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En este trabajo se presenta la visualizacion computacional de tres indices topograficos desarrollados en el
proyecto Mineria de Grafos, el cual se ejecuta en el Centro de Desarrollo de Informética Industrial
(CEDIN), con la participacion del Centro de Informatizacion de Seguridad Ciudadana (ISEC) y el Centro de
Tecnologias de Gestion de Datos (DATEC). La visualizacion tridimensional de indices topograficos
hibridos de una molécula se realiza por primera vez y posee la caracteristica de la simpleza del método de
célculo y la capacidad de mostrar como estos indices revelan las deformaciones de la molécula al ser
representados cada uno de ellos. Se ha logrado desarrollar un prototipo de aplicacion basado en el
procedimiento logrado. Los resultados obtenidos han sido los esperados y constituyen una herramienta,
para el analisis estructural de moléculas a partir de las propiedades quimico-fisicas representadas.
Pueden emplearse como instrumento didactico para la ensefianza de la quimica y ciencias afines al nivel

medio y superior.

Palabras claves: grafos moleculares, indices topograficos, indices hibridos, propiedades quimico-fisicas.
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INTRODUCCION

Con la apariciébn de los potentes ordenadores y el desarrollo paulatino de la realidad virtual, llegan
aparejado con ella los sistemas de visualizacién para juegos, para la medicina, la economia, la
exploracion espacial, asi como para la creacion de laboratorios virtuales para diferentes disciplinas, ya sea
con fines experimentales o educativos. En este Ultimo aspecto es necesario destacar la importancia que
ha tomado la representacién grafica de multiples experimentos, de ahi que esta ha servido como un medio
de comunicacion para aquellos profesionales vinculados a las ciencias exactas debido a que las
representaciones visuales de los datos son importantes para el analisis e interpretacion de los mismos.
Ademas, la visualizacion resalta las tendencias y patrones que de otra forma pueden no resultar tan
evidentes, de ahi que interpretar graficos y otras formas visuales de representacion de los datos resulta
clave para el personal dedicado a esta actividad. Una de las ciencias para las cuales las representaciones
gréficas han tenido un significado de gran envergadura es la quimica. La forma visual, incluida la gréfica,
es el modo convencional de comunicacion de los quimicos entre si. Existen muchos software para el
modelado molecular [1], para la mecanica cuantica [2], para la visualizacion y edicion molecular [1], y otras
aplicaciones quimicas como para la espectroscopia [3] y la cristalografia [4] entre otros. Las moléculas se
pueden representar también como la matriz de adyacencia o de distancia de los vértices o las aristas del
grafo, entre otras formas de representacion matricial. Por el tratamiento relativamente sencillo que esto
implica, la teoria de grafos aplicada a la quimica, o quimica grafo-teérica, constituye una potente
herramienta para la representacion esquematica de la estructura quimica y el establecimiento de

relaciones entre la estructura y la propiedad.

La visualizacion de moléculas y determinadas propiedades quimico-fisicas asociadas constituye uno de
los temas del proyecto Mineria de Grafos perteneciente a la Universidad de las Ciencias Informaticas
(UCI), siendo desarrollado el mismo en conjunto entre los centros Centro de Desarrollo de Informatica
Industrial (CEDIN), Centro de Informatizacion de Seguridad Ciudadana (ISEC) y Centro de Tecnologias de
Gestion de Datos (DATEC). En el enfoque de trabajo del proyecto, los vértices del grafo molecular se
ponderan con propiedades quimico-fisicas, moduladas por el valor de indices topogréficos hibridos de

cada uno de los atomos de la molécula definidos en el propio proyecto, por lo cual es necesario crear un
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software capaz de representar graficamente dichos indices topograficos hibridos para poder revelar
graficamente la diferencia entre atomos de un mismo elemento de la tabla periddica. Los software
existentes en el mundo actual no estan concebidos para representar este tipo de indices. Al no tenerse
informacion visual de estos valores, resulta dificil percibir las diferencias de comportamiento de las

propiedades que reflejan los indices, tanto al nivel de los atomos como de la molécula.

Teniendo en cuenta la situacién problémica anterior, se plantea como problema cientifico: ¢Cdmo
representar graficamente las posibles distorsiones de la molécula estimadas a partir del valor de estos
indices nuevos? De esta manera se define como objeto de estudio la visualizacion de moléculas, y como
objetivo general: Desarrollar un procedimiento para la visualizacién tridimensional de indices topograficos
hibridos de una molécula organica y como campo de accién la visualizacion de grafos moleculares
ponderados. Para dar respuesta a los objetivos planteados se realizaran las siguientes tareas de

investigacion:
» Actualizacion del Estado del Arte en Visualizacion Molecular.
» Elaborar el marco tedérico a partir del estado del arte en Visualizacion Molecular.

» Seleccionar la metodologia, herramientas de software y lenguajes de programacién para el

desarrollo del procedimiento.
» Desarrollar un procedimiento para la visualizacion de los indices.
» Implementar los procedimientos de los indices.

» Valorar los efectos gréaficos logrados.

Para darle cumplimiento a las tareas de investigacion propuestas se hara uso de los métodos cientificos

de investigacion:
Método teodrico:

Andlisis histérico—-lo6gico: Este método permitird realizar un andlisis de las caracteristicas y evoluciéon

histérica de los diferentes conceptos y herramientas que se usaran en la realizacién de este trabajo.

Métodos Empiricos:
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Observacion: Este método se aplicara en distintos momentos del proceso de investigacion con el objetivo
de evaluar los resultados parciales obtenidos en las distintas fases de la visualizacion, para asi escoger la
mas apropiada de acuerdo a los resultados esperados.

Aporte y novedad

En el trabajo se presentan por primera vez, de forma visual, tres descriptores topograficos basados en la
teoria del grafo quimico y en la particion de propiedades quimico-fisicas sobre cada &tomo. Esta
herramienta constituye un aporte a la investigacion y a la docencia de la quimica pues permite visualizar,

de manera rapida, fenébmenos descritos por un nuevo tipo de descriptores atomicos.
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CAPITULO 1: FUNDAMENTACION TEORICA

En este capitulo se realiza un estudio de aspectos relacionados con la Visualizacion como disciplina
cientifica, se presentan algunos enfoques de andlisis y se describen las relaciones que se establecen
entre sus ramas fundamentales, se describe su importancia en varias ciencias, especialmente en la
Quimica. Como parte de la descripcién del estado de arte se abordaran algunas soluciones existentes
alrededor del objeto de estudio como la visualizacion de moléculas en segunda y tercera dimension,
algunos software existentes en el mundo utilizados como visores de moléculas, sus diferentes formas de
representacion y modelacion de caracteristicas quimico-fisicas. Se presentan también los indices

topograficos hibridos (ITH) y su modelacion.

1.1. indices hibridos
Para la mejor comprension del Capitulo es necesario, conocer e identificar algunos términos relacionados
con lo que se desea graficar. Esos aspectos son los indices hibridos, que han sido definidos dentro del

proyecto y uno estructural reportado previamente.

Los indices topol6gicos y topogréaficos constituyen una herramienta ampliamente utilizada en la quimica
medicinal para el establecimiento de relaciones entre la estructura y la propiedad. Existen numerosos
programas que los calculan, de los cuales, el mas popular es el Dragon [5]. Sin embargo existe otro tipo
de indices, denominados hibridos, que poseen contenido de informacion topografica y de propiedades
guimico-fisicas los cuales se denominan hibridos por esta razon. Los descriptores topoldgicos y
topograficos clasicos no poseen otra forma de representacion grafica que la tipica del grafo. Sin embargo,
los descriptores hibridos, poseen la capacidad de brindar informacién dual (estructural y de propiedad),

pueden y deben ser representados visualmente.

¢, Cudles son los descriptores hibridos reportados en la literatura? Se han reportado dos indices de este
tipo, el de Particion de la Refractividad Molecular [6] y el indice del Estado Refractotopolégico para
Atomos [6]. Este Gltimo ha alcanzado una relativa difusion y demostrado su aplicabilidad en estudios de

relacion estructura-actividad [5] [6] [7].

En la actualidad estan definidos otros indices hibridos que complementan el anterior que les dio origen.

Estos son, el indice del Estado Refractotopografico para Atomos, el indice del Estado Lipotopoldgico para
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Atomos y el indice del Estado Lipotopogréafico para Atomos. El reporte de estos trabajos se encuentra en

fase de revision en una revista internacional [8].

Un indice, que aunque no es de naturaleza hibrida esta incluido en este trabajo es el indice del Estado
Electrotopogréafico para Atomos [9], que es la version topogréafica de su homdlogo topologico desarrollado
por Kier y Hall [6]. El algoritmo de este ultimo indice es el punto de partida para los indices hibridos que se
mencionan. Otra diferencia sustancial entre estos es que los hibridos estdn basados en la matriz de
conectividad del grafo completo [10] y no del grafo desprovisto de hidrégeno, como es usual en los indices
topoldgicos.

