS ] CONTACT!

Buisqueda rpida El Centro de Inmunologia Molecular tiene como principal misidn

obtener v producir nuevos hiofarmacos destinados al tratamiento del
cancery otras enfermedades crdnicas no transmisibles e introducirlos
en la Salud Pdblica cubana. Hacer la actividad cientifica v productiva
econdmicamente sostenible y realizar aporttes importantes a la
econamia del pais.

Otros Sitios

El 5 de Diciembre de 1994 en el oeste de la Hahana se inaugura el
Centro de Inmunologia Molecular. Para el disefio y construccidn de
este centro se utilizaron las actuales guias para las buenas practicas
de produccion adoptadas por Cuba y recomendadas por la
? > Organizacion Mundial de la Salud. Particularmente aguellas adoptadas
Centro de nmunologia Molecular tamhién por los paises miembros de la Comunidad Europea.

l{, Protein Data Bank

ig, Cm

lg, Zinc Database

Ag, PDB]

La edificacidn es basicamente una construccion biplanta que abarca mas de 15 000 metros cuadrados.

En el Centro de Inmunologia Molecular laboran cerca de 400 trabajadores, en su mayoria cientificos e
ingenieros de forma multidisciplinaria. Este personal estd organizado administrativamente en tres dreas
principales: Investigacion-Desarrollo, Produccidn y Aseguramiento de la Calidad

Actualmente el CIM fabrica productos Biofarmacéuticos, tales como: un anticuerpo monoclonal anti CD3 para
el tratamiento de pacientes con rechazo del trasplante de drganos, Etitropoyetina humana recombinante para
el tratamiento de la anemia, Factor estimulante de Colonias granulociticas para el tratamiento de la
Neutropenia, un anticuerpo monoclonal "humanizado" que reconoce el receptor del Factor de Crecimiento
Epidérmico para el tratamiento del cancer, asi como otros anticuerpos para el estudio in wivo por
inmunogammagrafia de tumores en diferentes localizaciones.

Copyright CIM 2008 All Rights Reserved
Optimizado para Resoluciones [1024x768 pix - 800600 pix]

Fig. 55 Imagen Pagina Inicio
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ticas

[Centro de Inmunologia Molecular]

L
INICIO COMSULTAS PROCESAR PDE

Bfsoeda T Autenticar Usuatio

[ ' MNombre de Usuario *

|

: Contrasefia®
Otros Sitios i \ |
‘g’ Protein Data Bank : Registrarse

bg‘ CIM '

'f’, Zinc Database !
3 :

& POBD

Copyright CIM 2009 All Rights Resenved
Optimizado para Resoluciones [1024x768 pix - 800x500 pix]

Fig. 56 Imagen Autenticar

[Centro de Inmunologia Molecular]

INICIO COMNSULTAS PROCESAR PDBE

Busqueda rapida

Enlaces de Interés
& Administracién

& Salir

Otros Sitios

‘g’ Protein Data Bank
‘g‘, cIM

f:, Zinc Database

‘g’, PDB]

atomos @ ocultos @200 © [[airar
100% Rotar una vez alrededor del eje X

[fondo celeste [~
Fig. 57 Imagen Visualizar Proteina
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[Centro de Inmunologia Molecular]

INICIO CONSULTAS | PROCESIRFDB | . CONTACTENOS

z P Consultas Predeterminadas
Buisqueda rapida

|

En esta seccidn puede seleccionar y ver los resultados de algunas consultas anteriormente
predisefiadas por los administradores. Tambien puede exportar el resultado de |a consulta (os
ficheros ligand.pdh y contacttable).

Si desea disefiar una consulta usted mismo puede ir a Consultas Avanzadas.

Buscar

Enlaces de Interés
3 Administracidn

4 Sl

. P, rea|
\ Selecione una opcion v Consultas Avanzadas

from LigandAtom wmpaﬁ_tar.gE
1,000 resultados encontrados, 1 a 50. [iciafnt] 1,2, 3, 4, 5, 6, 7, 8(Sig/Uttimo]

