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Resumen

Resumen

Hoy en dia, los calculos de Quimica Computacional tienen un alto valor en la prediccion de estructuras y
funciones de las biomoléculas. En un vinculo estrecho con ciencias emergentes como la Bioinformatica,
estos célculos benefician a la industria farmacéutica actual, principalmente en la etapa de disefio del
farmaco. Para muchos centros de investigacion de nuestro pais realizar este tipo de calculo constituye un
desafid, no todos los especialistas cuentan con los recursos computacionales o algun servidor en la red
nacional que brinde un servicio para la realizacion de este tipo de cdlculos. Por esta razén el presente
trabajo se enmarca en la concepcion e implementacion de un Servicio de Quimica Computacional que
forma parte de la Plataforma de Servicios Bioinformaticos (PSBIO) del centro de Tecnologia y Gestion de
Datos (DATEC) de la Universidad de las Ciencias Informaticas. EI mismo brinda la posibilidad de realizar
estudios a los investigadores de universidades y centros del pais que promueven y desarrollan la Quimica
Computacional. Con este fin se realiza un analisis de los principales programas de calculos quimicos-
tedricos y de las tecnologias para desarrollar el sistema. El proceso de desarrollo de software estuvo
guiado por la metodologia OpenUP y se utiliz6 como lenguaje de programacion Java. Finalmente se
obtuvo un portlet que brinda la posibilidad de realizar calculos quimicos-tedricos usando los programas
Mopac2012 y Gamess.

Palabras clave: Servicio de Quimica Computacional, Bioinformética, Plataforma de Servicios

Bioinformaticos, portlet.
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Introduccion

Introducciéon

Los procesos quimicos pueden ser explicados mediante la descripcion matematica tanto de los sistemas
gue lo componen como del mecanismo de interaccion entre ellos. En este caso se refiere el uso de los
meétodos tedricos de la quimica como area de investigacion para explicar la naturaleza de estos

fenébmenos.

De acuerdo a las caracteristicas del problema a abordar se utilizan diferentes métodos, agrupados en dos
fundamentos tedricos: los basados en las leyes de la mecanica clasica y los basados en las leyes de la
mecéanica cuantica (1). Se tienen indistintamente en este grupo los métodos Semiempiricos®, ab initio?,
Teoria Funcional de la Densidad (DFT por sus siglas en inglés), Mecanica Molecular (MM), asi como los

de Dindmica Molecular y Monte Carlo.

Cuando los métodos matematicos para la descripcion de los sistemas quimicos estan lo suficientemente
bien descritos como para poder ser implementados en un determinado software, se emplea para referirse
a ellos el término Quimica Computacional. Los avances en esta area han sido posible debido en gran
medida a que el software ha tenido un desarrollo vertiginoso en los Ultimos afios, posibilitando el
surgimiento de programas que permiten el empleo de estos métodos sin necesidad de un entendimiento a
profundidad de los complejos procedimientos teodricos que estos encierran (2). A pesar de ello, ain
guedan limitaciones en su empleo, debidas principalmente al costo computacional que implica el uso de
algunos basamentos teéricos como los de Coupled Clusters (C.C por sus siglas en inglés) en ab initio para

sistemas de mas de 100 atomos.

Los estudios computacionales de quimica pueden ser usados para predecir estructuras moleculares hasta
la fecha totalmente desconocidas o explorar mecanismos de reaccion dificiles de dilucidar haciendo uso
de métodos experimentales. Con el empleo de estos, se logran acortar los ciclos de desarrollo de los

productos y/o procesos, ademas de disefiar nuevos productos y procesos u optimizar los existentes.

En las ciencias de la vida, la Quimica Computacional tiene un alto valor en la prediccion de estructuras y
funciones de las biomoléculas. En un vinculo estrecho con ciencias emergentes como la Bioinformatica,
estos métodos benefician a la industria farmacéutica actual, principalmente en la etapa de disefio del

farmaco.

1 , . . . 2 e
Métodos que hacen muchas aproximaciones y obtienen algunos parametros de datos empiricos.
2 p . . . . ;. . L. .
Métodos que no incluyen ningln parametro empirico o semiempirico en sus ecuaciones.
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La alta demanda de cdmputo que exige el empleo de varios de estos métodos, ha hecho necesario para
numerosas instituciones en el mundo contar con potentes ordenadores dedicados a realizar este tipo de
estudios. Ademas han creado proyectos y redes de colaboracion entre centros para el uso de estos
recursos a través de la web. Desafortunadamente en el caso de la Quimica Computacional, no ha ocurrido
lo que en otras areas y estos servicios han quedado limitados a entidades relacionadas por intereses

comunes.

En Cuba el empleo de estos métodos cobra importancia en renglones como la Biotecnologia, la Industria
Farmacéutica, Ciencia de los Materiales, Nanociencias, etc. Por lo que existen instituciones que cuentan
con recursos computacionales para realizar calculos de Quimica Computacional. Se pueden mencionar
entre ellos el Centro de Ingenieria Genética y Biotecnologia (CIGB), el Centro de Inmunologia Molecular
(CIM) y ademas algunos grupos de investigacién, como los pertenecientes a las universidades de la
Habana y Villa Clara, por solo citar algunos ejemplos. Sin embargo no todos los especialistas cuentan con
los recursos computacionales o algun servidor en la red nacional que brinde un servicio para la realizacion

de este tipo de calculos.

La Universidad de las Ciencias Informéaticas (UCI) cuenta con varios centros de desarrollo de software,
donde se encuentra el Centro de Tecnologia y Gestion de Datos (DATEC). En el departamento de
Bioinformatica de este centro se desarrolla una Plataforma de Servicios Bioinformaticos (PSBIO), la cual
tiene como principal objetivo poner a disposicion de la comunidad cientifica del pais un grupo de servicios
basicos asociados al area de la Bioinformatica. Hasta la fecha dicha plataforma no brinda la posibilidad a
los usuarios de realizar calculos que utlicen los métodos englobados en el area de la Quimica
Computacional. Lo que seria de gran utilidad debido al aporte que brindan estos métodos al estudio de
sistemas biolégicos, por lo que se plantea como problema a resolver: ¢(Como garantizar a los
especialistas del pais el manejo de herramientas basicas para realizar célculos de Quimica Computacional

a través de la Plataforma de Servicios Bioinforméaticos de la Universidad de las Ciencias Informéaticas?

Se define como objeto de estudio el desarrollo de servicios de calculos cientificos, enmarcado en el

campo de accion el desarrollo de servicios de calculo en la Plataforma de Servicios Bioinformaticos.

Como objetivo general se plantea: Desarrollar un Servicio de Quimica Computacional para la Plataforma

de Servicios Bioinformaticos de la UCL.
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Desglosado en los siguientes objetivos especificos:

*

» Caracterizar las técnicas y herramientas necesarias para el desarrollo del Servicio de Quimica

)

Computacional.

% Definir los requisitos funcionales del Servicio de Quimica Computacional.

R/
0.0

Disefiar el Servicio de Quimica Computacional.

% Implementar el Servicio de Quimica Computacional.

R/
0‘0

Validar el Servicio de Quimica Computacional.

Para dar cumplimiento a los objetivos especificos se trazaron las siguientes tareas de investigacion:

R/
0.0

Selecciodn de las herramientas que realizan célculos de Quimica Computacional.

O/
0‘0

Identificacién de los requisitos funcionales para el Servicio de Quimica Computacional.
% Implementacion de los requisitos funcionales identificados.

% Disefio de los casos de pruebas para la realizacion de pruebas al Servicio de Quimica
Computacional.

+ Aplicacion de los casos de pruebas para validar Servicio de Quimica Computacional.

Arrojando como posible resultado un Servicio de Quimica Computacional en la Plataforma de Servicios
Bioinforméticos, que utilice los recursos computacionales que existen y estan disponibles en nuestra

Universidad.
El presente trabajo se encuentra estructurado en cuatro capitulos, resumidos de la siguiente forma:

Capitulo 1: Fundamentacion tedrica.

Abarca temas relacionados con la Quimica Computacional y los principales programas englobados en
esta area. Se describen las tecnologias, herramientas y metodologias a utilizar en la implementacion de
la solucion siguiendo las directrices propuestas por la Plataforma de Servicios Bioinformaticos.

Capitulo 2: Caracteristicas del sistema.

Durante el desarrollo de este capitulo se brinda un fundamento de la solucion de la propuesta. Se
presentan los requisitos funcionales y no funcionales, se identifican los casos de uso del sistema y se
describen los mismos.
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Capitulo 3: Disefo del sistema.

Se analizan los Casos de Usos del Sistema para disefiar las clases que se implementan, se presentan los
Diagramas de Secuencia del Disefio, los Diagramas de las Clases del disefio con sus relaciones, los

patrones arquitecténicos y de disefios utilizados, asi como el modelo de datos y la vista de despliegue.
Capitulo 4: Implementacion y Prueba.

El contenido que se aborda en este capitulo estd basado fundamentalmente en la implementacion del
sistema y responde a los requisitos previamente establecidos, se especifican las pruebas a las que fue

sometida la aplicacion.
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Capitulo 1

Fundamentacion teodrica

En el presente capitulo se aborda el fundamento tedrico relacionado con la Quimica Computacional. Se
fundamenta la seleccion de los programas de calculos. Ademas se analizan las principales herramientas y
tecnologias web para el desarrollo de la soluciéon propuesta, teniéndose en cuenta las directrices propuestas

por la Plataforma de Servicios Bioinformaticos.

1.1. La Quimica Computacional

La Quimica Computacional es el campo de la ciencia dedicado al desarrollo de modelos moleculares (3),
existen dos grandes &reas en la Quimica Computacional, la Quimica Cuantica (QC), que permite modelar las
densidades electronicas y que ayuda a entender el comportamiento de los sistemas de una forma
relativamente rigurosa, y las técnicas de MM, que imitan los resultados cuanticos, sin calcular las densidades
electrénicas.

La Quimica Computacional abarca una gran diversidad de métodos, estos pueden ser agrupados atendiendo

a dos bases tedricas fundamentales: (3,4)

X3

*

Los métodos basados en las leyes de la mecénica clasica, los cuales adaptan las ecuaciones de la
fisica clasica a las interacciones atdbmicas y moleculares. Entre estos métodos se encuentran los de

mecanica molecular, los métodos de Monte Carlo y de dinAmica molecular.

« Los métodos que se basan en las leyes de la mecanica cuantica, los cuales describen propiedades
fisicas y quimicas de los sistemas en sus detalles atdbmicos. Estos métodos se dividen en dos

grupos fundamentales:

e los métodos que describen a los sistemas mediante una funcion de onda con el empleo de la
ecuacion de Schoréndinguer® y que, segun el nivel de teoria utilizado, se subdividen en ab initio

y Semiempiricos.

3 s . , P .. .
Ecuacion base para casi todos los métodos mecanocuanticos de la quimica computacional.
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e los métodos DFT mediante los cuales se calculan las propiedades de un sistema electrénico
partiendo directamente de la densidad electrénica.

La selecciéon del método que debe ser utilizado en cada problema cientifico en concreto, es dependiente
de las caracteristicas del sistema en particular, tales como: los medios de los que se dispone, el tamaiio
del sistema a estudiar y la precision de los datos que deseamos obtener. (5)

1.2. Programas de Quimica Computacional

En la actualidad existen varios programas que implementan los métodos antes mencionados y son
comunmente utilizados por distintos grupos de investigacion, enmarcados en el area de la Quimica

Computacional.
1.2.1. Gaussian

Gaussian es un programa para la quimica cuéantica publicado inicialmente en 1970 por John Pople y su
grupo de investigacion en la Universidad de Carnegie-Mellon, desarrollado y licenciado por Gauss, Inc (5).
Este programa es conocido por su gran sencillez de uso y su amplia variedad de métodos y técnicas
tedricas especializadas en métodos ab initio. Gaussian 09 es la Ultima version de programas de Gaussian,
puede ejecutarse en sistemas con una CPU y en paralelo en memoria compartida (6). Esta version
contiene GaussView 5, la cual es una interfaz gréfica avanzada y potente que brinda facilidades de uso a
los usuarios de Gaussian. El programa puede ser comprado como codigo fuente o archivos ejecutables.
Posee versiones para los sistemas operativos Windows y Linux.