1.2. Lavisualizacién
A pesar de que la visualizacion ha estado siempre presente en cualquier esfuerzo que implique
comprender, analizar y explicar fendbmenos de la vida cotidiana, asociada fundamentalmente con los
procesos de abstraccion del ser humano, la historia més reciente ha mostrado cémo el acelerado
desarrollo tecnoldgico y computacional ha contribuido a un renacimiento de los graficos, mediante la
generacion de multiples herramientas innovadoras y la aplicacion de enfoques provenientes de distintas
disciplinas. Estas soluciones se han hecho particularmente atractivas para la educacion, entrenamiento y
nuevos andlisis en distintas ciencias, a partir de la creacion de poderosas representaciones de fenébmenos

cientificos y un contenido de informacion compleja.

La visualizacién se considera un método informatico, que "transforma lo simbélico en lo geométrico”, y que
estudia ademas los mecanismos en humanos y computadoras, que les permiten percibir, usar y comunicar
la informacion visual. La tecnologia de la visualizacién se considera vital y altamente prometedora para los
procesos cientificos. Apoyada por los avances en la computacién grafica, se han desarrollado muchos
métodos, técnicas y sistemas. En este sentido, Friedhoff y Benzon (1989) la caracterizaron como la
Segunda Revolucién de la Computacion, porque fue mas alla del uso convencional de la computacion y se
expandié hacia el dominio cognitivo. Como consecuencia del desarrollo tecnoldgico e informatico, el
problema de contar con un volumen creciente de informacién compleja de dificil interpretacién sigue

vigente, y mantiene a la visualizacion como un importante recurso y ayuda para solucionarla.

La visualizaciéon ha adquirido una importancia creciente en diferentes areas de aplicacion y disciplinas
cientificas que no puede dejar de considerarse. En ellas tiene el objetivo de lograr una mejor comprensiéon

de los procesos y sus relaciones complejas asi como mejorar la interaccion hombre-maquina. Este
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desarrollo multidisciplinar ha contribuido a la formalizacion de un campo de investigacion distintivo,

dedicado a investigar los procesos de visualizacién, sus reglas y sus principios. [11]
Subcampos de la visualizacion.

El campo de conocimiento relacionado con la visualizacion suele clasificarse de acuerdo con un enfoque
de aplicacion, donde las categorias no son mutuamente excluyentes y tienen fronteras sumamente
borrosas y superpuestas. Esto puede deberse en parte a la existencia de objetivos comunes relacionados
con la comunicacion visual, la presentacion y exploracion de los datos, conceptos, relaciones y procesos.

Las categorias que mayormente se mencionan son:

Visualizacion cientifica: destinada a comprender de manera mas eficiente los fendmenos fisicos a partir
de grandes volumenes de datos. Parte generalmente de datos cuyas variables son intrinsecamente
espaciales.

Visualizacion del software: dirigida a comprender y utilizar el software con efectividad. Comprende dos

tipos fundamentales:

las herramientas de visualizacibn de programas (cAdigo fuente) —para mantener, comprender,
perfeccionar y depurar el software— y los algoritmos de animacién, empleados fundamentalmente en la

educacién para motivar el aprendizaje.

Visualizacién de informacion: para identificar patrones, correlaciones o agrupamientos de un volumen

grande de informacién compleja, estructurada o no.

Ahondar en los fundamentos de cada subcampo de la visualizacion y estudiar las relaciones y sinergias
gue entre ellos se establecen, podrian a ayudar a comprender los alcances y fronteras (todavia difusas)

gue permiten realizar una distincién de la visualizacion de la informacion.

La visualizacion cientifica se centra en la visualizacién de datos cientificos no abstractos; sin embargo, no
se puede decir que no sea informativa, ni que la visualizacion de informaciéon no sea cientifica. La
distincion de nombres tal vez se relacione con la propia evoluciéon histérica de ambos campos, que
delimité de alguna forma alcances y propésitos de la investigacion de cada uno por separado. La
visualizacion cientifica ha tenido mayor interés en la representacion de fenémenos fisicos y ha estado, por
tanto, mas cercana al campo de los gréaficos y de los datos, con interpretaciones espacio-temporales de

los problemas investigados. La visualizaciéon de informacion, por su parte, se ha interesado mas por los
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temas cognitivos al interactuar con grandes volimenes de informacion, y ha estado mas cerca de los
estudios de la interaccibn hombre-computador (Human Computer Interaction, HCI por sus siglas en

inglés), de la recuperacion de la informacién y de los estudios cognitivos. [11]

La visualizacién del software no se relaciona hasta el momento con la visualizacién de informacién, pues
se encuentra mas cercana a la visualizacion de datos, por la esquematica en su representaciéon, por la
integracion visual con las bases de datos y por las propias caracteristicas de los lenguajes de

programacion.

La visualizacién de datos investiga esencialmente la mineria visual de datos, y aporta a la visualizacion de
la informacién, las técnicas y algoritmos provenientes de la estadistica relacionados con la mineria de
datos. La visualizacion de la informacién, por su parte, enriquece las investigaciones sobre la integracion
de la visualizacion con las bases de datos, y posibilita nuevas dimensiones de andlisis a los grandes
volumenes de informacién contenidos en ellas, a partir de nuevas posibilidades de interaccion, navegacion

y exploracion. [11]

La visualizacion es un fendmeno inherente al ser humano, que se estudia por distintas ciencias, y en
general, puede ser analizado desde diferentes perspectivas. En la presente contribucion, se muestran
distintas perspectivas de analisis: cognitiva, tecnoldgica y comunicativa, que reflejan la naturaleza

multidisciplinar del campo.

La visualizacion tienen tres grandes objetivos: describir, explorar, y analizar los datos, en funcion de
descubrir o amplificar conocimiento. Obtener claridad es uno de los propdésitos fundamentales. En su

estudio, este se puede analizar como proceso, método, tecnologia o disciplina. [11]

1.3. Visualizacién en la quimica
El conocimiento de la estructura de las moléculas es fundamental para la comprension de muchos
conceptos necesarios en el campo de las ciencias quimicas, donde la informacion contenida en las
moléculas es de especial importancia. Una buena forma para conocer la estructura de las moléculas es
mediante la creacion de modelos que las representen. La representacion de las moléculas en dos o tres
dimensiones (2D) y (3D) respectivamente, por medio de los programas informaticos adecuados y de los
elementos propios de la realidad virtual, ofrece la imagen mas real, completa e interactiva que permite

estudiar a profundidad y asimilar con un menor esfuerzo las caracteristicas estructurales de las que
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dependen sus propiedades. Desde el punto de vista docente, los sistemas de visualizacion molecular
constituyen una poderosa ayuda para el proceso de ensefianza aprendizaje en las asignaturas donde se

estudia la estructura molecular o en las investigaciones cientificas.

El uso de herramientas de visualizacion molecular es muy conveniente en las clases de quimica y en
todos aquellos cursos en los que puedan ser (tiles los modelos moleculares.
La visualizacion molecular utiliza un enfoque practico que complementa el método convencional del
tablero (Figura 1) y el libro de texto, y ofrece asi una imagen mas rica, llamativa e interactiva, que se

puede recordar mas facilmente.

« - Glucose
8 CH.OH
) o

ll‘."i']F :ltﬂ
HO i OH

) @
OH

Figura 1 Representacion de una estructura quimica por el método del tablero.

1.3.1. Visualizacion molecular 2D.
La forma mas sencilla de representar una molécula es a partir de las coordenadas cartesianas de sus
vértices 0 &tomos y los enlaces existentes entre ellas (Figura 2). En esta forma de representacion se han
incluido los atomos de hidrégeno no aromaticos. Es una forma de visualizacién muy comin y ampliamente
utilizada, no solo en la literatura cientifica sino con fines didacticos. Tiene como limitacién principal, que no

puede captarse la imagen de la estructura en términos de volumen.

o .

H’I — N\+/
4~ H

Figura 2. Representacion esquematica de una estructura quimica.
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Hoy dia es posible brindar graficas de alta calidad con gran contenido de informacién. Las técnicas de la
computacién grafica han creado otras formas de representar la molécula y diferentes aspectos de ella,

como por ejemplo, las imagenes mostradas en la (Figura 3).

Figura 3. a) Alambre. b) Cilindros y bolas. c) Circulos solapados. d) Bolas.

1.3.2. Visualizacién molecular 3D
La tecnologia de visualizacion molecular 3D ofrece infinitas posibilidades de apreciar mejor el tamario, el
volumen y la disposicion relativa de los atomos en el espacio; poder seleccionar partes de la molécula en
tiempo real, girarlas, cambiar colores y colorear determinadas estructuras; cambiar el tipo de
representacion molecular: alambre, cilindros, bolas y varillas, esferas de Van der Waals, cintas, superficies
de solvatacién, entre otras; permite también resaltar ciertas partes de una molécula como grupos
funcionales presentes (el grupo amino, el grupo carboxilo, etc.) y en el caso de proteinas, el carbono alfa,
la estructura secundaria, o bien colorear grupos de aminoéacidos (hidrofébicos, polares, basicos o acidos);

activar o desactivar ciertas partes de la representacion visual para ver distintas cadenas, subunidades y
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tipos de moléculas; medir angulos y distancias dentro de la estructura e identificar enlaces sencillos,
dobles o triples; ver los puentes de hidrégeno y puentes disulfuro; seleccionar y/o restringir segmentos
especificos de la molécula tales como sitios activos, dominios de unién, grupos prostéticos o cofactores e
inclusive, construir animaciones moleculares en donde se presentan transformaciones de las moléculas

para explicar sus caracteristicas estructurales y la relaciéon con su actividad biol6gica

La visualizacion de las moléculas en tres dimensiones es muy conveniente cuando los alumnos estan
estudiando las estructuras y funciones de las moléculas. Este método tridimensional les ofrece ventajas
sobre los métodos de ensefianza convencionales. Este proceso de aprendizaje se puede enriquecer al ver

estas moléculas tridimensionalmente

La forma de representacion que se muestra en la (figura 4), se basa en la asignacion del radio de Van der
Waals, que se toma a partir de valores reportados y Unicos para cada atomo de la tabla peridédica pero por

lo tanto, no establece diferencia entre &tomos de un mismo tipo.