Otros Sitios

5&3 Protein Data Bank

& M L 1A 6525 00 279 Csym Mol2
l@ Zinc Database 6526 0.0 747 C8ym Mal2
&) P | 5527 0.0 4.09 CSym Mol2
| 6528 0.0 501 CSym Mal2
; §529 0.0 B.31 CSym Mol2
: §530 0.0 338 Csym Mal2
i 5531 0.0 21.33 CSym Mol2
i 5532 0.0 27.94 CSym Wal2
| B533 0.0 29,67 CSym Mol2
| 5534 21 1221 CSym Mal2
; 5535 0.0 11.42 CSym Mol2
; £436 0.0 358 CSym Mal2
i B537 10,53 27.43 CSym Mol2
: 5538 2.08 2715 csym Mol2
| §539 0.0 16.01 CSym Mal2
; B540 0.0 B.85 CSym Wal2

Fig. 58 Imagen Consulta Predeterminada
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Consultas Avanzadas

Busqueda rapida
|
Buscar
ElproteinLigandContact | E] | Utiles
Enlaces de Interés SpdbEnty FpdbEnty FROM IWHERE
4 Administracicn proteintom [ligandatom {AND oR
4 s [ligandatom [targetatom(int) feize |LIKE
[odistance(int | |Vista ldgica de la bage de datos
| | [ ¢Como disefiar una consulta?
Otros Sitios I | |

-HAL..

:from ProteinLigandContact where distance > 2.3|

0@ Protein Data Bank

‘g’ CIM

‘i& Zinc Database
‘E’* PDEJ

Ejecutar

Insertar nueva consulta
from ProteinLigandContact where distance > 2.3 compactiar gz E
1,000 resultados encontrados, 1 a 50. iniciofAn] 1, 2, 3, 4,5, 6, 7, 8[Sie/Uttimo]

1Al 5389 7056 6526 383
5390 7057 6526 376
5391 7058 6526 369
5392 7058 6527 354
5383 7060 6529 401

Fig. 59 Imagen Adicionar Consulta
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# Administracion
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fg, Protein Data Bank
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lg" Zinc Database
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[Centro de Inmunologia Molecular]

Java- starting...

CONTACTENOS

los ficheros PDB que
erentes, actualizar solo
ervidor fip previamente
maguina cliente.

Aplicacion de carga de datos

Fig. 60 Imagen Iniciando Java Web Start

Java Web Start

Verificando aplicacion.

INICIC

Buisqueda rapida

Enlaces de Interés

Nombre: Procesar PDB

Editor: Sistema Recopilacion Datos Proteina - Ligando

De: http:/f10.34.19.205:5801

Tiempo restante estimado: 7 sequndos

CONTACTENOS

bros PDB que
actualizar solo

(LTI

. b previamente
| [ Gancelar | | ciiente.

& Administracion

& Salir

Otros Sitios

ﬁg’ Protein Data Bank

lg, M

4{, Zinc Database

i{, PDBJ

Aplicacidn de carga de datos

Fig. 61 Imagen Cargando Aplicacion Escritorio
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[Centro de Inmunologia Molecular]

INICIO CONTACTENOS

Acceso Restringido
Solo Administradores

Buisqueda rapida Usuario :

=

cesar los ficheros PDB que
as diferentes, actualizar solo
un servidor fip previamente
B en la maguina cliente.

Contrasefia:

Enlaces de Interés

T

& Administracién !

& Salr ;

Aplicacidn de carga de datos

Otros Sitios

ﬂ&', Protein Data Bank

ig’ CIM

6& Zinc Database

ﬁ} PDEJ

Fig. 62 Imagen Autenticar Administrador Aplicacién Escritorio

[Centro de Inmunologia Molecular]

SRDPL :Ventana Principal
INICIO Ven Contacto CONTACTENOS

Almacenar un fichero PDB

Centro
unologia

Almacenar directorio de ficheros PDB

Busqueda rapida

:l Almacenar ficheros PDB desde el servidor

ficheros PDB que
htes, actualizar solo
dor fip previamente
guina cliente.

Enlaces de Interés

& Administracion

& Salir

Aplicacién de carga de datos

Otros Sitios
‘E, Protein Data Bank

‘E’ cmM

‘t’- Zinc Database

l&‘ PDBE]

Fig. 63 Imagen Aplicacion Escritorio
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CONCLUSIONES