1.2.2. Molpro

Molpro es un paquete de software utilizado para los calculos ab initio, desarrollado por Peter Knowles en
la Universidad de Cardiff, en colaboracion con otros autores (7,8). El software y la documentacion de
Molpro es material con copyright de University College de Cardiff Consultants Limited y se distribuye bajo
licencia propietaria a los usuarios finales (8), ademas cuenta con una licencia académica de 30 dias. En
su version Molpro2012 incluye varios métodos con implementacion paralela. MolproView es la herramienta
disponible para la visualizacion grafica de los resultados de Molpro. Contiene versiones disponibles para el

sistema operativo Linux.
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1.2.3. Q-Chem

Q-Chem es un software de quimica computacional comercial distribuido por Q-Chem, Inc., una compaiiia
de software con sede en Pittsburgh, Pennsylvania, EE.UU (9). Es un programa ab initio disefiado para
célculos eficientes en grandes moléculas. Q-Chem es un producto de software comercial. Su Ultima
version es Q-Chem 4.0.1, la cual contiene paralelizacion de sus métodos. Soporta plataformas como:
Linux, Microsoft Windows y MAC OS X.

1.2.4. Amsol

Amsol es un programa de mecanica cuantica Semiempiricos desarrollado y distribuido por la Universidad
de Minnesota Departamento de Quimica. El programa contiene un cédigo fuente, un conjunto de pruebas
y documentacion. La ultima version del programa es Amsol 7.1 (diciembre del 2004) (10). La Universidad
de Minnesota concede una licencia no exclusiva, intransferible y perpetua para utilizar el software. La
Universidad retiene el derecho irrevocable a practicar el software por su propia educacion, investigacion y
con fines de desarrollo y se reserva todos los derechos para entrar en acuerdos académicos, comerciales
y de usuario con otros partidos para el software. Amsol corre sobre la plataforma UNIX.

1.2.5. Mopac

Mopac es un paquete de orbitales molecular que realiza calculos Semiempiricos para el estudio de
estructuras de estado solido y reacciones moleculares, su version mas reciente es Mopac2012. Es
utilizado en el procedimiento de hipersuperficies de multiples minimos (MMH) desarrollo en Cuba por
Montero y colaboradores (11,12). Puede ejecutarse sobre los sistemas operativos Linux y Windows,
ademas posee una licencia académica para su uso. Sus ejecutables estan disponibles gratuitamente para
fines académicos y su licencia académica debe ser renovada anualmente (12).

1.2.6. Gamess

Gamess es mantenido por miembros del grupo de investigacién de Gordon de la Universidad de Lowa
State. Posee una alta calidad, lo cual hace que sea uno de los programas favoritos de Quimica
Computacional, especializado en calculos ab initio después de Gaussian, para la comunidad de
investigadores académicos (13). Estd disponible sin costo para usuarios académicos e industriales,
contiene paralelizaciones de sus métodos y su Ultima version es la de Mayo 2012 (13,14). Puede

ejecutarse sobre los sistemas operativos Linux, Microsoft Windows, MAC OS X. Gamess a diferencia de
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Gaussian, no posee una interfaz grafica de usuario para poder crear archivos de entrada, constituyendo
un paquete de software menos amigable que Gaussian.

1.2.7. Gabedit

Gabedit es una interfaz grafica de usuario para paquetes de Quimica Computacional como Gamess,
Gaussian, Molcas, Molpro, Orca y Q-Chem. Puede mostrar una variedad de resultados de calculo,
incluyendo soporte para la mayoria de los principales formatos de archivo moleculares. Esta disponible

gratis para su descarga en su sitio oficial (15).
Gabedit permite:
% Construir moléculas por atomo, anillo, grupo, de aminoacidos y nucledtidos.

% Crea archivo de entrada para los paquetes Gamess, Gaussian, Molcas, Molpro, Mopac, Orca y
Q-Chem.

% Lee la salida de los paguetes Gamess, Gaussian, Molcas, Molpro, Mopac, Orca y Q-Chem, y

soporta un niumero de otros formatos.

+» Muestra orbitales moleculares o la densidad de electrones como mapas de contorno o parcelas
de cuadricula 3D y salida a una serie de formatos graficos.

% Anima vibraciones moleculares, contornos, isosuperficies y rotacion.
Fundamento de la seleccién

Luego de la caracterizacién de los principales programas de calculo de Quimica Computacional se
concluye que Gaussian es el software mas empleado en esta area de investigacion, dado a su robustez y
facilidad de uso. Sin embargo posee como limitante ser un software bajo licencia privativa y pese a los
intentos de obtencion de esta por la Comunidad Cientifica Cubana, no ha podido ser adquirido por el
hecho de ser un producto desarrollado por la compariia estadounidense Gaussian, Inc.

Otros programas como Molpro, Q_Chem y Amsol también poseen licencia privativa, por lo que se

descartan de la seleccion.

Se decide entonces seleccionar el Gamess como paquete ab initio de Quimica Computacional por mostrar
resultados muy similares a los obtenidos con la aplicacion de los métodos implementados en Gaussian y

ademas por ser software libre.
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Se selecciona también a Mopac2012, pues posee una licencia académica para su uso y es reconocida
como una de las aplicaciones vanguardias en la resolucion de problemas haciendo uso de métodos

Semiempiricos. Es utilizado en los procedimientos MMH, implementado y utilizado por cientificos cubanos.

Por la complejidad que conlleva crear los datos de entrada para los programas antes mencionados, se
decide incluir la aplicaciéon Gabedit, la cual permite crear ficheros y realizar andlisis de los resultados de
los programas Mopac2012 y Gamess.

1.3. Recursos de quimica computacional en la web

Internet es la herramienta méas usada de las Tecnologias de la Informatica y las Comunicaciones en la
actualidad y cuando se habla de procesamiento y gestion de datos, relacionados a ciencias como la

Bioinformatica, juega un papel fundamental como plataforma de intercambio de informacion.

La Red Latinoamericana de Quimica publica cada afio un directorio de las instituciones y profesionales de
la quimica en América Latina, con la finalidad de promover la comunicacion y la colaboracion entre los
investigadores latinoamericanos. Esta presenta los recursos de quimica en el mundo, software de Quimica
Computacional, bases de datos, entre otros.

En el mundo existen numerosos centros e instituciones que poseen potentes ordenadores dedicados a
realizar estudios cientificos, entre ellos se encuentra el Centro de Supercomputacion de Galicia (CESGA),
gue proporciona servicios de calculo y comunicaciones a la comunidad cientifica y a la industria
principalmente en Europa (16). Ademés el Centro Nacional de Supercomputacion y la Red Espafiola de
Supercomputacion (BSC-CNS por sus siglas en inglés) cuyo objetivo es promover la investigacion y
desarrollo en Ciencias de la Computacion, Ciencias de la Vida y Ciencias de la Tierra, asi como brindar
soporte de supercomputacion para investigaciones externas (17). Para tener acceso a los recursos
computacionales que se brindan en estas instalaciones, los usuarios deben estar asociados a instituciones
0 entidades relacionadas a estos centros, 0 en otros casos pagar para hacer uso de los servicios de

célculo cientifico que se brindan a través de la web.

1.3.1. Servicio web
Una de las tendencias actuales, dada la dificultad de integrar las funcionalidades de diversas aplicaciones
y la gran cantidad de datos que estas intercambian, es la creacién de web services (servicios web, en

espafiol) (18). Estos permiten la interaccion computadora-computadora para realizar operaciones de

computos que procesen gran cantidad de informacion, y ademas brindan la posibilidad de crear

10



Capitulol. Fundamentacion teorica

aplicaciones mas complejas que reutilicen las funcionalidades de otras, logrando de esta manera gran
interoperabilidad entre ellas e independencia de las plataformas en la que estan construidas.

Utilizando la Web como plataforma, los usuarios, de forma remota, pueden solicitar un servicio que algin
proveedor ofrezca en la red. Pero para que esta interaccion funcione, deben existir unos mecanismos de
comunicacion estandares entre diferentes aplicaciones. Las organizaciones OASIS y W3C son los comités
responsables de la arquitectura y reglamentacion de los servicios web. Para mejorar la interoperabilidad
entre distintas implementaciones de servicios web se ha creado el organismo WS-I' (Web Services
Interoperability por sus siglas en inglés), encargado de desarrollar diversos perfiles para definir de manera
mas exhaustiva estos estandares. (18)

1.3.2. Arquitectura Orientada a Servicios

Para aprovechar el potencial de los servicios web estos deben ser disefiados cuidadosamente bajo los
conceptos y principios de la orientacion a servicios propuestos por la Arquitectura Orientada a Servicios
(SOA por sus siglas en inglés). SOA provee una serie de conceptos que garantizan un mejor disefio de
aplicaciones en cuanto a seguridad, administracion de servicios, confiabilidad, separacion en unidades
l6gicas de procesamiento y calidad de los servicios brindados (18). Los componentes basicos de SOA se
representan en la Figura 1.

D DI
Registro de

Servicios

Descubre y
recupera el

Publica el
documento
WSDL

Proveedor

del
Intercambian mensajes

mediante SOAP Servicio

Figura 1. Componentes béasicos de una arquitectura SOA

SOA organiza las funcionalidades en servicios web que pueden ser consumidos por aplicaciones clientes,
las cuales intercambian informacion con el proveedor de servicios mediante el Protocolo Simple de
Acceso a Objeto (SOAP por sus siglas en inglés). El proveedor publica los servicios en un registro
denominado UDDI (siglas en inglés de Universal Description, Discovery and Integration), el cual especifica

4 . e . p ..
Conjunto de especificaciones estandares recomendadas para desarrollar servicios web.
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mediante documentos descriptores de servicios web (WSDL® por sus siglas en inglés) las funciones y los

parametros necesarios para poder utilizar el servicio web.

Para la implementacion del Servicio de Quimica Computacional se opt6é por el uso de una Arquitectura

Orientada a Servicios siguiendo los principios de orientacion a servicios que esta propone.
1.4. Tecnologias y lenguajes de programacion para el desarrollo de aplicaciones web

El nacimiento de Internet marcé un cambio en casi todos los sectores de la sociedad, muchas de las
empresas que actualmente dominan en el mundo basan su negocio en la red de redes. La arquitectura
cliente-servidor es el centro de Internet y la WWW (por sus siglas en inglés World Wide Web), posee un
estilo de llamada y retorno, también conocido como peticion-respuesta (request-response) (19). En este
modelo el cliente que no es mas que un usuario utilizando un navegador solicita un recurso al servidor y
este responde en un formato que es interpretado por el navegador que finalmente muestra al usuario la

respuesta. Ambos son los componentes fundamentales el modelo cliente-servidor (Figura 2)

5 Peticion

W - HTTP

Cliente Respuesta

Servidor

Figura 2. Modelo Cliente-Senidor
1.4.1. Lenguajes y plataforma de desarrollo

Actualmente existen muchos lenguajes de programacion para desarrollar aplicaciones web, entre los mas
utilizados se pueden citar PHP, Python, C# y Java. Dada las caracteristicas de robustez de Java, de ser
multiplataforma, ademas de ser software libre, es muy usado en el mundo del desarrollo de aplicaciones.

Java es un lenguaje de programacion sencillo, orientado a objetos, de propdsito general e independiente
de la plataforma de desarrollo. Es toda una tecnologia orientada al desarrollo de software con el cual se
puede realizar cualquier tipo de programa (20). Hoy en dia, la tecnologia Java ha cobrado auge en el
ambito de Internet gracias a su plataforma J2EE (por sus siglas en inglés Java 2 Enterprise Edition).

> Describe lainterfaz publicaalos servicios Web, estabasado en XML.

12
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La Java 2 Enterprise Edition es la extension de Java para el desarrollo web, dispone de varias
herramientas de cddigo abierto como IDEs, servidores, marcos de trabajo y APIs (por sus siglas en inglés
Applications Programming Interface). La plataforma (J2EE) engloba dentro de si un conjunto de
especificaciones APIs relacionadas tales como JDBC (por sus siglas en inglés Java Database
Connectivity), RMI (por sus siglas en inglées Remote Method Invocation), JMS (por sus siglas en inglés
Java Message Service), Servicios Web, XML (por sus siglas en inglés eXtensible Markup Language), etc.,
ademas configura algunas especificaciones Unicas como Enterprise JavaBeans, servlets, Java Server
Pages, portlets y varias tecnologias de servicios web, que le permiten al desarrollador crear una aplicacién

empresarial portable entre plataformas y a la vez integrable con otras tecnologias. (21)

Las aplicaciones creadas bajo esta plataforma pueden ser desplegadas en cualquier sistema operativo. Al
utilizar Java como lenguaje de programacion, el cual esta bajo la licencia GNU/GPL y disponer de la
maquina virtual de Java, para la ejecucion del cddigo, la cual es completamente libre, J2EE es una opcién

acertada de acuerdo con las politicas de migracion al software libre en nuestro pais.