Figura 4. Esferas solapadas con efectos de iluminacion.

1.4. Software
Actualmente es posible acceder a un gran nimero de programas de visualizacién molecular (Discovery
Studio, RasMol, PyMol, HyperChem, etc.), algunos de ellos comerciales, otros distribuidos bajo licencias
de software abierto o con licencias para su uso gratuito con fines académicos. De manera general, todos
ellos llevan a cabo el mismo propésito: la visualizacién de estructuras moleculares y la representacion de
diversas propiedades asociadas a estas. Por este motivo, dada la amplia oferta de software disponible, la
eleccion del software mas adecuado dependerd de la experiencia previa del usuario con este tipo de

programas y de las necesidades de andlisis y de visualizacion que se tengan.

10
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1.4.1. Discovery Studio

Figura 5. Imagen formada en el Discovery Studio.

Discovery Studio es una suite de software para soluciones de calculo computacional molecular para los
quimicos y bidlogos. Discovery Studio hace que sean mas faciles de examinar las propiedades de
moléculas grandes y pequefias, ademas de identificar oportunidades de optimizacion. Discovery Studio
permite a los cientificos automatizar las tareas rutinarias con rapidez, integrar aplicaciones de terceros, e
incluso implementar los modelos de investigacion. En conjunto, este estudia Unicamente posiciones.
Discovery Studio es una solucion integral de investigacion en colaboracion, tanto para expertos y equipos

de proyectos por igual. [12]

Esta suite de software, permite ademas investigar y poner a prueba alguna hip6tesis previa a su aplicacion
experimental, lo que reduce el tiempo y gastos involucrados en la investigacién. Aprovechar una
plataforma abierta y escalable para automatizar los procesos, crear e implementar flujos de trabajo
personalizados, integrando tipos de datos, bases de datos y herramientas de terceros. Mejorar la
productividad personal y aumentar la colaboracion en equipo, permitiendo a los investigadores compartir
los datos y tomar mejores decisiones. [12]

1.4.2. RasMol
RasMol es un programa de computadora escrito para la visualizacion de gréficos moleculares que permite
y se utiliza principalmente para la representacion y la exploracion de estructuras de macromoléculas

bioldgicas, como las que se encuentran en el Protein Data Bank.

11
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Figura 6. Imagen formada en el RasMol.

Histéricamente, fue una herramienta importante para los biélogos moleculares ya que el programa esta
optimizado y permite que el software funcione en los ordenadores personales de bajas prestaciones.
Antes de RasMol, algunos software de visualizacion molecular utilizaban graficos que, debido a su costo,
eran menos accesibles a los estudiosos. RasMol se ha convertido en una importante herramienta
educativa, asi como sigue siendo una herramienta importante para la investigacion en la biologia

estructural. [13]

1.4.3. PyMol
PyMol es un visor molecular de cédigo abiertoy auspiciado por usuarios creado por Warren Lyford
Delano y comercializado por Delano Scientific LLC, una compafiia dedicada a la creacién de herramientas
accesibles universalmente para las comunidades cientificas y educacionales. PyMol es apropiado para
producir imagenes 3D de alta calidad de moléculas pequefias y de macromoléculas biolégicas, como las

proteinas.

Figura 7. Imagen formada en el PyMol.
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PyMol es una de las pocas herramientas de visualizacion de fuente abierta disponibles para biologia
estructural. La parte Py de su nombre alude al hecho de que es extensible mediante el lenguaje de
programacion Python, debido a lo cual puede ser empleado para realizar analisis complejos de estructuras

moleculares utilizando bibliotecas disponibles para Python como NumPy. [14]

1.4.4. HyperChem
HyperChem es una suite completa de modelado molecular que lleva hasta su PC todas las herramientas
necesarias para la simulacién quimica y el célculo y visualizacion de propiedades moleculares. Incluye
una amplia seleccion de métodos de mecanica cuantica, mecanica molecular y dinamica molecular que se

complementan con sofisticadas capacidades de visualizaciéon 3D y animacion.

Figura 8. Imagen formada en el HyperChem.

El sistema de representacion y visualizacibn molecular de HyperChem se ha convertido en un nuevo
modelo creado sobre OpenGl que ofrece una calidad excepcional en las prestaciones gréficas del
producto. HyperChem dispone de diferentes opciones para la representacién de moléculas, tanto a nivel
de atomos y enlaces como de motivos de estructura secundaria en biomoléculas (CPK, bolas y varillas,
esferas de Van der Waals, tubos, cilindros, cintas...). Diferentes partes de una misma molécula pueden
seleccionarse y destacarse empleando distintos modos de representacién o colores (color verdadero, 16
millones de colores, para moléculas, fondos, etc.). Admite ademas la generacion de imagenes “raytraced”
para mostrar las moléculas de forma espectacular. Las representaciones 3D, disponibles también para
orbitales moleculares, potenciales electrostaticos, densidades de carga y de espin, etc., admiten color de
transparencia. Por otra parte, pueden crearse graficos de energias potenciales 2D o 3D frente a una o dos
caracteristicas estructurales como longitud del enlace, &ngulo de torsion, etc. Los resultados de mecénica

molecular pueden visualizarse como animaciones que pueden exportarse en un archivo de video *.avi, y
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las estructuras, orbitales, espectros y datos pueden guardarse en formato HTML para su publicacién y

visualizacién en la web. [15].

1.5.Consideraciones parciales
Se analizaron los conceptos fundamentales sobre los indices topograficos hibridos como forma de sentar
las bases necesarias para la comprension del objeto de estudio y su campo de accién. Se mostraron las
principales formas de visualizacibn molecular asi como ejemplos de las mismas, selecciondndose la
visualizacién molecular 3D para la realizacion del presente trabajo. Se analizaron las principales ventajas

gue ofrece la misma para la implementacién del procedimiento a desarrollar.
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CAPITULO 2: SOLUCION PROPUESTA

En este capitulo se da respuesta al objetivo general del trabajo, proponiendo un procedimiento para la
representacion gréafica de los indices topograficos hibridos, pudiendo desarrollarse el procedimiento con

un minimo de costo computacional debido a la forma tan sencilla en que este se calcula.
2.1.Datos preliminares

2.1.1. Ficheros

Para visualizar la molécula se cargan ficheros *.mol los cuales contienen la siguiente estructura:

» Informacién del a&tomo.
» Matriz de adyacencia.

La informacion del atomo contiene los elementos siguientes:

#: Namero del atomo.

S: Simbolo del elemento correspondiente.
ITL: indices topoldgicos.

ITG: indices topograficos.

La matriz de adyacencia contiene los siguientes elementos:

#: Namero del atomo.
#a: Numero del atomo adyacente.

cc: Cantidad de enlaces entre los atomos.

2.1.2. Otros datos
Se necesitan otros datos para la visualizaciéon de la molécula como el radio de Van der Waals

[16] y el radio atomico [17] de cada uno de los elementos de la tabla periodica.
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2.2.Métodos de interpolacion:
Los valores de los indices topograficos de la molécula pueden llegar a ser negativos, lo cual impide la
visualizacién de la ponderacién de la propiedad sobre cada atomo. Un procedimiento previo empleado
consisti6 en transformar todos los valores en positivos empleando la ecuacion 1 y utilizar los valores

calculados como el radio de la esfera de trazado.
Rk: VIk + |VImin|

Ecuacién 1

Sin embargo, el resultado de la visualizacién no fue el esperado porque la imagen que se obtenia no
permitia distinguir ni los 4&tomos ni las deformaciones de la molécula. Esto a su vez, impedia valorar

correctamente la influencia de los indices en la propiedad.

Para eliminar esta nueva dificultad resulté aconsejable utilizar una funcion interpoladora no solo capaz de
ubicar los valores en la parte positiva del rayo numérico sino también que no se perdiera la
proporcionalidad de los mismos. En la practica, todo se reduce entonces a utilizar el valor de la

ponderacién como el radio de la esfera de trazado.

2.2.1. Interpolacion Estandar.
Para lograr una visualizacion de estos indices se hizo una normalizacion del radio de cada atomo
utilizando la ecuacion 2. Para mantener la proporcionalidad entre los valores se dividio el valor de Rj, por

el del radio atémico del elemento correspondiente.

R l’Ii ||[‘Imin|
i:
RA;

Ecuacién 2
Si VImin <0

6 la ecuacion 3,

16
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R, Vi
L™ RA;
Ecuacion 3
si VIin>0
doénde:

R; : Radio del atomo i.
V1I; . valor calculado del 4tomo i.
V1,,in: Valor calculado minimo de la propiedad en la molécula.