En este capitulo se presentd como se implementan los elementos del disefio de la aplicacion escritorio
y Web en término de componentes. Se mostré la vista légica de la implementacion del sistema y los
diagramas de componente generados para cada caso de uso. Ademas se describieron los algoritmos
mas importantes de la aplicacion escritorio y Web. Se mostr6 cémo fue posible integrar la aplicacion

escritorio con la aplicacion Web y se presentaron un conjunto de imagenes del sistema.
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Conclusiones Generales

v' Se realiz6 un estudio sobre la fuente Protein Data Bank, sobre los mecanismos de
funcionamiento de las herramientas ETL (Extract — Transform - Load) y sobre la
investigacion realizada por el Centro de Inmunologia Molecular, con el objetivo de

seleccionar las técnicas y herramientas para el desarrollo del trabajo.

v' Partiendo de las funcionalidades identificadas se determin6 que para un mejor
funcionamiento del sistema quedaria constituido por una aplicacién escritorio y una aplicacion
Web.

v' Se realiz6 el redisefio de la base de datos inicial obteniéndose una base de datos relacional
gue cumple con los requerimientos actuales del Centro de Inmunologia Molecular y con los

del sistema.

v' Se implementd una aplicacién escritorio para llevar a cabo el proceso de extraccion,
transformacion y carga de los datos obtenidos de la fuente Protein Data Bank y se

implementd una aplicacién Web para que pudieran ser consultados.

v' La integracién de la aplicacion escritorio y la aplicacion Web se hizo con la tecnologia Java
Web Start.

v' Se les realizé el proceso de extraccion, transformacion y carga a la base de datos a 13 mil

archivos PDB de los cuales quedaron almacenados en la base de datos 2774, disponibles

para ser consultados.
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Recomendaciones

v"Incorporar al sistema la funcionalidad de mantenerlo actualizado directamente desde internet.

v"Implementar la funcionalidad al sistema de hacer el proceso de extraccion, transformacion y
carga de datos de forma distribuida o paralelo, para incrementar la velocidad de

procesamiento de los archivos PDB.

v' Estudiar el algoritmo implementado por los investigadores del Centro de Inmunologia
Molecular para incorporar la légica de extraccion de los datos a las reglas de extraccion del

sistema y la l6gica de transformacion de los datos a las reglas de transformacién del sistema.
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El trabajo realizado por este grupo de estudiantes es la continuacién de un proyecto de investigacion
basica donde colaboran el CIM y la UCI. En esta etapa del proyecto, los estudiantes disefiaron y
ejecutaron una nueva implementacion, en un servidor PostgreSQL de una base de datos que contiene
informacién estructural sobre miles de complejos proteina-ligando.

La implementacién de la base de datos en su nuevo formato siguié un disefio cuidadoso en cuanto a la
estructuracion de los datos, que permite realizar diferentes tipos de consultas de manera eficiente.
Ademas, los estudiantes desarrollaron procedimientos para actualizar los contenidos de la base de
manera automatizada.

El trabajo realizado por los estudiantes tiene un gran valor préactico, no solo para el CIM, sino también
para otros grupos que trabajan en el campo de la Bioinformatica en nuestro pais. La base de datos en
su huevo formato constituye una valiosa herramienta, que sera utilizada por nuestro grupo en el CIM
en el marco de un proyecto de desarrollo de algoritmos de prediccién de interacciones proteina-
ligando.

Durante la ejecucion de este proyecto, los estudiantes mostraron una gran motivacién y dedicacion al
trabajo, que hoy se ve reflejada en una excelente tesis de grado.

Dr. Ernesto Moreno Frias
J' Grupo de Nanobiologia, Direccién de Investigaciones
Centro de Inmunologia Molecular
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Anexo 1. Descripcion del Caso de Uso: Autenticar Usuario.

Nombre del CUS Autenticar Usuario

Actores Usuario(Inicia el CU)

Propdésito Permitir autenticarse en el sistema.

Resumen El caso de uso se inicia cuando el usuario selecciona una seccion del

sistema. El sistema muestra una interfaz para que le usuario introduzca
los datos para autenticarse. El sistema verifica que todos los datos
necesarios hayan sido insertados y de forma correcta, dando acceso al

sistema segun el nivel de acceso, finalizando el caso de uso.

Referencias R1.
Precondiciones El usuario debe estar registrado en el sistema.
Poscondiciones Se habilitan los permisos segun los privilegios.
Curso Normal de los Eventos
Acciones del Actor Respuesta del Sistema

1. El usuario selecciona una seccion del | 2. El sistema muestra la interfaz para que el

sistema. usuario inserte el nombre y la contrasefia.

3. El usuario inserta los datos. 4. El sistema verifica que los datos hayan sido

insertados y de forma correcta.