1.5. Apache Tomcat

Es un servidor web de cédigo abierto que une la tecnologia Java Servlet y Java Server Pages. Apache
Tomcat fue escrito en Java, por lo que funciona en cualquier sistema operativo que disponga de la
maquina virtual de Java, es multiplataforma. Es desarrollado y publicado bajo la licencia Apache 2.0,
funciona como un contenedor de servlets y servidor HTTP desarrollado bajo el proyecto Jakarta en la
Apache Software Foundation. Apache Tomcat implementa las especificaciones de los serviets y de Java

Server Pages (JSP) de Sun Microsystems. (22)

1.6. Marco de trabajo

Un marco de trabajo (framework, en inglés) es una pieza de software estructural. Se dice estructural
porque estructura es el objetivo de un framework que especifica todo requerimiento funcional. Un marco
de trabajo trata de hacer generalizaciones acerca de las tareas comunes e intenta proveer una plataforma

donde las aplicaciones pueden ser rapidamente construidas.

1.6.1. Hibernate

Es una herramienta software libore de mapeo objeto-relacional para ambientes de desarrollo en Java.
Hibernate facilita el mapeo de atributos entre una Base de Datos (BD) relacional tradicional y el modelo

orientado a objetos de una aplicacién. Posee un lenguaje de consultas propio llamado Hibernate Query
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Languaje (HQL) que puede ser usado por los programadores sin tener conocimientos de SQL. Brinda
diferentes beneficios como son la generacion del cédigo Java a partir del modelo de base datos y

viceversa, asi como el mapeo de clases. (23)

1.6.2. Apache Axis2

Es un servidor web, de codigo abierto que une la tecnologia Java Servlet y Java Server Pages. Es
desarrollado en un entorno abierto y participativo y publicado bajo la licencia Apache 2.0. Esta destinado a
ser una colaboracién de los desarrolladores de los mejores de su clase de todo el mundo. En él se pueden
montar aplicaciones de mision critica a través de la Web. Es un servidor HTTP y un contenedor de
servlets (clases de Java), cargandolos y ejecutandolos de forma dinamica. Es compatible con los

protocolos de comunicacion SOAP 1.1y 1.2 (24).
1.6.3. Spring Framework

Es un marco de trabajo para el desarrollo de aplicaciones web en Java, de codigo abierto y esta bajo la
licencia Apache (25). Presenta un arquitectura en capas, que le permite al desarrollador decidir que
componentes utilizar, ademas de constituir un framework coherente para el desarrollo de aplicaciones
J2EE.

Cada modulo o componente presente en el framework Spring puede entenderse como un ente aparte, 0
puede usarse combinandolo con uno o varios de los restantes. Spring provee soporte para validacion de
datos, integraciobn con otros marcos de trabajo, manipulacién de base de datos, integracion con
herramientas de mapeo relacional (ORM por sus siglas en inglés) como Hibernate, patrones de acceso a
datos, facilita la implementacion del modelo vista controlador y el desarrollo de portlets. La siguiente
imagen muestra el patron MVC con Spring Framework.

DispatcherServlet Handler
(Front Controller) Mapping

Controller

View

Resolver ModelAndView

Map (Moliel

Response
viewNare

Figura 3. El patrén MVC con Spring Framework
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El proceso de atender las solicitudes se realiza cuando: una peticion llega al controlador frontal, este
mediante un proceso de busqueda encuentra el controlador destinado a atender dicha peticion, invoca al
controlador y este devuelve una vista con un modelo de datos, nuevamente el controlador frontal busca el
nombre de la vista (la pagina JSP) que va a ser mostrada y finalmente se envia al usuario la pagina con la

informacion a mostrar.

1.7. Componente de la plataforma J2EE

Dentro de J2EE existen componentes que permiten combinar varias potencialidades de la plataforma,

incluyendo el desarrollo de interfaces de usuario, ejemplo de ello lo constituyen los portlets.

Un portlet es un componente de interfaz web reutilizable y modulares gestionadas, visualizadas en un
portal web, producen fragmento de lenguaje de marcado y puede ser mostrado en una pagina de un portal
(26). Una especificacion de peticion JSR es la encargada de regir el comportamiento de ciertos
componentes web dentro de la plataforma J2EE, especificamente las nimeros 168 y 286 estan

encargadas de proporcionar el estandar para el desarrollo de portlets.

Un portlet posee un ciclo de vida que es gestionado por el portal o contenedor web, tiene 3 estados
(Minimizado, Normal, Maximizado) y tres modos de visualizarse (Vista, Edicién y Ayuda). El contenido
generado por un portlet es llamado fragmento que pueden ser incluidos como componentes de interfaz de
usuario en portales web denominados contenedores de portlets, entre ellos tenemos: JBoss Portal, Liferay
Portal y Stringbeans Portal.

1.7.1. Contenedor de Portlets
Liferay Portal es un portal de gestion de contenidos de cddigo abierto implementado en Java y su

contenido esta basado en portlets. Ofrece una arquitectura de temas, que permite llevar a cabo cambios
en la apariencia del portal sin cambiar el codigo fuente de Liferay. (27)

% Liferay por ser un portal basado en Java se ejecuta sobre multiples sistemas operativos: BSD
(FreeBSD, NetBSD, OpenBSD), Linux (Fedora, Novell, Ubuntu, Debian), Solaris, Mac OS Xy
Windows.

% Liferay emplea Hibernate como herramienta ORM para la capa de persistencia, lo que facilita

gue soporte cualquier base de datos como MySQL, Oracle, PostgreSQL.
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s Liferay se puede desplegar en muchos servidores como: JBoss, SunGlassFish y Apache
Tomcat.

< Liferay soporta tecnologias del tipo JSR-168 y 286, JSR-220 (Hibernate), AJAX, Spring-MVC,
Struts.

Liferay es un contenedor de portlet, los cuales son visualizados y gestionados por Liferay, de esta forma,
se podrian implementar portlets especificos para cada servicio bioinformatico, de forma independiente y

luego desplegarse en el Portal Web basado en Liferay.

1.8. Plataforma de Servicios Bioinformaticos

La Plataforma de Servicios Bioinformaticos de la Universidad de las Ciencias Informaticas es un sistema
gue integra un conjunto de herramientas de uso comun en la Bioinformética, asi como los productos
desarrollados por el departamento de Bioinformatica, con el propésito de brindar servicios que puedan ser
consumidos por aplicaciones o usuarios a través de un Portal Web y proporcionar acceso a los recursos
computacionales existentes en la Institucion. Esta plataforma tiene una arquitectura orientada a servicios,
implementados sobre la Plataforma de desarrollo Java 2 Enterprise Edition, de cara al usuario posee
interfaces web en forma de Portlets, los cuales se encargan de gestionar los distintos servicios que brinda
la Plataforma de Servicios Bioinformaticos, y son controlados por el contenedor de portlets: Liferay Portal.
La plataforma utiliza los recursos computacionales existentes en la Universidad, para aumentar las

potencialidades de cémputo que la misma demanda.

1.9. Sistemas gestores de bases de datos

Un sistema gestor de bases de datos o RDBMS (siglas del inglés Relational Data Base Management
System), se define como el conjunto de programas que administran y gestionan la informacion contenida
en una base de datos. Ayuda a realizar las siguientes acciones: definicion de los datos, mantenimiento de
la integridad de los datos dentro de la base de datos, control de la seguridad y privacidad de los datos, y
manipulacion de los datos. Existen RDBMS muy populares, entre los que se pueden mencionar: Oracle,
MySQL y PostgreSQL.

1.9.1. PostgreSQL 9.1

PostgreSQL 9.1 es un sistema gestor de base de datos objeto-relacional, bajo licencia BSD. Esta licencia

tiene menos restricciones en comparacion con otras como la GPL estando muy cercana al dominio
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publico. Es el sistema de gestion de bases de datos de codigo abierto mas avanzado del mundo y en sus
tltimas versiones posee muchas caracteristicas que solo se podian ver en productos comerciales de alto
calibre (28). PostgreSQL 9.1 utiliza un modelo cliente/servidor y usa multiprocesos en vez de multihilos
para garantizar la estabilidad del sistema. Posee una documentacién muy bien organizada, publica y libre,
ademéas se ejecuta en casi todos los principales sistemas operativos: Linux, Unix, Mac OS, Beos y
Windows. Tiene el respaldo de comunidades muy activas como las de PHP, C, C++, Perl y Python.

1.10. Entorno de desarrollo IDE

Un IDE es una aplicacién compuesta por un conjunto de herramientas Utiles para un desarrollador. Puede
ser exclusivo para un lenguaje de programacion o utilizarse para varios. Esta compuesta por un editor de
caodigo (con facilidades como resaltado de sintaxis, completamiento de cédigo y navegacion entre clases),
un compilador y herramientas de automatizacion de la compilacion, un depurador y en algunos casos un

constructor de interfaz grafica.
1.10.1. Eclipse

Eclipse Foundation es una comunidad de codigo abierto con proyectos enfocados en proveer una
plataforma de desarrollo de marcos de trabajo y herramientas para desarrollar y gestionar los ciclos de
vida en el desarrollo de software, la plataforma de desarrollo es denominada Proyecto Eclipse (29).
Eclipse no sélo trae editores de cddigo para Java, se puede utilizar para desarrollar en otros lenguajes
como PHP, C y C++. Posibilita la agregacion de componentes ya que su arquitectura esta basada en
complementos.

1.11. Metodologia de desarrollo

Es una metodologia de desarrollo de software agil, de cédigo abierto, que preserva las caracteristicas
fundamentales del Proceso Unificado de Desarrollo (RUP por sus siglas en inglés) (30). Su objetivo es
asegurar la produccion de software de calidad dentro de los plazos propuestos. OpenUP es iterativo e
incremental, centrado en la arquitectura y guiado por casos uso, esta disefiado para equipos de desarrollo
pequefios y se organiza en cuatro areas fundamentales de contenido: comunicaciéon y colaboracion,
intencion, solucion y administracion. La mayoria de los elementos de OpenUP estan declarados para
fomentar el intercambio de informacion entre los equipos de desarrollo y mantener un entendimiento
compartido del proyecto, sus objetivos, alcance y avances.
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1.12. Lenguaje de modelado

Lenguaje de Modelado Unificado (UML por sus siglas en inglés), es el lenguaje de modelado de sistemas
de software mas conocido y utilizado en la actualidad; esta respaldado por el OMG (Object Management
Group). Permite la especificacion, visualizacion, construccion y documentacién de elementos de la
Ingenieria del Software. Se aplica para dar soporte a una determinada metodologia de desarrollo de
software (como RUP), no especifica cual usar. Una de las metas principales de UML es proporcionar
herramientas de interoperabilidad para el modelado visual de objetos en el proceso de construccion del
software. (31)

1.13. Herramienta CASE

Visual Paradigm para UML soporta el ciclo de vida completo del desarrollo de software, analisis y disefio
orientados a objetos, construccién, pruebas y despliegue. El software ayuda a una mas rapida
construccion de aplicaciones de calidad, mejores y a un menor costo. Permite disefiar todos los tipos de
diagramas de clases, codigo inverso, generar codigo desde diagramas, ademas permite generar reportes
y documentacion. (31)

Conclusiones del Capitulo

En este capitulo se abordaron los métodos relacionados a la resolucion de problemas de Quimica
Computacional. Se describieron los principales software que implementan estos métodos, haciendo
énfasis en los mas empleados por los investigadores. Se determin6 el uso de Mopac2012 y Gamess
como herramientas para realizar los calculos quimicos-tedricos y Gabedit como aplicacion que permite
modelar los datos de entrada para dichas herramientas. Se describieron las tecnologias, herramientas y
metodologias a utilizar en la implementacion de la solucién siguiendo las directrices propuestas por la
Plataforma de Servicios Bioinforméaticos.
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Capitulo 2
Caracteristicas del sistema

En este capitulo se describen los requisitos funcionales y requisitos no funcionales de la aplicacion a
desarrollar. Se realiza una descripcion de los actores que interactian con el sistema, asi como de los
casos de usos identificados. Se presenta el diagrama de clases del modelo de dominio, el diagrama de

casos de uso del sistema.