R A, Radio atémico correspondiente al &tomo i.

Funcion de escalado.

Ademas de lo anteriormente planteado se necesita hacer una funcion “escalado” (ecuacion 4) para
adaptar la imagen final al tamafio y efecto visual deseado.

R _Ri
€ c
Ecuaciéon 4

dénde el término C es un parametro ajustable tal que CeZ +, en dependencia de las necesidades de
visualizacién del usuario.
2.2.2. Interpolacién lineal

Otra forma de normalizacién del radio de cada &tomo que se utilizé fue la interpolacion lineal [18], con la

gue se logra que todos los valores queden acotados entre 1 y 2. Para esto se emplearon las ecuaciones 5

y 6.
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Cmax*Cmin
VNi = Cmin + (VIi - VImin)(w

max T 41 min

Ecuacién 5

donde:

VN; : valor normalizado resultante del atomo i.

C.nin. Cota minima.

Cnuax: Cota méaxima.

VI; : valor calculado del atomo i.

V1,,in: Valor calculado minimo de la propiedad en la molécula.

V1,,4x: Valor calculado maximo de la propiedad en la molécula.

Luego:
R VN;
L™ Ra;
Ecuacion 6
donde:

R; : Radio del atomo.

RA,-Z Radio atomico correspondiente al elemento de la tabla periédica del atomo i.
2.3.Metodologias y herramientas de desarrollo
Los siguientes epigrafes muestran la Metodologia de Desarrollo de software empleada durante la

realizacién del presente trabajo, asi como las principales herramientas que asistieron el proceso de

creacion de los diagramas y la programacion de la solucién propuesta.
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2.3.1. Metodologia de Desarrollo de Software
Se escogié como metodologia de desarrollo de software el Proceso Unificado de Desarrollo (RUP). Esta
robusta metodologia esta preparada para guiar el desarrollo de practicamente todo tipo de proyectos. Su
disefio orientado a objetos facilita la comprensién a alto nivel para su posterior implementaciéon usando

este paradigma de programacion. Dentro de sus principales caracteristicas se encuentran:
Dirigido por casos de uso

Los casos de uso reflejan lo que los usuarios futuros necesitan y desean, y se obtienen durante el
modelado del negocio. El proceso de desarrollo de software avanza a través de una serie de flujos que
parten de los casos de uso Se puede afirmar que estos proporcionan un hilo conductor y una guia para
todo el proceso [10].

Centrado en la arquitectura

La arquitectura muestra la vision comuan del sistema completo y describe los elementos del modelo que
son mas importantes para su construccion, los cimientos del sistema que son necesarios como base para
comprenderlo, desarrollarlo y producirlo econémicamente. La arquitectura debe disefiarse para que el
software evolucione, no solo en su desarrollo inicial, sino también a lo largo de las futuras generaciones
[10].

Iterativo e incremental

RUP propone que cada proyecto se desarrolle en fases y que cada fase se desarrolle en iteraciones,
donde cada iteracién resulta en un incremento del proceso de desarrollo, lo cual se realiza de forma

planificada y culmina con el cumplimiento del punto de control trazado en la fase.

2.3.2. Herramientas de desarrollo
Como herramienta de modelado se emple6 Visual Paradigm, creado para asistir el proceso de Ingenieria
de software. Este se encuentra basado en el Lenguaje Unificado de Modelado (UML) y soporta el ciclo de
vida completo del desarrollo de software; ademds, cuenta con funcionalidades mas avanzadas que
permiten agilizar considerablemente el trabajo. A continuacion se describen sus principales

caracteristicas.

o Presenta licencia gratuita y comercial.
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e Soporta aplicaciones web.

e Disponible en varios idiomas.

e Compatible entre versiones.

e Entorno grafico amigable para el usuario.

o Disponible en multiples plataformas (Windows/Linux/Mac OS X).
Para la creacion de la interfaz grafica de usuario (GUI) se utilizé la plataforma QT. La misma permite la
portabilidad de la aplicacion hacia diferentes sistemas operativos y facilita en gran medida el desarrollo de

nuevos componentes gréaficos. Entre sus principales caracteristicas se encuentran:

e Con el mismo cddigo base, permite desplegar el sistema en multiples plataformas.
» GNU/Linux 2.6.x, para versiones de 32 y 64 bits con Qt 4.x instalado. Ademas hay una versién
para Linux con gcc 3.3.
» Mac OS X 10.4 o superior, requiriendo Qt 4.x.
» Windows XP y superiores, requiriendo el compilador MinGW y Qt 4.4.3 para MinGW.
e Producir aplicaciones de alto rendimiento con apariencia nativa.
e La concentracion de los desarrolladores en la produccién de codigo y no en las particularidades del
sistema operativo.

e Acceso total al cédigo fuente para su revisiéon y modificacion.

2.3.3. Lenguaje de modelado
El Lenguaje Unificado de Modelado (UML) es un lenguaje de modelado visual que se usa para especificar,
visualizar, construir y documentar artefactos de un sistema de software. Captura decisiones y
conocimientos sobre los sistemas que se deben construir. Se usa para entender, disefiar, hojear,
configurar, mantener, y controlar la informacion sobre tales sistemas. Esta pensado para usarse con todos
los métodos de desarrollo, etapas del ciclo de vida, dominios de aplicacion y medios. El lenguaje de
modelado pretende unificar la experiencia pasada sobre técnicas de modelado e incorporar las mejores
practicas actuales en acercamiento estandar. UML incluye conceptos semanticas, notacion y principios
generales. Tiene partes estéticas, dindmicas, de entorno y organizativas. Esta pensando para ser utilizado
en herramientas interactivas de modelado visual que tengan generadores de codigo asi como

generadores de informes. La especificacion de UML no define un proceso estandar pero esta pensado
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para ser Gtil en un proceso de desarrollo iterativo. Pretende dar apoyo a la mayoria de los procesos de

desarrollo orientados a objetos [16].

2.3.4. Lenguaje de programacion
Como lenguaje de programacion se utilizé C++, el cual hace uso eficiente del paradigma de Programacion
Orientada a Objetos. Permite un excelente control de la memoria y una buena administracion de los

recursos de la computadora. Dentro de las principales ventajas que presenta se encuentran:

o Difusion: al ser uno de los lenguajes mas empleados en la actualidad, posee gran niamero de

usuarios y tiene una excelente bibliografia.

o Versatilidad: C++ es un lenguaje de propdsito general, se puede emplear para resolver cualquier

tipo de problema.

e Portabilidad: se encuentra estandarizado, por tanto, el mismo codigo fuente puede ser compilado
en diferentes plataformas.

o Eficiencia: C++ es uno de los lenguajes mas rapidos en tiempo de ejecucion.

e Herramientas: existe gran cantidad de compiladores, depuradores y bibliotecas de clases basadas

en este lenguaje.

2.4. 1LUMINACION SOBRE GPU
Con el objetivo de lograr un mayor rendimiento de la aplicacién se le aplicé iluminacion a la escena
utilizando el algoritmo de Phong [17] implementado sobre GPU (Graphics Processing Unit) con lenguaje
GLSL [18]. Los costosos célculos de la iluminacion se haran sobre GPU quitdndole esta responsabilidad
al CPU (Central Processing Unit) del ordenador, permitiendo resaltar con mayor nivel de detalles los
colores de cada uno de los atomos y la estructura molecular asi como la iluminaciéon de la escena en

general y por consiguiente los efectos visuales logrados son de mayor calidad.

2.5.Consideraciones parciales.
En este capitulo se propuso la solucion cientifico-técnica al problema planteado. Esta reside en la
implementacion de las normalizaciones consideradas. Se describieron los pasos necesarios para la
implementacion de las mismas asi como la metodologia y herramientas necesarias el desarrollo de la

solucién propuesta.
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CAPITULO 3: CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

Este capitulo describe el sistema desde la perspectiva de Ingenieria de Software, usando RUP (Proceso
Unificado de Desarrollo) como metodologia. Se presentan las reglas especificas del negocio y el modelo
de dominio del problema. Posteriormente se muestran los requisitos funcionales y no funcionales
detectados durante la Captura de Requisitos y el modelo de Casos de Uso del Sistema; dentro de este
altimo, los Actores del Sistema, los Casos de Uso y sus respectivas descripciones. Del flujo de trabajo
disefio del sistema se muestra el Diagrama de Clases del Disefio y los Diagramas de Secuencia

correspondientes a los Casos de Uso.

3.1.Reglas del Negocio

Para la realizacion del presente trabajo se tuvieron en cuenta las siguientes reglas del negocio:
1. Elfichero de la molécula que se deseen visualizar deben estar en el formato *.mol

2. Los ficheros con el formato *.mol deben tener la estructura original, los que no cumplan con este

requisito no podran ser visualizadas de forma correcta.

3.2.Modelo de Dominio
El modelo del dominio es una representacion visual de los conceptos u objetos del mundo real
significativos para un problema o area de interés. Representa clases conceptuales del dominio del

problema, conceptos del mundo real en lugar de componentes de software [10].