5. El sistema brinda acceso al usuario segun el
nivel de acceso y a la seccién solicitada por el

usuario.

Flujos Alternos

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

4.1 Si los datos fueron insertados de forma
incorrecta el sistema muestra un mensaje “Ha

fallado la autenticacién”. Ir al paso 2.

4.2 Si la autenticacion se hace en la seccion
“Procesar PDB” y es un investigador el que se
autentica el sistema muestra el mensaje de error

“Usted no tiene acceso a esta seccion”.
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Anexo 2. Descripcion del Caso de Uso: Registrar Investigador.

Registrar Investigador

Investigador (Inicia el CU)

Permitir registrarse en el sistema para poder tener acceso al mismo.

El caso de uso inicia cuando el investigador selecciona la opcién
“‘Registrarse”. El sistema muestra la interfaz correspondiente a la
opcion. El Investigador realiza las acciones necesarias. Finaliza el
caso de uso.

R2.

El investigador queda registrado en el sistema y se le habilitan los

permisos.

1. El investigador selecciona la opcién | 2. El sistema muestra la interfaz para llenar los

“‘Registrarse”. datos del Investigador a registrar (Nombre de
Usuario, Contrasefia, Confirmar Contrasefa,
Nombre Verdadero, Apellidos, Correo Electronico

(opcional).

3. El investigador inserta los datos. 4. El sistema verifica que los datos obligatorios

hayan sido insertados y de forma correcta.

5. El sistema registra el investigador y muestra el

mensaje “Gracias por registrarse”.

4.1 Si el correo electronico insertado por el

investigador es invélido o el campo de confirmacion

de la contrasefa es incorrecto el sistema muestra un
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mensaje “Campo Invalido” para ambos casos. Ir a

paso 2.

4.2 Si el investigador dej6 vacio uno de los campos
obligatorios el sistema manda un mensaje “Campo

Requerido”. Ir al paso 2.

4.3 Si el campo “Contrasefia” no concuerda con el
campo “Repita contrasena” el sistema muestra el
mensaje “Las contrasefas no concuerdan”. Ir al

paso 2.

4.4 Si el nombre del investigador ya existe en la
base de datos, el sistema muestra el mensaje “EL

nombre de usuario ya existe”. Ir al paso 2.

4.5 Si el usuario del investigador no excede de cinco
caracteres el sistema muestra el mensaje "Invalido,
menos de 5 caracteres” o si excede de cuarenta
caracteres el sistema muestra el mensaje "Invalido,
menos de 40 caracteres".

4.6 Si la contrasefia del investigador no excede de
cinco caracteres el sistema muestra el mensaje
"Invalido, menos de 5 caracteres” o si excede de
veinte caracteres el sistema muestra el mensaje
"Invalido, menos de 20 caracteres".

4.7 Si el nombre real del investigador no excede de
dos caracteres el sistema muestra el mensaje
"Invalido, menos de 2 caracteres" o si excede de
cuarenta caracteres el sistema muestra el mensaje
"Invalido, menos de 40 caracteres".

4.8 Si el apellido del investigador no excede de
cuatro caracteres el sistema muestra el mensaje
"Invalido, menos de 4 caracteres" o si excede de
cuarenta caracteres el sistema muestra el mensaje
"Invalido, menos de 40 caracteres".
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4.9 Si el correo electrénico del investigador no
excede de cuatro caracteres el sistema muestra el
mensaje "Invélido, menos de 4 caracteres" o si
excede de cuarenta caracteres el sistema muestra el
mensaje "Invalido, menos de 40 caracteres".

Prioridad:

Critico

Anexo 3. Descripcion del Caso de Uso: Visualizar Proteina.

Nombre del CUS

Visualizar proteina

Actores Usuario (Inicia el CU).
Propésito Visualizar proteina.
Resumen El caso de uso se inicia cuando Usuario selecciona la opcién “JMOL”.

El sistema muestra la interfaz que permitira al usuario interactuar con el

programa JMOL. Finaliza el caso de uso.

Referencias

R3.

Precondiciones

El usuario debe estar registrado en el sistema.

Prioridad:

Critico

Anexo 4. Descripcién del Caso de Uso: Gestionar Usuarios.

Nombre del CUS

Gestionar Usuarios

Actores Administrador (Inicia el CU)

Propésito Permitir ver el listado de los usuarios registrados en el sistema, eliminar
usuarios y crear un investigador como nuevo administrador.