2.1. Descripcion de sistema

El sistema que se propone desarrollar es un Servicio de Quimica Computacional que servira a los
investigadores de universidades y centros del pais que realizan calculos englobados en el area de la
Quimica Computacional. Este servicio serd consumido por aplicaciones o usuarios a través de un Portal
Web. De cara al usuario se tendra una interfaz web implementada en forma de portlets. El mismo puede

ser reutilizado por otras aplicaciones indistintamente de la tecnologia en que estas han sido elaboradas.
2.2. Modelo del dominio

El modelo de dominio (ver figura 4) es una representacion visual estatica del entorno real del problema,
incluye el vocabulario del dominio significativo desde el punto de vista de la arquitectura para de esta
forma ayudar al entendimiento de ella. (32)

Para un mejor entendimiento se describen cada una de las clases existentes en el diagrama de clases del
dominio.

% Especialista: Usuario que interactta con el Portal Web.

% Portal de Servicios Bioinformaticos: Portal Web que contiene un conjunto de aplicaciones en

forma de portlets.
« Portlets de Servicios: Conjunto de aplicaciones web contenidas en el Portal Web.

% Servicios Web: Funcionalidades que seran utilizadas por las aplicaciones publicadas en el
Portal Web.

% Gamess: Programa que permite realizar calculos quimicos teoricos.
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% Mopac: Programa que permite realizar calculos quimicos teoricos.

% T_Arenal: Plataforma de tareas distribuidas integrada a la Plataforma de Servicios

Bioinformaticos.
Especialista . 3 Portal de Servicios
1. <<interactua=> 1 Bioinformaticos
1

<<=contiene>>

1 ”ﬂ
T_Arenal <<utiliza=> Servicios Web <<consume>:> —

1.4 1.4 Portlets de Servicios
1
1 1 1
<<realiza calculos>>
1 1
Mopac Gamess

Figura 4. Modelo de Dominio

2.3. Especificacion de requisitos

La especificacion de requisitos es una descripcion completa del comportamiento del sistema que se va a
desarrollar. Para la especificacion de los requisitos el cliente debe tener en cuenta ademas de las
funcionalidades o requisitos funcionales, los requisitos no funcionales del software.

2.3.1. Requisitos funcionales

Los requisitos funcionales son capacidades o condiciones que el sistema debe cumplir. Se mantienen
invariables sin importar con qué propiedades o cualidades se relacionen. Definen las funciones que el
sistema ser& capaz de realizar.

RF1: Realizar célculos quimicos tedricos con Mopac.
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RF2: Realizar calculos quimicos tedricos con Gamess.

RF3: Gestionar ejecucion
RF3.1: Crear ejecucion.
RF3.2: Modificar ejecucion.
RF3.3: Buscar ejecucion.
RF3.4: Eliminar ejecucion.
RF3.5: Listar ejecucion.

RF4: Administrar resultados
RF4.1: Listar resultados.
RF4.2: Buscar resultados.
RF4.3: Eliminar resultado.

RF5: Descargar resultados.

RF6: Descargar Gabedit.

2.3.2. Requisitos no funcionales

Son las restricciones que afectan a los servicios o funciones del sistema, tales como restricciones de

tiempo, definicion de estandares y otras condiciones necesarias para que el sistema pueda funcionar.

Son propiedades o cualidades que el producto debe tener, estas son las que hacen al producto atractivo,
usable, rapido y confiable.

« Apariencia o Interfaz externa

La aplicacion debera tener una interfaz externa sencilla, amigable y facil de entender para el usuario, de
esta forma se evita que este se pierda dentro de la aplicacién. Ademéas su funcionamiento debe ser de
facil comprension para todo tipo de usuario.

«» Usabilidad

El sistema podra ser usado por aquellos usuarios que posean conocimientos basicos en el campo de la
Bioinformatica y en el uso de aplicaciones web.
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% Seguridad

La aplicacion contard con proteccion contra acciones no autorizadas y que puedan afectar la integridad de

los datos por lo que cada especialista solo tendra acceso a su propia informacion.

«+ Confidencialidad

Los especialistas tienen que estar autenticados en el Portal de Servicios Bioinformaticos de la UCI para
acceder a todas las funcionalidades del sistema.

« Integridad

La plataforma garantiza la integridad de los datos a los usuarios autorizados.
% Disponibilidad

El sistema debe estar disponible para su utilizacion las 24 horas del dia.
% Software

Al ser una aplicacion cliente servidor, los requisitos de software de la herramienta son diferentes para
cada una de las partes. En el lado del cliente debe existir un navegador web que soporte Java Script. Por
el lado del servidor se debe instalar en el servidor web el Apache Tomcat 6.0.26 con la aplicacién Liferay
Portal 6.0.5, JDK6, PostgreSQL 9.1. Y en el servidor de servicios web debe estar instalado Mopac2012 y

Gamess para realizar calculos de Quimica Computacional.
% Hardware

En el caso de las PC clientes se debe contar con un microprocesador Intel Pentium Il o superior, con un
minimo de 128MB de memoria RAM y tarjeta de red para la conexion de red con el Portal de Servicios
Bioinformaticos de la UCI. En el servidor web se recomienda contar con un microprocesador Intel Pentium
IV o superior, 2GB de memoria RAM, un disco duro con capacidad disponible de almacenamiento de
160GB y una tarjeta de red.

% Soporte

El sistema se agregara al Portal de Servicios Bioinformaticos para realizar las pruebas pilotos y de

despliegue, luego quedara instalada en la plataforma para su uso.

22



Capitulo 2. Caracteristicas del sistema

< Rendimiento

El sistema esta concebido para un ambiente cliente - servidor por lo que la rapidez del servicio dependera
del volumen de la informacion que necesite procesar y de la cantidad de corridas en la cola de ejecucion,

es por ello que se propone su integracion a la Plataforma de Calculos Distribuidos: T-Arenal.
2.4. Diagrama de Casos de Uso del Sistema

Un Diagrama de Casos de Uso muestra la relacion entre los actores y los casos de uso del sistema, de
esta forma se representa la funcionalidad que ofrece el sistema en lo que se refiere a su interaccion

externa. (33). La figura 5 muestra el diagrama de Casos de Uso del sistema desarrollado.

Realizar calculos quimicos

teoricos ::4:"—3‘;/
T_Arenal

Descargar Gabedit

Descargar resultados Especialista
Administrar Resultados

Figura 5. Diagrama de Casos de Uso del sistema

Realizar calculos quimicos
teoricos con Gamess

Cestionar Ejecucion

2.5. Definicién de los Casos de Uso del Sistema

Un caso de uso es una descripcién de la secuencia de interacciones que se producen entre un actor y el
sistema cuando el actor usa el sistema para llevar a cabo una tarea especffica. Expresa una unidad de
funcionalidad coherente, son artefactos narrativos que describen, bajo la forma de acciones y reacciones,

el comportamiento del sistema desde el punto de vista del actor. (32)
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2.5.1. Actores del sistema

Los actores pueden ser sistemas, hardware externo o personas que interactian con el sistema, ya sea
para inicializar una funcionalidad o brindarle informacion al mismo. Son los que se benefician de las
funcionalidades dentro de los casos de uso.

Tabla 1. Actores del Sistema

Actor Descripcion
Especialista Persona que tiene los privilegios suficientes y accede a la aplicacion
para realizar célculos quimicos tedricos con Mopac o Gamess.
T_Arenal Plataforma de tareas distribuidas integrada a la Plataforma de
Servicios Bioinformaticos.

2.5.2. Descripcion de los Casos de Usos del sistema

La descripcion textual de los casos de uso describe paso a paso la interaccion entre el actor y el sistema,
es como responde el sistema ante las peticiones de los diferentes actores. A continuacion la descripcion
textual de los casos de uso "Realizar célculos quimicos tedricos con Mopac" y "Realizar calculos quimicos

tedricos con Gamess".

CU Realizar célculos quimicos teéricos con Mopac.

Tabla 2. Descripcion del CU "Realizar céalculos quimicos teéricos con Mopac"

Objetivo Poder realizar calculos quimicos tedricos con Mopac.

Actores Especialista(inicia)

Resumen El caso de uso inicia cuando el especialista
selecciona una ejecucion para realizar el calculo.

Complejidad Alta

Prioridad Critico

Precondiciones Tener creada una ejecucion.

Referencias RF1

Flujo de eventos
Flujo basico <Realizar calculos quimicos teoricos con Mopac>

Actor Sistema
1.1 Accede a la “Interfaz Ejecuciones” y | 1.2 Llama al servicio web Realizar célculos con
selecciona una ejecucioén a ejecutar. Mopac.

1.3 El servicio se conecta a la Plataforma de Calculos
Distribuidos y envia la ejecucion.
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1.4 La Plataforma de Célculos Distribuidos realiza los
célculos y retorna el resultado al servicio.

1.5 Obtiene el resultado y actualiza la ejecucion en la
base de datos.

1.6 Muestra en una pagina con el resultado de la
ejecucion y la opcién “Descargar resultado “.

CU Realizar célculos quimicos teéricos con Gamess.

Tabla 3. Descripcién del CU "Realizar célculos quimicos tedricos con Gamess"

Objetivo Poder realizar calculos quimicos teoricos con
Gamess.

Actores Especialista(inicia)

Resumen El caso de uso inicia cuando el especialista
selecciona una ejecucion para realizar el calculo.

Complejidad Alta

Prioridad Critico

Precondiciones Tener creada una ejecucion.

Referencias RF2

Flujo de eventos
Flujo basico <Realizar calculos quimicos teoricos con Gamess>

Actor Sistema
1.1 Accede a la “Interfaz Ejecuciones” vy | 1.2 Llama al servicio web Realizar célculos con
selecciona una ejecucion a ejecutar. Gamess.
1.3 El servicio ejecuta el Gamess en el servidor de
aplicaciones.

1.3 Obtiene el resultado y actualiza la ejecucion en la
base de datos.

1.4 Muestra en una pagina con el resultado de la
ejecucion y la opcién “Descargar resultado “.

Conclusiones del Capitulo

En este capitulo se definieron los artefactos correspondientes a los requisitos de la metodologia de
desarrollo OpenUP. Se definié el modelo conceptual del dominio y se describieron las clases del dominio.
Se definieron 12 requisitos funcionales y 10 requisitos no funcionales. Los RF identificados se agruparon
en el modelo de casos de uso del sistema, destacando los CU: “Realizar calculos quimicos tedricos con

Mopac” y “Realizar célculos quimicos tedricos con Gamess” por tener gran impacto en la arquitectura.
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CAPITULO 3
Disefio del sistema

En este capitulo se traducen los requisitos a una especificacion que describe como implementar el
sistema, dando paso al disefio de la aplicacion generando los artefactos necesarios para cada fase. Se
explican los principales patrones arquitecténicos y de disefio utilizados, ademas se realizan los diagramas
de clases y de interaccion para uno de los casos de usos mas relevantes definidos en el capitulo anterior.

También se muestra el modelo datos y la vista de despliegue.

3.1. Arquitectura del sistema

La arquitectura de software consiste en la estructura o sistema de estructuras, que comprenden los
elementos de software, las propiedades externas visibles de esos elementos y la relacién entre ellos. (32)

La arquitectura de software define la estructura de un sistema. Esta estructura se constituye de
componentes, las relaciones entre ellos, el contexto en el que se implantaran y los principios que orientan
su disefio y evolucién. Para que un sistema sea extensible y reutilizable, su arquitectura tiene que estar
disefiada en base a ello. Para tal propdésito y buen uso de la misma se utilizan los estilos y patrones

arquitectonicos.
3.1.1. Estilos y patrones arquitectonicos

Los estilos de arquitectura guian a la organizacion del sistema de software, expresan a la arquitectura de
software en el nivel de abstraccion mas elevado, en el sentido mas formal y tedrico (32).

Los patrones expresan un paradigma fundamental para estructurar u organizar un sistema de software. Un
patron arquitectonico es la expresion de un esquema estructural de organizacion para sistemas de
software, que proporciona un conjunto de subsistemas predefinidos, especifica sus responsabilidades e

incluye normas y directrices para las relaciones entre ellos (34).

Los estilos expresan a la arquitectura de software en el nivel de abstraccién mas elevado, en el sentido
mas formal y teérico, mientras que los patrones se ocupan de cuestiones que estdn mas cerca del disefio,

la practica, la implementacion, el proceso, el refinamiento y el cédigo.