Este se puede describir cuando un usuario (Especialista) carga una molécula de un fichero *.mol, el cual
contiene los datos necesarios para que el sistema sea capaz de visualizarla y representarla mediante los
indices topogréficos de la misma, para que el usuario (Especialista) pueda analizar los resultados de la

visualizacién obtenida.

En la (Figura 9) se muestra la descripcion del dominio con el objetivo de facilitar la comprension del

funcionamiento del sistema.

El especialista es aquel que esté adecuadamente capacitado en temas como visualizacion molecular e

indices topograficos.
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Figura 9. Modelo de Dominio.

3.3.Captura de Requisitos

Un requerimiento es una condicion o capacidad que debe tener un sistema o uno de sus componentes

para satisfacer un contrato, norma, especificacién u otro documento formal, que facilite el entendimiento

entre clientes y desarrolladores [10]. Seguidamente se exponen los requisitos funcionales y no

funcionales, por los cuales se rige el desarrollo del prototipo de software.

3.3.1. Requisitos Funcionales

Los requisitos funcionales especifican acciones que debe poder realizar un sistema, sin tener en cuenta

las restricciones fisicas [10]. Ademas, definen su comportamiento de salida y entrada, y no alteran la

funcionalidad del producto, esto quiere decir que los requerimientos funcionales se mantienen invariables

sin importar con qué propiedades o cualidades se relacionan [19]. A continuacion se presentan los

requerimientos funcionales tomados en cuenta durante el desarrollo del presente trabajo.

RF1.

RF2.

RF3.

RF4.

Cargar Datos.
Visualizar Molécula Simple.
Visualizar Molécula Van Der Waals.

Visualizar indices Topograficos.

RF4.1 Electrotopogréfico.
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RF4.2 Refractotopografico.

RF4.3 Lipotopogréfico.
RF5. Interactuar con la molécula.

RF5.1 Centrar molécula.

RF5.2 Trasladar molécula.

RF5.3 Rotar molécula.

RF5.4 Aplicar transparencia a la molécula.

RF5.5 Maximizar o Minimizar molécula.
RF6. Aplicar Normalizacion Lineal a indice Topogréafico.
RF7. Aplicar Normalizacion Estandar a indice Topogréfico.
RF8. Escalar indice Topogréfico.

RF9. Salvar imagen.

3.3.2. Requisitos no Funcionales
Los requisitos no funcionales so6lo describen atributos del sistema o atributos del entorno del sistema
[10]. Los requisitos no funcionales tomados en cuenta en el presente trabajo son los que se describen a

continuacion:

1. De Software

Sistema Operativo Windows XP, Windows 7, Ubuntu 10.04 o superior.
2. De Hardware

Microprocesador Intel Pentium 1V a 3.0 GHz o superior.

Memoria RAM de 256 MB o superior.

Tarjeta Gréafica NVidia GeForce 9800 GT de 256 MB o superior (opcional).

3. De Seguridad

24



CAPITULO 3 .C: EEXAFD(E) e

Fiabilidad: Las moléculas visualizadas deben representar con alta precisibn los modelos

tridimensionales cargados.

Integridad: Los datos originales no deben sufrir pérdidas durante su representacion.

4. De Apariencia o Interfaz Grafica de Usuario

La interfaz grafica de usuario debe proporcionar, de forma coherente y sencilla, interactividad para

todas las funcionalidades de la aplicacion.

5. De soporte

Se brindara soporte para los sistemas operativos Windows XP, Windows 7 y Ubuntu 10.04 o

superiores.

6. De restricciones en el Disefio e Implementacién

Se empleara el lenguaje de programacién C++ bajo el paradigma de Programacion Orientada a
Objetos.

3.4.Modelo de Casos de Uso
La forma en que los actores usan el sistema se representa a través de los Casos de Uso. Estos son
artefactos narrativos que describen, bajo la forma de acciones y reacciones, el comportamiento del
sistema desde el punto de vista del actor. En los siguientes epigrafes se muestran los actores y los Casos

de Uso identificados en el presente trabajo.

3.4.1. Actores del Sistema
Los actores de un sistema son agentes externos, roles que las personas, sistemas o0 dispositivos juegan
cuando interactian con el software[20]. En este caso particular, quien hard uso del sistema sera el

Especialista con conocimientos en la visualizacion molecular, en quimica y en quimica computacional.

Actores Justificacién

Interacta con el sistema durante la ejecucion de sus

Especialista . . , : .
P funcionalidades. Carga los ficheros pertenecientes a una molécula
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organica, para luego ser visualizada por el sistema de forma
tridimensional y posteriormente realizar las operaciones

pertinentes para el estudio estructural comparativo con la misma.

Tabla 1. Actores del Sistema.

3.4.2. Diagrama de Casos de Uso del Sistema
El Diagrama de Casos de Uso del Sistema (DCUS) representa graficamente los casos de uso y su
interaccion con los actores. Los Casos de Uso tomados en cuenta en el presente trabajo estan
fuertemente relacionados, por ejemplo, para la ejecucion de cualquiera de los Casos de Uso es necesario
ejecutar previamente el Caso de Uso Cargar Datos. A su vez, para poder ejecutar los Casos de Uso
Aplicar Normalizacién Estandar a IT y Aplicar Normalizaciéon Lineal debe estar ejecutado el Caso de Uso
Visualizar IT. Por otra parte, el Caso de Uso Escalar solo puede ejecutarse si se esta ejecutando el Caso
de Uso Aplicar Normalizacion Estandar a IT, y el Caso de Uso Interactuar con la Molécula, puede
ejecutarse a todos los modelos de visualizacién y contribuye a que el usuario logre una visualizacién que
le permita establecer comparaciones entre cada una de las imagenes, con el mayor nivel de detalle
posible. Por ultimo el Caso de uso Salvar Imagen crea una foto con la imagen reflejada en uno de los

cuatro visores. Es necesario aclarar que el actor interactta directamente con todos los casos de uso.
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Figura 10. Diagrama de Casos de Uso del Sistema.

3.4.3. Descripcion de los Casos de Uso del Sistema
Cada caso de uso posee una descripcion de las acciones que realizara el sistema como respuesta a las
peticiones del usuario. A continuacion se relacionan las tablas correspondientes a las descripciones de los
casos de uso y se argumentan los flujos operacionales de cada uno. Los casos de uso mas complejos se

dividen en sesiones.
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Caso de Uso: Cargar Datos
Actores: Especialista
Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona la opcién de cargar ficheros. Se

selecciona el directorio donde estan los ficheros o el fichero *.mol.
Finaliza con la carga del fichero seleccionado para su posterior

visualizacion.
Referencia: RF1.
Flujo Normal de Eventos:
Accion del Actor: Respuesta del Sistema:
1. Selecciona la opcion Cargar Fichero. 2. Muestra un cuadro de diadlogo que le permite al

usuario seleccionar el fichero que desea cargar.

3. Selecciona el directorio y el fichero que desea | 4. Procede a cargar el fichero seleccionado.

cargar.
5. Termina el Caso de Uso.
Post condiciones: Se cargo el fichero seleccionado.
Prioridad: Critico.
Tabla 2 Descripciéon del Caso de Uso Cargar Datos.

Caso de Uso: Visualizar Molécula Simple
Actores: Especialista
Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona en el visor activo la opcién

Visualizar Molécula Simple y finaliza con la visualizacién de la misma.
Referencia: RF2.
Precondicion: Los datos deben estar cargados
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Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado

3. Escoge la opcion visualizar molécula simple.

4. Visualiza la molécula en su forma simple.

5. Termina el Caso de Uso

Post-condiciones:

Se visualiza la molécula simple.

Prioridad: Critico.
Tabla 3. Descripcién del Caso de Uso Visualizar Molécula Simple.

Caso de Uso: Visualizar Molécula Van Der Waals

Actores: Especialista

Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona en el visor activo la opcién
Visualizar Molécula Van Der Waals y finaliza con la visualizacién de la
misma.

Referencia: RF3.

Precondicion: Los datos deben estar cargados

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado

3. Escoge la opcién visualizar molécula Van Der

Waals.

4. Visualiza la molécula en su forma Van Der

Waals.

5. Termina el Caso de Uso.

Post-condiciones:

Se visualiza la molécula Van Der Waals.
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Prioridad:

Critico.

Tabla 4 Descripcion del Caso de Uso Visualizar Molécula Van Der Waals.

Caso de Uso:

Visualizar indices Topogréficos.

Actores: Especialista.

Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona en el visor activo la opcién para
visualizar uno de los indice Topogréficos. Finaliza con la visualizacion
del indice topografico seleccionado.

Referencia: RF4.

Precondicion:

Los datos deben estar cargados

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado.

3. Escoge la opcion visualizar

indice Topogréfico Hibrido.

4. Realiza una de las siguientes acciones:

a) Si el usuario escoge la opcién Electrotopogréafico, ir a la sesién

Electrotopografico.

b) Si el usuario escoge la opcién Refractotopogréfico, ir a la sesién

Refractotopogréfico.

c) Si el usuario escoge la opcion Lipotopografico, ir a la sesion

Lipotopogréfico.

Sesion:

Electrotopogréafico.

Flujo Normal de Eventos:
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Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

5. Busca los datos electrotopograficos y los visualiza.

Post-Condiciones

Se visualizo el indice Electrotopografico.