Resumen El caso de uso inicia cuando el administrador selecciona la opcién

“Listar Usuarios” en Administracion. El sistema muestra la interfaz
correspondiente a la opcion. El administrador realiza las acciones

necesarias. Finaliza el caso de uso.

Referencias

R71,R72, R7.3.

Precondiciones

El administrador debe estar registrado en el sistema.

Seccion “General”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema
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1. El administrador del sistema se dirige al

menu principal y selecciona la opcion

“Administracion”.

2. El sistema muestra la interfaz del &area de
administracion con las posibles acciones a

realizar por el administrador.

Seccion: “Listar Usuarios”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

3. El administrador selecciona la opcion “Listar

Usuarios”.

4. El sistema muestra un listado con el usuario,
nombre y correo electrénico correspondiente a los
usuarios registrados en el sistema. Ademas
brinda la posibilidad de eliminar un usuario y de

crear un investigador como administrador.

Seccion: “Eliminar Usuario”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5. El administrador indica eliminar usuario.

6. El sistema verifica el usuario a eliminar.

7. El sistema elimina el usuario.

8. El sistema muestra la lista de los investigadores

actualizada.

Seccion: “Crear Nuevo Administrador”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

5. El administrador selecciona “Nuevo

Administrador”.

6. El sistema inserta el investigador seleccionado
por el administrador como nuevo administrador

del sistema.

Flujo Alterno

Seccion: “Eliminar Usuario”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema

6.1. Si el usuario a eliminar es el Unico

administrador del sistema, el sistema muestra un
mensaje “El usuario no se puede eliminar, unico

administrador”.

6.2. Si el identificador el usuario a eliminar no se
encuentra en la base de datos, el sistema muestra

el mensaje “El identificador no existe 0 no es un
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entero”.

Prioridad: Critico

Anexo 5. Descripcion del Caso de Uso: Gestionar Comentarios del Administrador.

Nombre del CUS Caso de Uso: Gestionar Comentarios del Administrador.
Actores Administrador (Inicia el CU)
Propésito Permitir al administrador ver y responder los comentarios, las

inquietudes y sugerencias de los investigadores.

Resumen El caso de uso se inicia cuando el administrador selecciona la opcion
“Listar comentarios” en Administracién. El sistema muestra las
interfaces correspondientes al caso de uso. El administrador realiza las

acciones necesarias. Finaliza el caso de uso.

Referencias R8.1,R8.2, R8.3.

Precondiciones El administrador debe estar registrado en el sistema.

Curso Normal de los Eventos

Seccion “General”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

1. El administrador del sistema se dirige al | 2. El sistema muestra la interfaz del area de
menu principal y selecciona la seccién | administracién con las posibles acciones a realizar por

“Administracion”. el administrador.

Seccion “Listar Comentarios”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

3. El administrador selecciona la opcion | 4. El sistema muestra el listado de los comentarios
“Listar Comentarios”. por el titulo, parte del comentario, muestra si ya fue
leido o no. El sistema brinda, ademas, la posibilidad
de ver el comentario completo y de eliminar el

comentario.

Secciéon “Eliminar Comentario”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

5. ElI administrador indica eliminar | 6. El sistema verifica el comentario a eliminar.

comentario.
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7. El sistema elimina el comentario.

8. El sistema muestra el listado de comentarios
actualizado.

Seccion “Responder Comentario”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

5. El administrador selecciona “Ver el | 6. El sistema muestra la interfaz que muestra el
mensaje”. comentario completo y el titulo del investigador que lo
envid y los campos para que el administrador inserte el

titulo y el comentario.

7. El administrador indica respuesta de | 8. El sistema verifica el comentario.

comentario.

9. El sistema envia el comentario.

Flujos Alternos

Seccion “Eliminar Comentario”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

6.1. Si el sistema no encuentra el comentario a
eliminar en la base de datos muestra el mensaje “El

identificador no existe o no es un entero”.

Seccion “Responder Comentario”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

8.1 Si el campo del titulo del comentario esta vacio el
sistema muestra el mensaje “Debe especificar un

Titulo”. Ir al paso 6.

8.2 Si el campo del comentario esta vacio el sistema
muestra el mensaje “Debe especificar un

Comentario”. Ir al paso 6.