26



Capitulo 3. Diseiio del sistema

Patron Modelo Vista Controlador

El Patron Modelo Vista Controlador (Model View Controller por sus siglas inglés) divide una aplicaciéon en
tres mdodulos claramente identificables y con funcionalidades bien definidas, el modelo, que especifica la
informacion con la cual el sistema opera, las vistas, encargadas de manejar la presentacién visual de los
datos representados por el modelo y el controlador, que procesa las peticiones que vienen desde la capa
de presentacion y donde esta encapsulada la l6gica del negocio (figura 6).

e e e S s s W o — ¥
1 Cliente

Iinternet

[
! Respuesta !
: Controlador | :
1 !
1 i
i } !
: Vista '

'
1 5
1 [
] '
] Modelo '
: Servidor :

Figura 6. Patron Modelo Vista Controlador

El servicio de Quimica Computacional presenta los patrones arquitectonicos Cliente-Servidor, Arquitectura
Orientada a Servicios y Modelo Vista Controlador. El primero se manifiesta en el paradigma peticién-
respuesta, dado que es una aplicacion web a la que se accede por el protocolo HTTP. El segundo
representada en el servicio web implementado que esta disponible a través del protocolo SOAP e
intercambian informacion usando XML. El tercero se aplica en el desarrollo del portlet, cuando una
peticion llega al controlador frontal (archivo XML), este mediante un proceso de busqueda encuentra el
controlador destinado a atender dicha peticion, invoca al controlador, finalmente se envia al usuario la

pagina con la informacién a mostrar.
3.1.2. Patrones de disefio

Un patron describe un problema que ocurre varias veces y describe también el nlcleo de la solucién al
problema, de forma que puede utilizarse en ilimitadas ocasiones sin tener que hacer dos veces lo mismo.
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Un patrén de disefio es una descripcion de clases y objetos comunicandose entre si adaptada para
resolver un problema de disefio general en un contexto particular. (34)

En otras palabras, un patron de disefio no es méas que una solucion estandar para un problema comun de
programacion. Una técnica para flexibilizar el cédigo haciéndolo satisfacer ciertos criterios. Es decir, los
patrones de disefio ayudan a un disefiador a conseguir un disefio correcto rapidamente. Entre ellos
podemos mencionar los patrones de disefio para la Asignacion de Responsabilidades (General

Responsibility Assignment Software Patterns GRASP, por sus siglas en ingles) y los patrones GoF® .

Patrones GRASP

El nombre se eligié para sugerir la importancia de aprender estos principios para disefiar con éxito el
software orientado a objetos (35). Los patrones GRASP son utilizados para describir los principios
fundamentales del disefio y la asignacion de responsabilidades.

% Experto en Informacién

Un Modelo de disefio podria definir cientos o miles de clases software, y una aplicacion podria requerir
gue se realicen cientos o miles de responsabilidades. Durante el disefio de objetos, cuando se definen las
interacciones entre los objetos, se toman decisiones sobre la asignacion de responsabilidades a las
clases. Haciendo un resumen de lo anteriormente planteado este patron consiste en asignar la

responsabilidad a la clase que tiene la informacion necesaria para realizarla.
% Creador

La creacién de instancias es una de las actividades mas comunes en un sistema orientado a objetos. En
consecuencia, es Util contar con un principio general para la asignacién de las responsabilidades de
creacion. Si se asignan bien, el disefio puede soportar un bajo acoplamiento, mayor claridad y
reutilizacion. El patron Creador guia la asignacion de responsabilidades relacionadas con la creacion de
objetos, una tarea muy comun. La intencion basica del patrén es encontrar un creador que necesite
conectarse al objeto creado en alguna situacion. Eligiéndolo como el creador se favorece el bajo

acoplamiento.

® Conocidos como patrones de la pandilla de los cuatro (GoF, siglas eninglés de Gang of Four).
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«» Alta Cohesiodn

La cohesién es la medida de la fuerza que une a las responsabilidades de una clase. Una clase con baja
cohesion hace muchas cosas no relacionadas, o hace demasiado trabajo. Tales clases no son
convenientes ya que son dificiles de mantener, de reutilizar y de entender. Una clase con alta cohesion

mejora la claridad y la facilidad de su uso, su mantenimiento se simplifica y es facil de reutilizar.
% Bajo Acoplamiento

El acoplamiento es una medida de la fuerza con que un elemento esta conectado a otro, un elemento con
bajo acoplamiento no depende demasiado de otros elementos. Una clase con alto acoplamiento confia en
muchas otras clases, tales clases podrian no ser deseables ya que son muy complicadas de entender,

son dificiles de reutilizar y los cambios realizados en las clases relacionadas fuerzan cambios locales.

Patrones GoF

Dentro de los patrones de disefio existen los patrones GoF los cuales juegan un papel muy importante
dentro de los patrones de disefio de forma general y son utilizados en innumerables ocasiones cuando se
desarrollan aplicaciones informaticas (35). Entre los patrones GoF mas utilizados se pueden citar el de

Agente Remoto y el Comando.

% Agente Remoto
El patron Agente Remoto define como el sistema debe comunicarse con un componente situado en otro

espacio o0 contexto a través de una clase de software local que represente al componente externo y
asignarle la responsabilidad de contactar al componente real.

«<» Comando

Otro de los patrones GoF es el Comando, este patron soluciona el problema de cuando un objeto o
sistema recibe varias peticiones o0 comandos, para ello cada comando define una clase que lo represente
y le asigna la responsabilidad de ejecutarse el mismo, de esta forma reduce la responsabilidad del
receptor en el manejo de los comandos, aumenta la facilidad con que pueden agregarse otros comandos y

ofrece las bases para registrar los comandos, formar colas de espera con ellos y cancelarlos.
Después de vistos los patrones GRASP y GoF se veran otros patrones utilizados en la aplicacion.

DAO

29



Capitulo 3. Diseiio del sistema

El patron DAO (por sus siglas en inglés Data Access Object) es un patrén de disefio que centraliza todo el
acceso a datos en una capa independiente, aislandolo del resto de la aplicacién. Su principal beneficio es
gue reduce la complejidad de los objetos de negocio al abstraerlos de la implementacion real de la
comunicacion con la fuente de datos y de esta forma permitir una migracion més facil de fuente de datos.

3.2. Diagrama de clases del disefio

Los diagramas de clases del disefio se utilizan para modelar la vista de disefio estatica de un sistema,
estos describen graficamente las especificaciones de las clases ademas de visualizar las relaciones entre
estas.

A continuacion se muestra el diagrama de clases del disefio para los casos de usos: “Realizar calculos
guimicos teéricos con Mopac”y “Realizar calculos quimicos teéricos con Gamess”. Donde se identifican
cuatro paquetes funcionales: Vista, Controlador, Objeto de Acceso a Datos, los que corresponden a las
capas del patron de disefio MVC, y por ultimo el Cliente de Servicios Web.

Figura 7. Diagrama de clases del disefio Realizar calculos quimicos tedricos con Mopac
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Figura 8. Diagrama de clases del disefio Realizar célculos quimicos tedricos con Gamess

En el diagrama de clases del disefio correspondiente al paquete Objeto de Acceso a Datos (Figura 5) se
define la clase ConexionBD.java donde se encuentran todos los métodos necesarios para gestionar la
base de datos y utiliza las clases Cjcecucion.java, Especialista.java, Gamess.java, Mopac.java y
Archivo.java para acceder a las tablas del modelo. Esta clase (ConexionBD.java) implementa el patron
DAO, ya que ella se encarga de realizar la gestion de los datos entre las clases que contienen la l6gica de
negocio y las entidades. También se evidencia el Bajo Acoplamiento ya que las clases de acceso a los
datos tienen bastante independencia de las clases de abstraccion de datos. Hay poca dependencia entre

esas clases lo que permite una mayor reutilizacion.

Figura 9. Diagrama de clases del disefio para el paquete Objeto de Acceso a Datos
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El diagrama de clase del disefio correspondiente al paquete Cliente de Servicios Web (figura 10 y 11)
muestra los componentes encargados de realizar las llamadas a las funciones remotas del sistema. En
este paquete la interfaz BiosoftWSPortType.java declara las funciones que invocan los servicios
mientras que la clase BiosotWSPortTypeProxy.java define las mismas, para ello utiliza otras clases,
las que estan en correspondencia con los parametros necesitados por el servicio en cuestion, en este
caso, el servicio web ‘“RealizarCalculoConMopac” requiere un objeto de la clase Mopac.java. El
subsistema Servicios Web Biosoft representa los servicios albergados en el servidor de servicios web. En
este diagrama se manifiesta el patron Agente Remoto de la familia GoF a través de la clase

BiosoftWSPortTypeProxy.java.

Figura 10. Diagrama de clases del disefio para el paquete Cliente de Senicios Web con Mopac

Figura 11. Diagrama de clases del disefio para el paquete Cliente de Senicios Web con Gamess
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3.3. Diagramas de interaccion

Un diagrama de interaccion, representa la forma en cémo un Cliente (Actor) u Objetos (Clases) se
comunican entre si en peticién a un evento. Representan el dinamismo que se modela en el diagrama de
clases del disefio de manera estatica, esto implica recorrer toda la secuencia de llamadas de donde se
obtienen las responsabilidades. Hay dos tipos de diagramas de interaccion: Diagramas de secuencia y
Diagramas de colaboracion. (32)

3.3.1. Diagramas de secuencia

Los diagramas de secuencia muestran las interacciones entre objetos ordenadas en secuencia temporal
durante un escenario concreto. Proporciona una representacion de la realizacion de casos de uso en
términos de clases del disefio. En el disefio es mas factible el empleo de los diagramas de secuencia ya
gue representan con mas claridad el flujo de las acciones que debe realizar el sistema (32).

A continuacion se muestran los diagramas de secuencia para para los casos de usos: “Realizar calculos

guimicos teoricos con Mopac”y “Realizar célculos quimicos tedricos con Gamess”.

El diagrama de secuencia de la figura 12 y 13 muestra la comunicacion de los componentes del software.
Se define el encargado de gestionar todas las peticiones del usuario y de determinar
el controlador que le dara respuesta a dicha peticion, en este caso . De esta manera se
aplican patrones como el Controlador de GRASP y el Comando de los GoF, también estan los patrones
Bajo acoplamiento y Alta cohesion.

: L@Le o 0 @ FEs

Especialista CI_AdminEjecjsp  Cl AdmlnResun jsp CC cormoladelor'nal java CC_AdminEjec java CE_EjecMopac
|

1: Solicitar calculo con Mopac | '
pL 2 Solicitar calculdlcon Mopac | :

»J.

[

|

|

|

|

| |

4: data:=OhtenerEjec(id): ejecucion :
‘ |
|

|

’J.

5 Realizarcélculosconlv1opa4(data):eiecucién

3 Iniciarcélculoconlvlopacﬁ)l

T
|

6 resunado:=ReaIizarcélculolbconMopac(data)
|

|
n ) 7: ActualizarEjec(resuttado) |
8: mostrarEjecTermipgda(resuttado)

o "

i |
| | | T

Figura 12. Diagrama de secuencia para Realizar célculos quimicos teéricos con Mopac
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% '_O ’_O @ O Q Cliente de Servicios Web

Especialista Cl_AdminEjecjsp  Cl_AdminResultjsp CC_controladorFrontal java CC_AdminEjec java CE_EjecGamess
1: Solicitar calculo con Gamess | | | |

P, 2 Solicitar calculo bon Gamess | | |

»L | :

3 IniciarcélculoconGamess(idE |
4: data:=ObtenerEjec(id).ejequcion

b RealizarcélculosconGames#(data):eiecucién

6: resunado:=ReaIizarca’lculodlconoamess(data)
|

|
) ! 7: ActualizarEjec(resuttado) |
8: mostrarEjecTermingda(resultado)

o I

L | |
| | |

Figura 13. Diagrama de secuencia para Realizar célculos quimicos tedricos con Gamess

3.4. Modelo de datos

El modelo de datos es una coleccion de conceptos que sirven para describir la estructura de una base de
datos, ademas de proporcionar los medios necesarios para conseguir la abstraccion de los datos. Un
modelo de datos es la estructura o representacion fisica de las tablas de la base de datos (33). En la

figura 14 se muestra el modelo de datos de la aplicacion.