Prioridad:

Critico.

Sesion:

Refractotopografico.

Flujo Normal de Eventos:

Accioén del Actor:

Respuesta del Sistema:

5. Busca los datos refractotopograficos y los visualiza.

Post-Condiciones

Se visualizo el indice Refractotopogréafico

Prioridad:

Critico.

Sesion:

Lipotopogréfico.

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

5. Busca los datos lipotopograficos y los visualiza.

Post-Condiciones

Se visualizo el indice Lipotopografico.

Prioridad:

Critico.

6. Termina el Caso de Uso

Post-condiciones:

Se visualiza el indice Topografico seleccionado.

Prioridad: Critico.
Tabla 5. Descripcion del Caso de Uso Visualizar indices Topograficos.
Caso de Uso: Interactuar con la molécula
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Actores: Especialista

Resumen: Se inicia cuando el actor realiza alguna operacion con la molécula
visualizada. Y finaliza con actualizacién de la molécula en cuestion.

Referencia: RF5.

Precondicion:

Los datos deben estar cargados.

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado.

3.Interactla con los componentes

de la interfaz gréfica de usuario.

4. Realiza alguna de las siguientes acciones:

a) Si decide centrar la molécula, ir a la sesion Centrar Molécula.

b) Si decide trasladar la molécula, ir a la sesion Trasladar Molécula.
c) Si decide rotar la molécula, ir a la sesion Rotar Molécula.

d) Si decide aplicarle transparencia a la molécula, ir a la sesion

Aplicar Transparencia a la Molécula.

e) Si decide maximizar o minimizar molécula, ir a la sesion Maximizar

o0 Minimizar Molécula.

Sesioén: Aplicar Transparencia a Molécula

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

5. Calcula las coordenadas polares de la esfera atébmica y visualiza

puntos pertenecientes a la esfera y los enlaces de la molécula.

Post-condiciones:

Se visualizé la molécula de forma transparente.
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Prioridad: Secundario.

Sesion: Trasladar Molécula

Flujo Normal de Eventos:

Accibn del Actor: Respuesta del Sistema:

5. Calcula las nuevas coordenadas cartesianas en los ejes de
coordenadas y visualiza la molécula trasladada.

Prioridad: Secundario.

Post-condiciones: Se visualizo la molécula trasladada.

Sesion: Rotar Molécula

Flujo Normal de Eventos:

Accién del Actor: Respuesta del Sistema:

5. Calcula el valor a rotar en los ejes de coordenadas cartesianas

visualiza la molécula rotada.

Prioridad: Secundario

Post-condiciones: Se visualizé la molécula rotada.

Sesion: Centrar Molécula

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor: Respuesta del Sistema:

5. Calcula los valores centrales de la molécula en los ejes de

coordenadas cartesianas y visualiza la molécula con centro en estas

coordenadas.
Prioridad: Secundario.
Post-condiciones: Se visualizé la molécula centrada.
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Sesidn: Maximizar o Minimizar Molécula

Flujo Normal de Eventos:

Accioén del Actor:

Respuesta del Sistema:

5. Verifica el estado de la molécula.

6. Maximiza la molécula.

Prioridad:

Secundario.

Post-condiciones:

Se visualiz6 la molécula Maximizada o Minimizada.

Flujo Alterno de Eventos:

Molécula Maximizada.

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema.

5a. Minimiza la molécula.

6. Termina el Caso de Uso.

Prioridad:

Secundario.

Post-condiciones:

Se visualiza la molécula con los datos actualizados.

Tabla 6. Descripciéon del Caso de Uso Interactuar con la molécula.

Caso de Uso: Aplicar Normalizacion Lineal a indice Topogréafico Hibrido.

Actores: Especialista.

Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona en el visor activo la opcion para
normalizar la visualizacion del indice Topogréafico analizado mediante
una interpolacién lineal. Finaliza con la visualizacién del indice
Topogréfico seleccionado con una normalizacion lineal.

Referencia: RF6.

Precondicion:

Los datos deben estar cargados y visualizados el indice topografico
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correspondiente.

Flujo Normal de Eventos:

Accioén del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado.

3. Escoge la opcion aplicar

normalizaciéon lineal al indice

Topogréfico Hibrido.

4. Aplica la interpolacion lineal al indice topografico de cada atomo y

visualiza la molécula en cuestion con los valores normalizados

linealmente.

5. Termina el Caso de Uso.

Post-Condiciones

Se visualizd6 la molécula respondiendo al Indice Topogréafico

normalizado linealmente.

Prioridad:

Critico.

Tabla 7. Descripcion del Caso de Uso Aplicar Normalizacion Lineal a indice Topogréfico.

Caso de Uso:

Aplicar Normalizacién Estandar a indice Topogréfico.

Actores: Especialista

Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona en el visor activo la opcién para
normalizar la visualizacion del indice Topogréafico analizado mediante
una normalizacién estandar. Finaliza con la visualizacion del indice
Topogréfico seleccionado con una normalizacién estandar.

Referencia: RF7.

Precondicion: Los datos deben estar cargados y el indice topografico

correspondiente visualizado.

Flujo Normal de Eventos:
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Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado.

3. Escoge la opcion aplicar
normalizaciéon estandar al indice

Topogréfico Hibrido.

4. Aplica la interpolacion estandar al indice Topografico de cada

atomo y visualiza la molécula en cuestion con los valores

normalizados de forma estandar.

5. Termina el Caso de Uso.

Post-Condiciones

Se visualiz6 la molécula respondiendo al Indice Topografico

normalizado de forma estandar.

Prioridad:

Critico.

Tabla 8. Descripcion del Caso de Uso Aplicar Normalizacion Estandar a indice Topografico.

Caso de Uso: Escalar indice Topografico

Actores: Especialista.

Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona en el visor activo la opcién para
escalar la visualizacion del indice Topogréfico analizado. Finaliza con
la visualizacion de la molécula mediante indice Topografico en
cuestion escalado.

Referencia: RF8.

Precondicion:

Los datos deben estar cargados y estar utilizando una normalizacién

estandar para el indice Topogréfico en cuestion.

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. El usuario selecciona el visor

2. El sistema activa el visor seleccionado.
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deseado.

3. Escoge la opcion aplicar

escalar indice Topografico.

4. Abre un cuadro de dialogo que permite al usuario introducir el

nuevo valor de la escala.

5. El usuario introduce el nuevo

valor escalar.

6. Escala el valor del indice Topografico en cuestion y visualiza la

molécula respondiendo a los nuevos valores escalados.

7. Termina el Caso de Uso.

Post-Condiciones

Se visualiz6 la molécula atendiendo al indice Topografico escalado.

Prioridad: Critico.
Tabla 9. Descripcion del Caso de Uso Escalar indice Topogréfico Hibrido.
Caso de Uso: Salvar Imagen.
Actores: Especialista.
Resumen: Se inicia cuando el actor selecciona la opcion Salvar Imagen y finaliza
con la creacion de una imagen *.jpg de la molécula seleccionada.
Referencia: RFO.

Precondicion:

Los datos deben estar cargados.

Flujo Normal de Eventos:

Accion del Actor:

Respuesta del Sistema:

1. Selecciona el visor deseado.

2. Activa el visor seleccionado.

3. Escoge la opcion Salvar

Imagen.

4. Abre un cuadro de dialogo que permite al usuario escoger el

directorio y el nombre a la imagen a salvar.
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5. Introduce el nombre y escoge | 6. Obtiene la imagen del visor seleccionado y guarda la misma en el

el directorio donde va a salvar. directorio y con el nombre especificado por el usuario.

7. Termina el Caso de Uso.

Post-Condiciones Se guardo la imagen del visor seleccionado.

Prioridad: Secundario.

Tabla 10. Descripcion del Caso de Uso Salvar Imagen.

3.5.Patrones de disefio.
En la actualidad se pueden encontrar muchos patrones definidos. Resulta por lo tanto, casi imposible para
un programador conocerlos todos, por lo que tampoco sera viable realizar una valoracion amplia. Asi que
resulta aconsejable una clasificacion sencilla para poder realizar una correcta elecciéon. Una clasificacion

muy empleada por su sencillez es la dada por la Microsoft [20]:

Patrones de Arquitectura: Soluciones probadas para estructurar los componentes, como son Modelo-

Vista-Controlador, arquitectura en tres capas, peer to peer, arquitectura orientada a servicios, etc.

Patrones Web: Soluciones probadas para la creacion de sitios web, como son la maquetacion en tres

columnas, efectos de rollover y estructuras de blog entre otras.

Patrones de Disefio: Son soluciones probadas para el disefio de software, como los patrones
Constructor, Decorador, Estado, etc. En la solucién propuesta se aplicaron diferentes patrones de disefio

para dar respuesta a cada problema planteado.

Patrones de Programacion: Soluciones especificas para algoritmos y estructuras de control, como son

algoritmos de ordenacion, procedimientos de recursion e iteracion, etc.

Patrones de Refactorizacion: Soluciones para simplificar el codigo, como la variable explicativa,

extraccion de métodos, sobrecarga de constructores, etc.