8.3 Si el titulo del comentario excede los 15
caracteres el sistema muestra el mensaje "El titulo no

debe exceder los 15 caracteres". Ir al paso 6.

Prioridad Critico
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Anexo 6. Descripcion del Caso de Uso: Gestionar Comentarios del Investigador.

Nombre del CUS Gestionar Comentarios del Investigador.

Actores Investigador (Inicia el CU)

Propésito Permitir a los investigadores dejar registrados sus comentarios, las
inquietudes y sugerencias sobre la aplicacion, asi como tener la
posibilidad de ver la respuesta del administrador a los mismos.

Resumen El caso de uso se inicia cuando investigador selecciona la opcion

“Contactenos” o “Ver mis mensajes” desde cualquier lugar de la
aplicacion. El sistema muestra las interfaces correspondientes al caso
de uso. El investigador realiza las acciones necesarias, finalizando el

caso de uso.

Referencias R9.1,R9.2, R9.3, R9.4.

Precondiciones El investigador debe estar registrado en el sistema.

Poscondiciones Quedan registrados los comentarios del investigador en el sistema.

Curso Normal de los Eventos

Seccion “Redactar nuevo comentario”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

1. El investigador selecciona la opcién | 2. El sistema muestra la interfaz para que el

“Nuevo Comentario” desde cualquier lugar | investigador inserte su comentario.

de la aplicacién.

4. El sistema verifica que no se encuentre ningln
campo vacio.

3. Elinvestigador inserta su comentario.

5. El sistema muestra el mensaje “Comentario
Enviado”.

Seccion “Listar Comentarios Respondidos”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

1. El investigador selecciona la opcién “Mis
Mensajes” desde cualquier lugar de la

aplicacion.

2. El sistema muestra la interfaz que permite ver los
mensajes respondidos. Ademas brinda la posibilidad

de eliminar el comentario y de responderlo.

Seccion “Elimina

r Comentario Respondido”

Acciones del Actor

Respuesta del Sistema
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3. El Investigador indica eliminar un | 4. El sistema elimina el comentario.

comentario respondido.

5. El sistema muestra la lista de los comentarios

respondidos actualizada.

Seccion “Responder Comentario al Administrador”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

3. Elinvestigador indica un comentario. 4. El sistema muestra la interfaz que muestra el
comentario y brinda la posibilidad de responder el

comentario.

5. El investigador indica responder el

comentario. Ir al paso 4.

Flujos Alternos

Seccion “Redactar nuevo comentario”

Acciones del Actor Respuesta del Sistema

4.1 Si el campo del titulo del comentario esta vacio el
sistema muestra el mensaje “Debe especificar un

Titulo”. Ir al paso 2.

4.2 Si el campo del comentario esta vacio el sistema
muestra el mensaje “Debe especificar un

Comentario”. Ir al paso 2.

4.3 Si el titulo del comentario excede los 15
caracteres el sistema muestra el mensaje "El titulo no

debe exceder los 15 caracteres". Ir al paso 6.

Prioridad Critico

Anexo 6. Descripcion del Caso de Uso: Autenticar Administrador.

Nombre del CUS Autenticar Administrador

Actores Usuario(Inicia el CU)

Propdsito Permitir al administrador del sistema acceder a la aplicacién escritorio.
Resumen El caso de uso se inicia cuando el administrador indica acceder a la
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aplicacion de escritorio. El sistema muestra una ventana para que el
administrador introduzca los datos para autenticarse. El sistema
verifica que todos los datos necesarios hayan sido insertados y de

forma correcta, dando acceso al sistema y finalizando el caso de uso.

Referencias R10.
Precondiciones El administrador debe estar registrado en el sistema.
Poscondiciones Se habilitan los permisos para almacenar ficheros PDB en la Base de
Datos.
Curso Normal de los Eventos
Acciones del Actor Respuesta del Sistema
1. El administrador indica autenticarse. 2. El sistema muestra una ventana para que el
administrador inserte el usuario y la contrasefa.
3. El administrador inserta los datos. 4. El sistema verifica los campos de autenticacion.
5. El sistema verifica que los datos sean correctos.
6. El sistema brinda acceso al administrador.
Flujos Alternos
Acciones del Actor Respuesta del Sistema

4.1. Si se quedo algun campo sin llenar el sistema
muestra el mensaje “Los campos no deben estar

vacios”.