( mopac2012_tarenal )
¥ process_id int8
created_date varchar(255)
] end_date varchar(255)
] name varchar(255)
] service_id varchar(255)
] state varchar(255)
] tool varchar(255)
v id_especialista int8
Sy consola_id_archivo int8
:_ __________ Oé‘harmluosallda_id_ardu'vo int8 '*O'__________—___:
' Sy archi 2 it £ int8 C‘)
i < ==
| archivo =
ST id_archive IntS
1f id_especialista int8 [} catoe —
- nombre wvarchar(255)
5 =
' v
' '
2 = games =) 5
1y process_id int8 ISt
] created_date varchar(255)
] end_date varchar(255)
D name varchar(255)
D service_id varchar(255)
D state varchar(255)
O] teot varchar(255)
Gpﬂﬂ_ma‘amm int8
‘H consola_id_archivo nt8
Sy fichero_salida_id_archivo int8
fichero_entrada _id_archivo ni8
~— 4

Figura 14. Modelo de Datos
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3.4. Vista de despliegue

La Vista de despliegue se utiliza para capturar los elementos de configuracion del procesamiento y las
conexiones entre estos elementos. También se utiliza para visualizar la distribucion de los componentes

de software en los nodos fisicos. (32)

La Vista de despliegue provee un modelo detallado de la forma en la que los componentes se desplegaran
a lo largo de la infraestructura del sistema. Detalla las capacidades de red, las especificaciones del
servidor, los requisitos de hardware y otra informacion relacionada con el despliegue del sistema
propuesto. Esta vista representa el mapeo de componentes de software ejecutables con los nodos de
procesamiento.

A continuacion en la figura 15 se presenta la Vista de despliegue de la aplicacion.

PC_Cliente Servidor Web(Servidor Servicios Web Biosoft
de aplicacciones) <<SOAP>>

<<HTTP>>

<<HTTP/RMI>>

<<TCP/IP>>

T_Arenal

Servidor de Base de
Datos PostgreSQOL

Figura 15. Vista de despliegue
Conclusiones del Capitulo

En el capitulo se analizaron diferentes patrones arquitecténicos y patrones de disefio que posibilitaron
definir una mejor arquitectura, entre estos se definieron la arquitectura cliente-servidor y orientada a
servicios, asi como el MVC, Alta cohesién y Bajo acoplamiento y se analizé como se evidenciaban dentro
de la aplicacion. Se realizd el diagrama de clases del disefio de los Casos de Uso criticos: “Realizar
célculos quimicos tedricos con Mopac” y “Realizar calculos quimicos teéricos con Gamess”y los
diagramas de secuencia asociados a ellos. Ademas, se obtuvo el modelo de datos y la vista de despliegue
del sistema.
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CAPITULO 4

Implementacion y Prueba

Durante este capitulo se realiza el flujo de trabajo de implementacion, se analizan los artefactos
principales como el Modelo de implementacion que incluye componentes, subsistemas de implementacion
y diagramas de componentes. Ademas se determinan los tipos de pruebas a realizar y los casos de

pruebas que seran aplicados al sistema.

4.1. Modelo de implementacién

El Modelo de implementacion representa la composicion fisica de la implementacion en términos de
subsistemas de implementacion y elementos de implementacion. Describe cédmo se organizan los
componentes de acuerdo a los mecanismos de estructuracion disponibles en el entorno de
implementacion y cémo dependen los componentes unos de otros. Dicho modelo se considera el artefacto
mas significativo del flujo de trabajo de implementacion debido a la importancia que tiene para los
desarrolladores. Este modelo esta conformado por el diagrama de componentes. (33)

4.1.1. Diagrama de componentes

Dentro del Modelo de implementacion se encuentran los diagramas de componentes. Un diagrama de
componentes representa cdOmo un sistema es dividido en componentes y muestra las dependencias entre
estos, ademas describe los elementos fisicos y sus realizaciones en el entorno de implementacién y en el
lenguaje de programacion utilizado (32). A continuacion se representa el diagrama de componentes de los

CU: Realizar calculos de quimicos tedricos con Mopac y Realizar calculos quimicos tedricos con Mopac.

En la figura 16 y 17 se muestran los diagramas de componentes del sistema.
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Figura 16. Diagrama de Componentes del CU Realizar calculos quimicos teéricos con Mopac
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Vista
<<component>> g] <<component>> gl
<<file>> <<file>>
CP_AdminEjec.jsp CP_AdminResult.jsp
N /N
! |
1 |
| | Cliente de Servicios Web
1 1
1 1
e e B TR | <<component>> El
Controlador | | <<file>>
! | BiosoftWSPortType.java
<<component>> . L
<<file>> gl ------ > <<component>> EI o /:\
SP_controlador Frontal.java <<file>> \}/ i
SP_AdminEjec.java = 1 = a
T componen
: <<file>>
T BiosoftWSPortTypeProxy.java
|
| :
| i
1 |
| |
| |
1 1
—l | |
1 |
Objeto de Acceso a Datos ! Servicio Wel Biosoft
! Vi
<<component>> gl <<component>> EI
<<file>> <<file>>
ConexionBD,java Gamess.java
<<component>> a <<component>> El
<<table>> <<table>>
Ejecucion Especialista
<<componem>>€| <<component>> g]
<<table>> <<table>>
Gamess Mopac
<<component>> @
<<table>>
Archivo

Figura 17. Diagrama de Componentes del CU Realizar calculos quimicos tedricos con Gamess

4.2. Pruebas

Un instrumento adecuado para determinar la calidad de un producto de software es el proceso de
pruebas. En este proceso se ejecutan pruebas dirigidas a componentes del software o al sistema de
software en su totalidad, con el objetivo de medir el grado en que este cumple con los requisitos. Deben
realizarse pruebas a todos los artefactos generados durante la construccién de un producto, lo que incluye
especificaciones de requisitos, casos de uso, diagramas de diversos tipos y, por supuesto, el codigo
fuente y el resto de productos que forman parte de la aplicacion.

4.2.1. Casos de pruebas de cajanegra

La prueba de caja negra se refiere a las pruebas que se llevan a cabo sobre la interfaz del software. O

sea, los casos de prueba pretenden demostrar que las funciones del software son operativas, que la
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entrada se acepta de forma adecuada y que se produce un resultado correcto, asi como que la integridad
de la informacion externa se mantiene. Las pruebas realizadas a la aplicaciébn son de caja negra al
software, para realizar estas se disefiaron casos de pruebas a través de la descripcion de los casos de
usos. En la tabla 5 se muestra un ejemplo del Caso de Prueba realizado al Caso de Uso Gestionar

Ejecucion de la seccion Crear Ejecucion.

Tabla 4. Variables para el Caso de Prueba Crear Ejecucion

No. | Nombre del campo Clasificacion Valor Nulo Descripcion
1 Nombre de la ejecucion Campo de texto No Cadena de caracteres
2 Archivo de entrada Archivo No Archivo de entrada

Tabla 5. Caso de prueba 1: Crear Ejecucién

Escenario Descripcion V1 V2 Respuestadel Resultado de
sistema las pruebas
EC1.1 Se llenan los Ejecuciénl | ExamOl.inp | El sistema Secredla
Introducir de | campos muestra una ejecucion en el
forma correctamente y interfaz que le sistema, se
correctalos se Creala permitira al mostro la
datos para ejecucion. especialista interfaz
Crear una Crear una Ejecuciones y
ejecucion. ejecucioén en el se listo las
sistema. ejecuciones del
especialista.
EC1.2 Se llenan Ejecucion | ExamOl.inp | El sistema El sistema
Introducir de | incorrectamente 16- muestra una muestraun
forma el nombre de la interfaz que le mensaje
errénea el ejecucion. permitira al indicando el
nombre para especialista error.
Crear una Crear una
ejecucion. ejecucion en el
sistema.
EC1.3 Se entra Ejecucion | ExamOl.lig | El sistema El sistema
Introducir de | incorrectamente | 1 muestra una muestraun
forma el archivo de interfaz que le mensaje
errénea el entrada de la permitira al indicando el
archivo de ejecucion. especialista error.
entrada para Crear una
Crear una ejecucion en el
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ejecucion. sistema.

EC14 Se cancela la - El sistema Se cancel6 la

Cancelar la creacion de una muestrala creacion de la

creacion de ejecucion. interfaz ejecucion en el

una Ejecuciones y sistema, se

ejecucién en lista las mostro la

el sistema. Ejecuciones del | interfaz

especialista. Ejecuciones y

se listo las
ejecuciones del
especialista.

Tabla 6. Variables para el Caso de Prueba Modificar Ejecucion

No. | Nombre del campo Clasificacion Valor Nulo | Descripcién
1 Nombre de la ejecucion Campo de texto No Cadena de caracteres
2 Archivo de entrada Archivo No Archivo de entrada
Tabla 7. Caso de prueba 2: Modificar Ejecucion
Escenario Descripcion V1 V2 Respuestadel Resultado de
sistema las pruebas
EC11 Se selecciona - El sistemamuestra | El sistema
Seleccion una ejecucion a una interfaz que le muestrala
correctade la | modificar. permitira al interfaz para
Ejecucion a especialista modificar la
modificar. seleccionar una ejecucion.
ejecucion en el
sistema.
EC1.2 Se selecciona - El sistemamuestra | El sistema
Seleccién varias o ninguna una interfaz que le muestraun
incorrectade ejecucion a permitira al mensaje
la Ejecucion a | modificar. especialista indicando el
modificar. seleccionar una error.
ejecucion en el
sistema.
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EC1.3 Se llenan Ejecucion 1 | ExamO1. | El sistemamuestra | Se modificé la

Introducir de correctamente mop una interfaz que le ejecucion en el

forma correcta | el nombre de la permitira al sistema, se

los datos ejecucion y el especialista mostro la

necesarios archivo de Modificar una Interfaz

para modificar | entrada de la ejecucion en el Ejecuciones y

una ejecucion | ejecucion a sistema. se listo las

en el sistema. | modificar. ejecuciones
del
especialista.

EC14 Se entra Ejecucion 1 | ExamOl. | El sistemamuestra | El sistema

Introducir de incorrectamente | 6 mop una interfaz que le muestraun

forma el nombre de la permitira al mensaje

incorrectael ejecucion a especialista indicando el

nombre de la modificar. Modificar una error.

ejecucion a ejecucion en el

modificar. sistema.

EC15 Se entra Ejecucion 1 | ExamO1. | El sistemamuestra | El sistema

Introducir de incorrectamente ki una interfaz que le muestra un

forma el archivo de permitira al mensaje

incorrectael entrada de la especialista indicando el

archivo de ejecucion a Modificar una error.

entrada de la modificar. ejecucion en el

ejecucion a sistema.

modificar.

EC1.4 Se cancela la - - El sistemamuestra | Se cancel6 la

Cancelar la modificacion de la interfaz modificacion

modificacion una ejecucion. Ejecuciones y lista de la ejecucion

de una las Ejecuciones del en el sistema,

ejecucion en el especialista. se mostro la

sistema. interfaz
Ejecucionesy
se listo las
ejecuciones
del
especialista.
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Tabla 8. Variables para el Caso de Prueba Buscar Ejecucién

No. | Nombre del campo Clasificacion Valor Nulo Descripcion

1 Criterio de busqueda | Campo de texto No Cadena de caracteres
Tabla 9. Caso de prueba 3: Buscar Ejecucién

Escenario Descripcion V1 Respuesta del sistema Resultado de las

pruebas

EC11 Se introduce un Ejecucion2 El sistema muestra Se list6 el

Introducir un criterio de una interfaz que le resultado de la

criterio valido de | busqueda valido. permitira al busqueda.

blusqueda para
realizar una
blusqueda de
ejecuciones en

sistema.

especialista Buscar
una ejecucion en el

el sistema

EC1.2 Introducir | Se introduce un Ejecucion 2 6 | El sistema muestra El sistema muestra
un criterio criterio de - una interfaz que le un mensaje
invalido de busqueda permitira al indicando el error.
busqueda para | invalido. especialista Buscar

realizar una una ejecucion en el

blusqueda de
ejecuciones en

sistema.

el sistema
Tabla 10. Caso de prueba 4: Eliminar Ejecucion
Escenario Descripcion Respuestadel sistema Resultado de las
pruebas
EC1l1 Se selecciona El sistemamuestrauna interfaz | Se actualizo la lista de
Seleccién correctamente la | que le permitira al especialista Ejecuciones.
correctade la ejecucion a seleccionar una ejecucion en el
Ejecucion a Eliminar. sistema.
eliminar.