Los patrones de disefio son el esqueleto de las soluciones a problemas comunes en el desarrollo de
software. En otras palabras, brindan una solucién ya probada y documentada a problemas de desarrollo

de software que estan sujetos a contextos similares. Se deben, tener presentes los siguientes elementos
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de un patrén: su nombre, el problema (cuando aplicar un patrén), la solucién (descripcion abstracta del

problema) y las consecuencias (costos y beneficios).

Los patrones de disefio se pueden agrupar segun el problema que aborden:
Creacionales: Abordan problemas de creacion de objetos.

Estructurales: Abordan problemas sobre relaciones entre entidades.

De Comportamiento: Abordan problemas de comunicacion entre entidades.

Como las clasificaciones anteriores pueden ser muy discutibles y se encontrarian patrones ubicables en
diferentes categorias o que den lugar a algunas nuevas, es preferible en ocasiones, utilizarlos por el

origen de cada uno.

Para ello existen dos grupos GRASP y los patrones GOF. GRASP es un acrénimo de General
Responsibility Assignment Software Patterns (patrones generales de software para asignar
responsabilidades) mientras que GOF es un acréonimo de Gang-of-Four (pandilla de los cuatro). A
continuacion se describen algunos de ellos empleados en el desarrollo de la solucion.

Patrones GRASP:
Son guias o principios que sirven para asignar responsabilidades a las clases.

Patron Experto: La clase MainWindow es la encargada de controlar todas las acciones del programa ya
gue es la que contiene todas las instancias e informaciones necesarias para llevar la légica del programa

en general.

Patron Creador: La clase Reader es la encargada de crear la clase Atom ya que contiene los datos de

inicializacién que se pasaran a un objeto de Atom cuando sea creado.
Patrones GOF:

Estado: Permite que un objeto modifique su comportamiento cada vez que cambia su estado interno,

dando asi la impresién de que el objeto “cambia de clase”.
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Figura 11. Diagrama ilustrativo del patrén de disefio Estado.

Como se muestra en la (Figura 11) la clase OpenGlView puede cambiar su forma de visualizacion a través
de la clase InterfaceView cada vez que esta se comporte como uno de sus hijos, Van der Waals,
Electrotopographics, Refractotopographics y Lipotopographipcs.
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3.6.Disefio del Sistema
En el flujo de trabajo de Disefio, la elaboracién de los diagramas de clases de disefo juega un papel
fundamental, pues estos muestran las clases finales para la realizacion de los Casos de Uso modelados

con anterioridad.

Los diagramas de clases de disefio muestran las clases con sus atributos y métodos y la forma en que se
relacionan entre si. En este flujo también se realizan los diagramas de interaccion que muestran la

comunicacion y las relaciones entre los objetos.

3.6.1. Diagrama de Clases del Disefio
En la (Figura 12) se muestra el Diagrama de Clases del Disefio correspondiente al sistema desarrollado,
nétese que la implementacion de cada una de las visualizaciones se hace en las clases hijas de
InterfaceView donde cada una de ellas muestra de forma diferente su propia forma de visualizacion. La
clase que se refiere a la Interfaz Gréafica de usuario es MainWindow y sélo se encarga de coordinar las

acciones que realiza el actor y transmitirlas hacia el ndcleo del sistema.
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Figura 12. Diagrama de Clases del Disefio.
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3.6.2. Diagramas de Secuencia del Disefio
A continuacién se muestran los diagramas de secuencias de los casos de uso criticos empleados en el

disefio del sistema.

mainWindow : MainWindow reader : Reader openGLView : OpenGLView interfaceView ! InterfaceView

Especialista : :
1:load{patch): void | |
l

2: read(list, path) : void ’[:]

B initializelnterfaceflist) : void

|
:
|
|
|
|
|

g

|
:
|
|
|
|
|
|
|
|

4: paint() |

f

Figura 13. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Cargar Datos.

mainWindow : MainWindow openGLView : OpenGLView interfaceView : InterfaceView

Especialista (y toxt = "simple’)
1: updateView (text)

|
:
I
|
I

2: updatelnterface(text)

3. paint()

.y

Figura 14. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Visualizar Molécula Simple.
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mainWindow : MainWindow

openGLView : OpenGLView

interfaceView : InterfaceView

. s I
Especialista (4o toxt = "VanDerWaals™} |

1: updateView (text) :

Especialista

1: char text = SendTextITH() : char

2: updatelnterface(text)

< §

paint()

"

Figura 15. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Visualizar Molécula Van Der Waals.

mainWindow : MainWindow

openGLView : OpenGLView interfaceView : InterfaceView

Especialista

2: updateView(text)

3: updatelinterface(text)

4: paint()

Figura 16. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Visualizar indices Topograficos.

mainWindow : MainWindow

openGLView : OpenGLView

interfaceView : InterfaceView

|
{char text = "Lineal™} |
1: change_nomnalization(text) : void :

[1: chance_normalization(text) : void

2: setNormalization(text) : void

EJ
i

I

I

|

|

|

|

|

|

|
.

|
3: paint() ’li]

|

|

I

e,

Figura 17. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Aplicar Normalizacion Lineal a indice Topografico.
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mainWindow : MainWindow openGLView : OpenGLView interfaceView : InterfaceView

Especialista ., axt = *Estandar?)

1: change_normalization(text) : void

2: chance_normalization(text) : void

3: setNormalization(text) : void

4: paint()

:
i

Figura 18. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Aplicar Normalizacion Estandar a indice Topogréfico.

mainWindow : MainWindow openGLView : OpenGLView interfaceView : InterfaceView

Especialista |
1: setEscale(scale) : void :

2: setEscale(scale) : void

3: setEscale(scale) : void

4: paint()

!
?

Figura 19. Diagrama de Secuencia del Caso de Uso Escalar indice Topografico.
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CAPITULO 4: RESULTADOS Y DISCUSION

En este capitulo se abordan los temas relacionados con la implementacion del sistema. El mismo se basa
en el trabajo desarrollado en los capitulos anteriores y centra su contenido en el diagrama de
componentes del sistema desarrollado. Posteriormente se toman casos de prueba para validar los
resultados alcanzados, relacionados principalmente con la calidad de la representacion. Estos resultados
se expresan mediante imagenes comparativas de la aplicaciéon obtenidas mediante diferentes técnicas

utilizadas para el mejoramiento de la calidad de la imagen.

4.1.Implementacién
El resultado principal de la implementacion, es la obtencion de componentes, dentro de los que se
incluyen ficheros, ejecutables y las dependencias existentes entre estos. Ademas, este flujo especifica

cdmo van a estar ubicadas fisicamente las distintas partes del sistema [10].

4.2.Diagrama de componentes
Un componente representa una parte fisica del sistema, por ejemplo, una biblioteca de clases, un
ejecutable, una tabla, etc., que engloba la implementacion de un grupo de clases del disefio. Cada
componente define una interfaz que describe su funcionalidad y forma de empleo. El diagrama de
componentes, permite conocer a los desarrolladores y clientes la estructura fisica que tiene el sistema y

cdmo se relacionan sus partes (Figura 20).
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<<component>> g]| include <<component>> g]
QMainWindow.cpp [~~~ > QMainWindow.h
i <<component>> g]
include ! ) MainWindow.c...
h lnclude, e
<< nt>> 2] include <<component>> &] <<com I nt>> H] -
component>> g]| _______ >| sscomponent>> S|l _____ >{s=compone <<component>>  £]
Reader.cpp Reader.h include | MainWindow.h
. OpenGlView.cpp
; ; include
X ! include ' ST
<<component>>  &] include Zaomponerts B ! .-
-------- > >>
Atom.cpp Atom.h s=combohiont €] <<component>> 4]
OpenGlView.h
T include InterfaceView.c...
: INCl : IS
<<component>> ] nelude <<comL30nent>> g] : i
““““ > <<component>> £] i
include >
Conection.cpp Conection.h e > <<component>: g]
glu.h
g ' E : TNEL inclide
PR - 2 E i i 2 <<component>> 2]
i 5 b | - glu.cpp
include T include include ) \include | include Was include
<<component>> &] <<component>> £] <<component>> g] <<component>> 4] <<component>> 2]
Simple.h VanDerWaals.h Electropotographics.h Refractotopographics.h Lipotopographics.h
\ include include i include include include
<<component>> £] <<component>> £] <<component>> g] <<component>> 3] <<component>> g]
Simple.cpp VanDerWaals.cpp Electropotographics.cpp Refractotopographics.cpp Lipotopographics.cpp

Figura 20. Diagrama de Componentes.

4.3.Resultados
Con el empleo de las herramientas mencionadas se obtuvieron diferentes imagenes de la molécula
modelo (Figuras 21-29.) con una calidad comparable a la obtenida con el software profesional

HyperChem, mostradas anteriormente (Figura 3, 4, 8).
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Figura 21. Representacion Molecular Simple.

Existen muchas formas convencionales de representar las caracteristicas atbmicas como por ejemplo, a

partir del Radio de Van der Waals (Figura 8).

VAN DER WAALS

Figura 22. Representacion Atémica del Radio de Van Der Waals.