5.1. Si el sistema no encuentra el nombre del
administrador registrado en la base de datos

muestra el mensaje “El administrador no existe”.

5.1 Si la contrasefia es incorrecta el sistema

muestra el mensaje “Contrasefia Incorrecta”.

5.1. Si no es administrador el sistema muestra el
mensaje “El usuario no tiene privilegios

administrativos”.

Prioridad:

Critico
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Anexo 7. DCDCU Autenticar Usuario.
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Anexo 8. DCDCU Registrar Investigador.
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Anexo 10. DCDCU Gestionar Usuarios

<<link=>

<<submit>>

<<build=>

Anexo 11. DCDCU Gestionar Comentarios del Administrador.
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Anexo 12. DCDCU Gestionar Comentarios del Investigador.
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Anexo 13. Diagrama de secuencia CU Autenticar Usuario.
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Anexo 14. Diagrama de secuencia CU Registrar Investigador.
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Anexo 15. Diagrama de secuencia CU Gestionar Usuarios (Escenario Listar Usuarios).
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Anexo 16. Diagrama de secuencia CU Gestionar Usuarios (Escenario Crear Nuevo Administrador).
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Anexo 17. Diagrama de secuencia CU Gestionar Comentarios del Administrador (Escenario Listar

Comentarios).
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Anexo 18. Diagrama de secuencia CU Gestionar Comentarios del Administrador (Escenario Responder

Comentario).
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Anexo 19. Diagrama de secuencia CU Gestionar Comentarios del Investigador (Escenario Redactar

Nuevo Comentario).
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Anexo 20. Diagrama de secuencia CU Gestionar Comentarios del Investigador (Escenario Listar
Comentarios Respondidos).

i LitaGomentarosRespandidos
T “,5 @ } :ComenaiesespondiosCortoler | | UseEmnaConentaioCotler | | CnlserSenie | | :Conmentence | |- CnUsgOAD | | :ConmenDAO | | :Cinllssr | |- Commet
ey P e CP Comenliosegrondtos Fm Conentaioshespondids vl ene : : : } : : : ‘[
} } } : | | | \ | | | |
1:Iea Mensas | \ \ | : : : } : : : }
\ \ [
| | ' ' ' | ' ' ' |
| | k) | : : } : : : }
| } } 4 obtenerPoteninéluao]) I I I I I \
‘ ‘ m } § ohtenePoronlvelloare) | N [ \
| | /:mqu | :Cinl | |
‘ pq i | | \ |
B:[opdonitrue]=Indicaf\iminarcomemario } : : : : } : | }
i [ [ | \ I [ [ \
|| o
\ A0 bt |
| \ I1:hande( I | \ l | | \
| | | 12 eininari \ [ [ [ \
| | | [ | 13 elininérPord [ [ \
| | ‘ | [ | 14 Connent) \
\ \ | | ! ' ' |
} } } : : : tenerComeMa}todeano } : | : |
| | | | ! ' Tt Conetainuaio) '
\ \ \ | ) | HJ : eh Com’vem()
| | iy | | | | |
\ ; | | | | | |
| ‘ [ | | \ [ | [ \
| ‘ ‘ | [ | | \ [ | [ \
| | | | [ [ | \ [ [ [ \
‘ ‘ ‘ | | | | | | | | |
| | | | [ [ | \ [ [ [ \
| | ‘ | [ | | \ [ [ | \
| ‘ | | [ | | \ [ | | \
| ‘ ‘ | [ [ | } : [ [ }
[ [ | | [
u ! 1 1 l | | | | | | | |




Informaticas

UG

Anexos

Anexo 21. Diagrama de secuencia CU Gestionar Comentarios del Investigador (Escenario Responder

Comentario al Administrador).
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Anexo 22. Diagrama de secuencia CU Actualizar Base de Datos (Escenario Autenticar Administrador)
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Anexo 23. Diagrama de secuencia CU Visualizar Proteina.
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Anexo 24. Diagrama de componentes del Caso de Uso Autenticar Usuario.

Anexo 25. Diagrama de componentes del Caso de Uso Registrar Investigador.
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Anexo 26. Diagrama de componentes del Caso de Uso Gestionar Investigadores.

Anexo 25. Diagrama de componentes del Caso de Uso Visualizar Proteina.




——
Anexos UGz

las Ciencias

Informaticas

Anexo 26. Diagrama de componentes del Caso de Uso Gestionar Comentarios del Administrador.