EC1.2 Seleccion
incorrectade la
Ejecucion a
modificar.

Se selecciona
incorrectamente
la ejecucion a
Eliminar.

El sistema muestra una interfaz
que le permitira al especialista
seleccionar una ejecucion en el
sistema.

Se muestraun mensaje
indicando el error.
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4.3. Resultados

A continuacion se exponen los resultados alcanzados con el desarrollo del trabajo de diploma, los cuales

dan respuesta a los objetivos planteados.

4.3.1. Servicio de quimica computacional con Gamess

Gamess es un programa de Quimica Computacional, especializado en métodos ab initios (métodos que
consumen gran cantidad de CPU debido a su fundamento teérico). Contiene paralelizaciones de sus
métodos, por lo que se ejecuta en sistemas paralelos para reducir el tiempo de espera de sus resultados.
Por lo que se pasa a la implementacion de un Servicio con Gamess, en el clister Beowulf del Dpto.

Bioinformatica, con las siguientes caracteristicas:

s Claster Beowulf con el sistema operativo GNU/Linux Debian Lenny 5.0 y con ocho nodos con
dos procesadores Intel(R) Core (TM) 2Duo CPU E4500 2.20GHz. Los nodos estan
interconectados mediante Ethernet Switch 10/100 Mbps, con una topologia Beowulf o de anillo y

cada nodo consta de 1 Gigabyte de memoria RAM.

A continuacion se describen los pasos realizados en el proceso de implementacion del Servicio con

Gamess en el clister Beowulf:
Paso 1:

% Se pas6® a la instalacion en una pc del Gamess. Para ello se realizaron las siguientes

instrucciones:
e Instalar los paquetes gfortran libatlas-dev tcsh.

e Ejecutar el fichero (. /config) que configura el programa, este crea el fichero install.info que es
el que define como compilar todo.

e Compilar los ficheros basicos ./compall ./compddi ./Iked
e Ejecutar . /rungms examOLl.inp >& examOl.log.

Resultados del Paso 1: Se logré la instalacion del Gamess en una pc, obteniendo resultados
satisfactorios.

Paso 2:
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/7

% Se paso a la instalacion en el cluster Beowulf del Dpto. Bioinformatica. Para ello se realizaron las

siguientes instrucciones:

e Se realizaron las instrucciones explicadas en el Paso 1, especificando en el fichero install.info,

la comunicacion entre los nodos por MPI.

Resultados del Paso 2: No se logré la instalacion del Gamess en el cluster Beowulf, obteniendo resultados
insatisfactorios. Debido a que en su proceso de instalacion en el clister Beowulf no reconocio la

comunicacion entre los nodos por MPI.

Se realizaron busquedas bibliograficas para encontrar soluciones al problema de instalacion del Gamess
utilizando un cluster Beowulf. Se encontré en un foro de discusién de personas, donde explicaban que

tuvieron problemas con la version MPI del Gamess Yy realizaban la distribucién de sus ficheros de entrada
(.inp).
Paso 3:

/7

s Se implementd un programa en lenguaje C el cual se encarga de la distribucion del rungms en el
claster Beowulf.

e [nstalar el Gamess secuencial en todos los nodos del clister Beowulf.
e Se ejecuto el programa creado en C en el intérprete de BASH.

Resultados del Paso 3: El programa implementado arrojé un error al ejecutarlo en el intérprete de BASH,

gue no pudo ser solucionado. Por lo que no se pudo realizar la distribucion del rungms.
Paso 4:
s Se implementd un Servicio Web invocando al Gamess secuencial en el clister Beowulf.
e Se realiz6 la conexion al servicio RMI del cluster.
e Se envio la tarea a ejecutar.

e Se descargo los resultados del servicio RMI del cluster.

e Resultados insatisfactorios debido a que nunca se encontré el fichero de salida del programa
(.log)
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Resultados del Paso 4: El Servicio Web implementado no brindé resultados satisfactorios debido a que no
se encontrd el fichero de salida (.log), pues en el Servicio RMI del clister no se supo donde copi6 las

salidas, las cuales estaban especificadas en una direccion.

Por lo que se paso a la implementacion del Servicio Web en una maquina, sin la utilizacion del cluster de
computadoras del Dpto. Bioinformatica.

4.3.2. Servicio de quimica computacional con Mopac

Se desarroll6 en servicio web de quimica computacional utilizando Mopac programa de quimica
computacional especializado en métodos Semiempiricos sobre la Plataforma de célculo Distribuido
T_Arenal.

Tiempos de ejecucion

Para comprobar la influencia del hardware en los tiempos de respuesta de Mopac2012 se realizaron
ejecuciones en 3 ordenadores con distintas prestaciones cada uno, Intel (R) Pentium 4 CPU 3.0, memorial
principal 1GB, Intel Core(TM) 2 Duo T5670 CPU 1.8GHz, memoria principal 2GB, Intel (R) Core(TM) i3-
2120 CPU 3.30GHz, memoria principal 2GB, todos con sistema operativo Linux. Como datos de entrada

se utilizé un fichero que contiene una molécula de aminoacido alifatico compuesta por 25 atomos (figura
18).

En cada ejecucion se varié Unicamente el método de célculo a utilizar. Mopac2012 puede realizar uno de
los siguientes métodos Semiempiricos por cada molécula: MNDO, MNDOD, AM1, PM3, PM6, RML1. La

tabla 11 muestra los tiempos obtenidos.

Tabla 11. Tiempos de respuesta para una molécula utilizando varios métodos Semiempiricos.

. Pentium 4
1 Linux 1GB 25s 23s 15s 10s 7s 7s
3.0 GHz
. Core2duo
2 Linux 2GB 20s 9s 7s 4 3s 3s
1.8 GHz
3 Linux 13-2120 2GB 8s 8s 3s 2s 2s 2s
3.3 GHz
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(palabras clawve)

aml ef precise xyz t=10d nointer nolog mmok

(nombre de la molécula) BEmincacidos ARlifaticos

{comentario)

z

C 1.55231 1

o 1.24782 1 120.85182 1

C 3.117%% 1 48.24168 1 328.53%9111 1 3 2 1
i) 2.4815% 1 5%.80743 1 277.17117 1 4 3 2
H 2.0827% 1 5¢.08826 1 954.%8437 1 3 4 3
H 2.51701 1 7T32.03%3% 1 27.3316% 1 & 3 4
H 1.81348 1 £7.809132 1 235.26026 1 7 & 3
H 1.81507 1 €0.0315%5% 1 104.3455% 1 8 K &
H 2.73163 1 113.0%108 1 288.30444 1 S ) 7
N 3.95864 1 64.468532 1 320.7%764 1 10 S i
C 1.42814 1 131.46821 1 2531.%53%85 1 11 10 S
H 1.12363 1 10%.86766 1 1328.195%283 1 12 11 10
H 1.82%31 1 35.48028 1 239.171%& 1 13 12 11
H 1.82812 1 5%.865323 1 323.70068 1 14 13 12
c 3.91806 1 78.53030 1 109.5%7207 1 15 14 13
C 1.50871 1 132.04387 1 77.43856 1 1& 15 14
o 2.41115 1 26.100534 1 111.55324 1 17 16 15
H 4.24467 1 120.6%427 1 331.85860 1 18 17 16
H 6.42765 1 13.8%%73 1 340.03020 1 15 118 17
H 1.81879% 1 83.8033% 1 305.87706 1 20 1% 11
H 1.81%1% 1 &0.009532 1 &7.%4602 1 21 20 1%
o T.96657 1 53.062532 1 273.34872 1 22 21 20
H -26127 1 38.5%673 1 221.71735 1 23 22 21
H 1.51012 1 38.235306 1 231.7218¢ 1 24 23 22
0

Figura 18. Estructura del fichero de entrada para Mopac

Como puede observarse los tiempos de respuesta son pequefios cuando se trata de una molécula, esto
es debido a que los métodos Semiempiricos incluyen parametrizaciones de varias moléculas lo que
posibilita una reduccién en la complejidad de sus algoritmos en comparacion con los métodos ab initio. Sin
embargo cuando se realizan estudios de grandes sistemas compuestos por cientos de moléculas, los
tiempos pueden tornarse extensos. Una solucion a este problema es la utilizacion de un entorno de
célculo distribuido, donde un sistema de numerosas moléculas puede dividirse en otros mas pequefos y
utilizar varias méaquinas para resolverlo.

Las pruebas fueron realizadas mediante la Plataforma de Tareas Distribuidas T-Arenal v2.0 usando hasta

60 estaciones de trabajo conectadas a una red de 100Mbps, 42 Intel (R) Pentium 4 CPU 3.0GHz, memoria
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principal 1GB, 14 Intel (R) Core(TM) 2 Duo CPU E4500 2.20GHz, memoria principal de 1GB, 3 Intel (R)
Core(TM) i3-2100 CPU 3.10GHz, memoria principal 2GB y 1 Intel (R) Core(TM) i3-2120 CPU 3.30 GHz,
memoria principal 2GB, todos con sistema operativo Linux. Como dato de entrada se utilizaron varias
moléculas del tipo que se muestra en la figura 17 y como método Semiempirico de calculo el AM1. Puede
apreciarse en la figura 19 los tiempos de respuesta obtenidos realizando los célculos en 3 ordenadores
independientes y en la Plataforma T-Arenal, variando la cantidad de moléculas de entrada en cada
ejecucion.

180 |

160 | 156,15

N / /
120 |
105,4
=i Pentium 4
100 |
/ ~fi- Core2duo
[ i3-2120
80 | 73,18 ik
/ / =4 Distribuido
] Y 028
38,03//./
20 | 36,1
24,2

25/ 25,16
18,3
20 —13——— DX —

Tiempo (minutos)

[
5 1,51 2,39 25 32
0 1,3 fro—— <> + + —
50 100 150 200 300

Cantidad de moléculas

Figura 19. Tiempos de respuesta de Mopac en distintos entornos de ejecucion

Como puede observarse, mediante el uso de un entorno distribuido se reduce aceptablemente el tiempo

de respuesta para los calculos sobre sistemas con gran cantidad de moléculas.
Ganancia de velocidad

Para comprobar la ganancia de velocidad (Speed-up) de los célculos distribuidos en T-Arenal se
realizaron varias ejecuciones variando la cantidad de PC a utilizar para cada ejecucion en 1, 5, 15, 30 y 60
respectivamente, tomando como dato de entrada una muestra de 100 moléculas del tipo que se muestra

en la figura 18 y como método Semiempirico de calculo el AM1. Puede apreciarse en la figura 20 como a
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medida que se aumenta la cantidad de estaciones de trabajo a utilizar disminuye el tiempo de respuesta
de los célculos.

30

25

20

10

—_

w

[=]

-

3

.C 15

=

o" =t 100
o Moléculas
£

2

—

1 5 10 15 30 60
Cantidad de PC
Figura 20. Tiempos de respuesta variando la cantidad de PC
A partir de los tiempos obtenidos en la prueba anterior puede obtenerse una aproximacion del
comportamiento del Speed-up mediante la formula Sp=Tu/Td, donde Sp es el Speed-up, Tu es el tiempo
de ejecucion unitario o secuencial en una PC y Td es el tiempo de ejecucion distribuido. En la figura 21 se
observa el Speed-up obtenido por el sistema durante las pruebas, donde los tiempos de respuesta fueron
reducidos hasta 17,14 veces usando 60 estaciones de trabajo.

60

50

40

30

SpeedUP

—g— N Oopac
Distribuido

20 17,14

83 10
10 x

3,2

1 5 10 15 30 60
Cantidad de PC
Figura 21. Speed-up para un problema de 100 moléculas
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Eficiencia
Para comprobar el aprovechamiento del tiempo de procesamiento en las PC utilizadas en el entorno

distribuido se realizan las pruebas de eficiencia.

Puede apreciarse en la figura 22 como haciendo uso de 5 y 15 estaciones de trabajo se aprovecha un 64
y un 55 por ciento respectivamente el tiempo de procesamiento, sin embargo a partir de las 15 PC
comienza a disminuir gradualmente la eficiencia del sistema, esto ocurre debido a que se trata de un
entorno distribuido donde las estaciones de trabajo no son dedicadas y con caracteristicas heterogéneas,
y donde factores externos como el apagado de las computadoras que estén siendo utilizadas para el
célculo influye negativamente en el rendimiento. Teniendo en cuenta lo antes planteado puede afirmarse
gue Mopac distribuido muestra una eficiencia aceptable en el aprovechamiento de los recursos de

cémputo a través de la Plataforma de Tareas Distribuidas T-Arenal.