Como se puede observar, en esa forma de representacion de la molécula (Figura 7 y 21) el volumen
correspondiente a los elementos de un mismo tipo en la tabla periédica es constante. También pueden
distinguirse con claridad cada uno de los anillos formados en la estructura molecular, formados por
atomos de carbono considerados visualmente idénticos. Se observan en azul los dos atomos de nitrégeno
y en rojo los dos atomos de oxigeno. Al igual que con los 4tomos de carbono, los radios que los definen
son iguales. El gréfico se representd a partir de la molécula desprovista de atomos de hidrégeno y por eso
el atomo de nitrégeno de la izquierda (tiene enlazados dos atomos de hidrégeno) es aparentemente mas
grande que el de la derecha que soporta dos atomos de oxigeno (en rojo). Este atomo de nitrégeno

parece mas pequefio por el efecto de la interseccion de las esferas.

Sin embargo, segun el resultado del célculo de los valores de cada indice para cada uno de los atomos de
la molécula, estos difieren los unos de los otros (tabla 11). De acuerdo a estos valores, es de esperar que
el comportamiento de la propiedad no se distribuya de manera uniforme a lo largo de toda la molécula, lo

cual queda evidenciado en las (Figuras 23, 24, 25).
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# Simbolo indice del Estado indice del Estado indice del Estado
Electrotopografico Refractotopografico Lipotopografico
1 @] 2,0093 2,1363 4,2281
2 @] 5,3265 2,1363 4,2281
3 N -0,6611 -12,0646 -9,8037
4 N 8,1706 8,0498 -2,2609
5 C 4,7269 7,2612 1,5558
6 C -0,7357 3,0604 -0,3217
7 C -0,8438 2,5501 -0,3193
8 C -0,3452 3,1562 -0,1785
9 C -0,3773 2,9899 -0,1755
10 C 4,7602 7,1565 0,9499
11 C 4,2417 5,5473 0,8969
12 C 4,1352 5,9823 0,7089
13 C 3,9407 5,3401 0,7011
14 C -0,8550 6,8651 0,9303
15 C -2,7501 0,8384 0,5202
16 C 3,9798 6,7726 0,8237
17 C 3,4441 5,1015 0,7716

Tabla 11. Valores de los indices Topogréficos de la molécula tomada como muestra.

49



CAPITULO 4 = 4 MINERADE

GRAFO - ¥SL

4.3.1. Interpolacion estandar.

En las Figuras 23, 24 y 25 se presenta el resultado de la visualizacion a partir del modelo planteado en las
ecuaciones 1, 2 y 3. Resulta evidente que la representacibn molecular alcanzada permite distinguir
claramente como para las diferentes propiedades, los atomos presentan comportamientos diferentes y el
método desarrollado revela las deformidades moleculares atribuibles a la propiedad representada. La
representacion del estado electrotopogréfico (Figura 23) muestra una molécula dividida practicamente en
dos partes, que separan los dos anillos reduciendo el anillo interior de 5 &tomos de carbono al puente que
los une, dando la idea de que la propiedad que representa este indice, se desplaza por dicho puente y no
por enlace directo entre los anillos de seis miembros. Es evidente la diferencia entre los dos atomos de
oxigeno y la notable diferencia entre los atomos de nitrégeno, uno de los cuales se observa casi
totalmente sumergido (con un radio mucho menor), cubierto por los atomos de carbono y de oxigeno
enlazados, independientemente de la interseccion de las esferas.

Figura 23. Representacion grafica del indice Estado Electrotopogréfico

Por otra parte, en la (Figura 24), correspondiente al indice del Estado Refractotopografico, es evidente
como el nitrégeno unido a los dos atomos de oxigeno queda atrapado, sumergido, bajo el campo de los
anillos, y el nitrégeno libre, en azul, aparece mucho mas en la superficie. Los dos atomos de oxigeno

guedan también casi sumergidos dentro de los &tomaos de carbono.
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REFRACTOTOPOGRAPHIC
STANDARD
SCALE 5

Figura 24. Representacion grafica del indice del Estado Refractotopografico

Por dltimo, en la representacion del indice del Estado Lipotopogréafico (Figura 25), se distingue la
influencia de los atomos de carbono anulares sobre la propiedad, asi como el comportamiento equivalente
de los dos atomos de oxigeno. En esta representacion se observa como el nitrégeno de la derecha esta
sumergido mientras el de la izquierda estd mas hacia la superficie.

LIPOTOPOGRAPHIC
STANDARD
SCALE 5

Figura 25. Representacion gréafica del indice del Estado Lipotopogréafico

4.3.2. Interpolacién lineal.
Durante la investigacion se experimentd con otra forma de normalizacién del radio de cada atomo
utilizando una interpolacion lineal logrando de esta forma que todos los valores quedasen acotados entre

1y 2. Para esto se emplearon las ecuaciones 4y 5.
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Los resultados obtenidos se presentan en la (Figura 26). En este caso, las diferencias son menos
marcadas debido a la normalizacion utilizada sin embargo, se evidencia nuevamente la diferencia
existente entre los atomos de un mismo elemento de la tabla peridédica de acuerdo al indice que se esté
analizando.

ELECTROTOPOGRAPHIC REFRACTOTOPOGRAPHIC
LINEAR LINEAR

C
Figura 26. Representacion gréfica de los tres indices segun la extrapolacion de los radios entre 1-

2. A) Electrotopografico B) Refractotopografico C) Lipotopografico

Como contribucién a la realizacion de estudios comparativos, a la aplicacién se le incorporoé la posibilidad
de presentar los resultados en una pantalla multiple que se presenta en la Figura 27. Con esta forma de
representacion, el especialista puede disponer a voluntad de las diferentes formas de representacion de
los indices, con lo cual se facilita el andlisis y discusion de las relevancias relativas. Esto puede constituir

a su vez, un elemento didactico util para la imparticion de docencia.
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Figura 27. Representacion de los indices topograficos hibridos

4.3.3. Resultados de lailuminacién sobre GPU.
Otra contribucion al trabajo en cuestién fue la implementacion del céalculo del algoritmo de Phong [17]
sobre GPU, este algoritmo se utiliz6 para modelar la iluminaciéon de la molécula. Los resultados se

muestran en las Figuras 27 y 28 con interpolacion estandar y lineal respectivamente.
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Figura 28. Representacién grafica con normalizacion estandar sobre GPU.
A) Electrotopografico B) Lipotopogréfico C) Refractotopogréfico

C

Figura 29. Representacion gréafica con normalizacion lineal sobre GPU. A) Electrotopografico B)

Lipotopogréfico C) Refractotopogréfico.
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lluminacion sobre CPU lluminacion sobre GPU

ELECTROTOPOGRAPHIC
STANDARD
SCALE 5

Figura 30 Representacion del indice del Estado Electrotopogréfico.

La (Figura 30) muestra la misma imagen de la molécula representada por su indice del Estado
Electrotopografico, en la imagen de la izquierda la iluminacion se hace sobre CPU y en la de la derecha
sobre GPU. La ganancia en calidad de las imagenes se evidencia en el nivel de detalle con que se
representa la estructura logrando visualizar la misma con colores mas nitidos, lo cual facilita la interaccién

con el usuario que analizara la estructura molecular visualizada.
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CONCLUSIONES

> Se logré desarrollar un procedimiento para la visualizacion de los indices de Estado
Electrotopografico, Refractotopografico y Lipotopografico, definidos en el proyecto de Visualizacién
y Mineria de Grafos que se desarrolla en los centros CEDIN, DASTEC e ISEC. No se encontraron
en la literatura consultada, reportes de visualizacién de indices basados en la quimica grafo-tedrica
La representacion visual confirma la capacidad de estos indices de mostrar las diferencias de

comportamiento de cada uno dentro del grafo molecular.

» Se desarrollé una aplicacion prototipo desktop que incluye la visualizacién y manipulacién de las
estructuras, asi como la capacidad para reconocer el hardware y hacer uso de tarjeta grafica para

incrementar la calidad visual.
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RECOMENDACIONES
» Perfeccionar y potenciar el software con imagenes estereoscopicas y hacia otros campos de la

visualizacién molecular como por ejemplo, a macromoléculas, estaticas y en movimiento.

» Ampliar los estudios a la visualizacion de interacciones entre grafos basada en los indices

topograficos estudiados.
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GLOSARIO DE TERMINOS
A

Algoritmo: Es una lista que, dado un estado inicial y una entrada, propone pasos sucesivos para arribar a

un estado final obteniendo una solucion.
I

IT: indices Topogréficos.

ITH: indices Topograficos Hibridos.

Interpolacién: algoritmo matematico que a partir de varios puntos en el espacio, describe una funcién que

contiene a los puntos intermedios.
R

Realidad Virtual: Simulaciébn generada por computadora de imagenes o ambientes tridimensionales

interactivos con cierto grado de realismo fisico o visual.
S

Shader: Conjunto de instrucciones capaces de ser ejecutadas por un procesador grafico.
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ANEXOS
ANEXO: IMAGENES DE LA APLICACION

A continuacion se muestran diferentes imagenes del prototipo de software.
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Figura 31. Ventana Principal de la Aplicacion.
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Figura 32. Visualizacion de una molécula mediante su radio de Van Der Waals y sus tres descriptores

topograficos hibridos.
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Figura 33. Visualizacion del menu de opciones.
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Figura 34. Visualizacion de las funcionalidades Cargar y Salvar.
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Figura 35. Visualizacion de una molécula transparente.
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