0,8

0,6

©

o

c

g —o—Mopac

= Distribuido
(]

0,4

5 10 15 30 60

Cantidad de PC
Figura 22. Eficiencia en el entorno distribuido
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4.4. Interfaces de la aplicacion

] Quimica Computacional F o= X

Inicio Ejecuciones Resultados

Bienvenido Mopac Gamess Ayuda Licencias

Mopac (Molecular Orbital PACkage) es un programa gue implementa algoritmos semiempiricos para realizar célculos de
Quimica Cuantica. En su version actual (Mopac2012) se incluyen los Hamiltonianos MNDO, MNDO-d, AM1, RM1, PM3,
PM6 y PM7 [descripcion). El Servicio de Calculo de Quimica Computacional utiliza la Plataforma de Tareas Distribuidas
T-Arenal para realizar las ejecuciones de Mopac.

Ejemplo de fichero de entrada para Mopac.

Line 1: VECTORS LOCAL PI PM6 (keywords -opcional-)
Line 2: ETHYLENE {(nombre de la molécula -opcional- )
Line 3: Comentario ( -opcional- )

Line 4: C

Line5:C131

Line6:H1.1112010021
Line7:H1.11120100123
Line8:H1.1112011800123
Line9:H111120100215

Line 10:

Figura 23. Interfaz Principal

[~] Quimica Computacional F -+ X

Inicio Ejecuciones Resultados

Mopac Gamess Descarga
Introduzca un criterio: Buscar

Mis Ejecuciones

Herramienta Fichero Acciones

Prueba Creado Maopac dataset.mop 338.0 bytes 6/5/2013 i) |._| X

Figura 24. Interfaz Administrar Ejecuciones
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- | Quimica Computacional & -+ X

Inicio Ejecuciones Resultados

Version: 2012,
Licencia: Academica.
Especializacion: Métodos semi-empiricos

Introduzca el nombre:

Adicione un fichero de entrada: ( .mop ; .xXyzZ ;| .Zip )

Choose File | Mo file chosen

Aceptar Cancelar

Figura 25. Interfaz Crear Ejecucién con Mopac

] Quimica Computacional F -+ X

Inicio Ejecuciones Resultados

Introduzca un criterio: Buscar

Mis Resultados

Ejecucion Herramienta Terminado Salida

Acciones

Prueba Mopac 6/5/2013 6/5/2013 resultado.zip 138.0 bytes L5 )] b 4

Figura 26. Interfaz Administrar Resultados

Conclusiones del Capitulo

En este capitulo se construyé el modelo de implementacion, para ello se realiz6 el diagrama de
componentes del CU: “Realizar célculos quimicos tedricos con Mopac”y “Realizar calculos quimicos

tedricos con Gamess”. Ademas se definié el modelo del despliegue que muestra los elementos necesarios
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para realizar el despliegue e instalacion del sistema: al menos un ordenador cliente, un servidor de
aplicaciones, un servidor de bases de datos y un servidor de servicios web. Se definieron los casos de
prueba de caja negra para la técnica de particion de equivalencia al CU: “Gestionar Ejecuciones”, los que
se aplicaron a la seccion: “Crear Ejecucién”, “Modificar Ejecucion”, “Buscar Ejecucion”, “Eliminar
Ejecucion”. Se implementdo un Servicio Web que ejecuta el programa Gamess en el servidor de
aplicaciones. Se implementé ademas un Servicio Web que ejecuta el programa Mopac en un entorno

distribuido de computadoras logrando una reduccion aceptable del tiempo de respuesta de los calculos.
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Conclusiones generales

Una vez culminado el trabajo es posible afirmar se cumplieron los objetivos trazados y puede concluirse

que:

®
L4

Se determind el uso de los programas de Quimica Computacional Mopac2012 y Gamess para
realizar los calculos en el servicio web y se brind6 la posibilidad de descargar la aplicacion

Gabedit como herramienta para modelar los datos de entrada para el servicio.

Se definieron los requisitos que debia tener la aplicacion y se logré el desarrollo del Servicio de

Quimica Computacional.

La implementacion del Servicio de Quimica Computacional posibilitara realizar célculos

quimicos-tedricos a los usuarios de la Plataforma de Servicios Bioinformaticos.

Se utilizé la Plataforma de Céalculos Distribuidos T_Arenal sobre un conglomerado de
estaciones de trabajo lograndose una reduccion aceptable del tiempo de respuesta de los

calculos realizados.

Las pruebas realizadas para validar las funcionalidades que fueron implementadas, demuestran
que la aplicacién cumple satisfactoriamente con los requisitos que garantizan su correcto
funcionamiento.
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Recomendaciones
Después de haber logrado los objetivos que se trazaron al principio de este trabajo y como el producto
informatico se encuentra en su primera version se plantean las siguientes recomendaciones:

% Introducir paulatinamente nuevos servicios que abarquen otras metodologias de quimica

computacional no tenidas en cuenta para esta version del servicio.

% Continuar la busqueda de otras herramientas de Quimica Computacional que tengan sus
meétodos paralelizados y su arquitectura se ajuste al cluster del Dpto. de Bioinformatica con el

objetivo de introducirlas al Servicio.
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Anexos

Descripcion textual de Casos de Usos

Anexos

Tabla 12. Descripcion del CU Gestionar Ejecuciones

Objetivo Poder crear, listar, modificar, buscar y eliminar las
ejecuciones realizadas por el especialista.

Actores Especialista (inicia).

Resumen El caso de uso inicia cuando el especialista
selecciona la opcién de Ejecuciones en la interfaz
principal.

Complejidad Alta

Prioridad Critico

Precondiciones

Flujo de eventos

Flujo basico <Gestionar Ejecuciones>

Actor Sistema

1.1 Accede a la opcion Ejecuciones en la Interfaz
Principal del Médulo de Quimica Computacional.

1.2 Lista las corridas del especialista y muestra
las opciones:

e “Crear ejecucion”.

e “Modificar ejecucion”.

e “Buscar ejecucion”.

e “Eliminar ejecucion”.

35.3 Selecciona una opcién.

1.4 Si escoge:
e Crear ejecucion, ir a la seccion "Crear
ejecucion”
e Modificar ejecucion, ir a la seccion

“Modificar ejecucion”.
Buscar ejecucion, ir a la seccion “Buscar

ejecucion”.
e Eliminar ejecucion, ir a la seccion “Eliminar
ejecucion”.
Seccién 1: “Crear Ejecucion”
Flujo basico Gestionar Ejecuciones.
Actor Sistema

1.1 Selecciona la opcion “Crear Ejecucion”.

1.2 Muestra la interfaz para que el especialista
introduzca los datos necesarios para crear una
ejecucion.

1.3 Entra los datos (nombre de la ejecucion,
archivos necesarios) de la ejecucién que desea

1.4 Valida los datos entrados por el especialista,
si los datos son correctos crea la ejecucion en
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crear y presiona el botdn Aceptar.

la base de datos.

Flujos alternos

N° Evento <Los datos son incorrectos>

Actor

Sistema

1. Entra los datos incorrectos.

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el
error.

Seccién 2: “Modificar Ejecucion”

Flujo basico Gestionar Ejecuciones.

Actor

Sistema

1.1 Selecciona la opcion “Modificar Ejecucion”.

1.2 Valida que se haya seleccionado al menos
una ejecuciéon y muestra la interfaz con los datos
de la ejecucién para que el investigador los
modifique.

1.3 Modifica los datos de la ejecucion y presiona
el boton Aceptar.

1.4 Valida los datos entrados por el investigador y
si son correctos modifica los datos de la
ejecucion en la base de datos.

Flujos alternos

N° Evento <No seleccionauna ejecucion>

Actor

Sistema

1. No selecciona la ejecucion a “Modificar”.

2. Si no hay ejecuciones seleccionadas muestra
en la interfaz un didlogo mostrando el error.

N° Evento <Laejecucion a modificar estaejecut

andose>

Actor

Sistema

2. Si la ejecucion ya esta en ejecucion, muestra
en la interfaz un didlogo mostrando el error.

N° Evento <Los datos son incorrectos>

Actor

Sistema

1. Entra los datos incorrectos.

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el
error.

Seccidn 3: “Buscar Ejecucion”

Flujo basico Gestionar Ejecuciones.

Actor

Sistema

1.1 Introduce el criterio de busqueda en el campo
de texto y selecciona la opcion de buscar
ejecucion, “Buscar”.

1.2 Valida el criterio de busqueday si es correcto,
lista en la interfaz las ejecuciones que cumplan
con el criterio.

Flujos alternos

N° Evento <Los datos son incorrectos>

Actor

Sistema

1. Entra los datos incorrectos.

2. Muestra en la interfaz un didlogo mostrando el
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error.

Seccion 3: “Eliminar Ejecucion”

Flujo basico “Gestionar Ejecuciones”.

Actor

Sistema

1.1 El especialista selecciona una o Vvarias
ejecuciones a eliminar y luego selecciona la
opcion de eliminar corrida,” Eliminar”.

1.2 Valida que se haya seleccionado al menos
una ejecucion y elimina la(s) ejecucion(es) de la
base de datos.

Flujos alternos

N° Evento <No seleccionalas ejecuciones>

Actor

Sistema

1. No selecciona las ejecuciones a Eliminar.

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el
error.

N° Evento <La ejecucion a eliminar esta ejecuta

ndose >

Actor

Sistema

2.Muestra en la interfaz un didlogo mostrando el
error.

Tabla 13. Descripcion del CU Administrar Resultados

Objetivo Poder listar, buscar, descargar o eliminar los resultados
obtenidos por el sistema a las ejecuciones del
especialista.

Actores Especialista(inicia)

Resumen El caso de uso inicia cuando el especialista selecciona la
opcion de Resultados en la interfaz principal.

Complejidad Alta

Prioridad Critico

Precondiciones

Ejecutada una ejecucion

Flujo de eventos

Flujo basico <Administrar Resultados>

Actor

Sistema

1.1 Accede a la opcion Resultados en la
Interfaz Principal del Modulo de Quimica
Computacional. o
[ ]

1.2 Lista los resultados del especialista y muestra las
opciones:

Buscar resultados.
Eliminar resultados.
Descargar resultados.

1.3 Selecciona una opcion. 1.4 Si escoge:
e Buscar resultados, ir a la seccién Buscar
resultados.
e Eliminar resultados, ir a la secciéon Eliminar
resultados.
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e Descargar resultados, ir a la seccion Descargar

resultados.
Seccion 1: “Ver resultados”
Flujo basico Administrar resultados.
Actor Sistema

1. Selecciona la opcion Ver resultados.

2. Muestra en la interfaz correspondiente los resultados
del especialista.

Flujos alternos N° Evento <No hay result

ados seleccionados>

Actor

Sistema

1. No selecciona el
visualizar.

resultado para

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el error.

N° Evento <Mas de un resultado seleccionado>

1. Selecciona méas de un resultado para
visualizar.

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el error.

Seccidn 2: “Buscar resultados”

Flujo basico Administrar resultados.

Actor

Sistema

1.1 Introduce el criterio de busqueda en el
campo de texto y selecciona la opcion de
Buscar.

1.2 Valida el criterio de busqueda y si es correcto, lista
en la interfaz los resultados que cumplan con el criterio.

Flujos alternos

N° Evento <Criterio de busquedaincorre

cto>

Actor

Sistema

1. Entra el criterio de busqueda incorrecto.

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el error.

Seccion 3: “Eliminar resultados”

Flujo basico Administrar resultados.

Actor

Sistema

1.1 Selecciona uno o varios resultados a
eliminar y luego selecciona la opcion
Eliminar.

1.2 Valida que se haya seleccionado al menos un
resultado y elimina el (los) resultado (s) de la base de
datos.

Flujos alternos

N° Evento <No hay resultados seleccionados>

Actor

Sistema

1. No selecciona el
eliminar.

resultado para

2. Muestra en la interfaz un dialogo mostrando el error.
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Diagrama de clases del Disefio
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Figura 27. Diagrama del Disefio del CU Gestionar Ejecucion
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Diagrama de Secuencias
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Figura 28. Diagrama de secuencia del CU Gestionar Ejecucidon de la seccion Crear Ejecucién

Diagrama de Componente

Figura 29. Diagrama de componentes del CU Gestionar Ejecucion de la seccion Crear Ejecucion
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