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RESUMEN

Esta investigacion surge en el marco de trabajo del Proyecto “Plataforma Inteligente para la Prediccion de
Actividad Bioldgica de Compuestos Organicos”, que se desarrolla conjuntamente por el Centro de Quimica
Farmacéutica y la Facultad de Bioinformatica de la Universidad de las Ciencias Informaticas, para el cual
se han implementado un conjunto de modulos que trabajan independientes. Estos mddulos necesitan a su
vez de una interfaz amigable con el usuario que permita acceder a cada uno de los modulos del sistema,
asi como visualizar y editar las estructuras quimicas. Se desarroll6 una aplicacién grafica que permite
visualizar en 3D y editar en 2D las estructuras de moléculas organicas, asi como cargarlas en diferentes
formatos. A esta aplicacion se le han incorporado diferentes funcionalidades como son el “Calculo de las
masas moleculares” y el “Céalculo de composicién elemental’. También se implementd un “Gestor de plug-
ins” para las diferentes funcionalidades de la plataforma, una “Herramienta para generacién de archivos
de manifiesto” y la posibilidad de crear un “Fichero de almacenamiento de preferencias”. Para garantizar la
portabilidad de la aplicacibn esta se desarroll6 bajo ambiente multiplataforma, utilizando
fundamentalmente herramientas de software libre.

PALABRAS CLAVE

Visualizacion molecular, edicién molecular,
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INTRODUCCION

El descubrimiento de nuevas moléculas de interés farmacéutico esta estrechamente relacionado con la
busqueda de informacion en grandes bases de datos y con la determinacion y estimacién de estructuras,
es por eso que el desarrollo de aplicaciones informéticas para extraer conocimiento de la informacion

generada en los laboratorios se manifiesta como una de las necesidades importantes en la Bioinformatica.

Gran cantidad de informacion experimental se obtiene de los laboratorios por los especialistas, pero para
poder compartirla, los investigadores necesitan de un lenguaje comudn. Por excelencia, la visualizacion
molecular es la mejor manera de comunicacion entre los quimicos y especialistas afines, los cuales,
independientemente de la lengua que dominen, pueden comunicarse a través de los diversos diagramas y

visualizaciones de las entidades quimicas que proveen las aplicaciones informaticas existentes.

En el mundo existen numerosas de estas aplicaciones para la visualizacion y edicion de estructuras
guimicas, como por ejemplo el CORINA, el HyperChem, las que poseen multiples funcionalidades. Estos
programas comerciales no tienen en cuenta la prediccion de actividades biolégicas o el célculo de
descriptores por mencionar algunas limitaciones, sino que se centran en el objetivo para el cual estan
concebidos, y la edicién y visualizacion de moléculas es solamente una facilidad para los usuarios. Otros
como el Dragon y el Codessa, destinados al céalculo de descriptores, carecen de la interfaz de
visualizacién y edicion molecular, sin tener en cuenta que eso permitiria un trabajo mas cémodo a los

usuarios lo cual constituye una desventaja para los mismos.

En la actualidad, la industria quimico-farmacéutica, en asociacion con las universidades, emplean los
métodos de disefilo computacional de farmacos como el procedimiento de eleccion en el desarrollo de
nuevos medicamentos. Esto ha promovido a su vez el surgimiento de diferentes métodos y programas que
contribuyen a cumplir esos objetivos. Esta politica tiene en su mira principal, la disminucién de los costos y
el tiempo del proceso de investigacion. Para poder alcanzar la competitividad frente a esta politica actual
de los grandes consorcios farmacéuticos, se necesita disponer de un sistema para el tamizaje virtual de
compuestos organicos con vistas a disminuir también los costos de la investigacion-desarrollo de nuevos

farmacos, en su fase inicial.

Esta situacién condujo al surgimiento del proyecto conjunto CQF-UCI “Plataforma Inteligente para la
Prediccion de Actividad Biolégica de Compuestos Organicos”, concebido como aplicacion modular

multiplataforma, con capacidades para realizar tamizaje virtual de moléculas organicas empleando



técnicas de inteligencia artificial para la prediccion de actividad biol6gica, con modelos desarrollados a
partir de una base de datos de compuestos con actividad reportada. Pero, teniendo en cuenta lo expuesto
anteriormente acerca de las formas de comunicacidn entre especialistas en quimica medicinal u otras
especialidades afines, asi como la necesidad de que los usuarios de dicha Plataforma puedan acceder a
los diferentes modulos del sistema, se plantea como problema cientifico de esta investigacion: ¢ Como
garantizar que los especialistas que interactian con la plataforma puedan lograr una mejor utilizacién de la

misma?

La estructura de una molécula puede ser representada de diversas formas, ya sea por su formula
empirica, formula estructural, por su peso molecular, por lenguajes descriptores o cddigos que la
identifiquen (SMILES, SMARTS, InCHI), pero todas presentaran diferentes limitaciones en cuanto a la
capacidad de describir la estructura. Al emplear alguna de estas representaciones se omiten aspectos tan
importantes como la topografia de la molécula asi como informacion concerniente a la disposicion espacial
de los atomos, lo cual puede en ocasiones diferenciar compuestos con la misma féormula empirica y
diferentes actividades biolégicas. Es por ello que en el presente trabajo se plantea la necesidad de

visualizar y editar moléculas, asi como la integracion de todos los médulos de la Plataforma.

Por lo que el objeto de estudio es la visualizacién y ediciéon de estructuras quimicas, teniendo como
campo de accién, las aplicaciones para la visualizacion y edicién de estructuras quimicas asistida por

computadora.

El presente trabajo tiene como objetivo general desarrollar una aplicacién que permita la visualizacion y
edicidon de moléculas, asi como establecer la comunicacion de la interfaz visual con los restantes médulos

de la Plataforma.

Para cumplir el objetivo general del trabajo se trazaron los siguientes objetivos especificos:
v Analizar, disefiar e implementar el médulo de visualizacion.
v Analizar, disefiar e implementar el médulo de edicidn.

v Analizar, diseflar e implementar la comunicaciébn con los restantes mdédulos de la

Plataforma.
Para alcanzar dichos objetivos se plante6 desarrollar las siguientes tareas:

e Busqueda bibliografica acerca de los diferentes visualizadores y editores moleculares que existen y



estan probados a nivel mundial, ademas de las principales tecnologias utilizadas por ellos.
o Estudio de arquitecturas de plug-ins y carga dindmica de clases sobre Java
o Intercambio con especialistas para la determinacion de los requerimientos de la plataforma.
e Implementacién de los algoritmos de:
v Calculo de por ciento de composicion de la molécula.

v' Célculo de la masa molecular de la molécula.

Realizacién de pruebas a la interfaz del sistema.

El documento esta estructurado por un resumen, introduccion, 4 capitulos que constituyen el cuerpo
fundamental de la tesis, conclusiones generales, bibliografia y referencias bibliogréficas. Los capitulos

son:

Capitulo 1: Fundamentacion Teorica. Se presenta una breve resefia de los resultados del estudio
bibliografico realizado sobre la visualizacion y edicion de moléculas. Se describen las tendencias actuales
a tener en cuenta para implementar este tipo de herramientas informaticas, asi como las aplicaciones
informaticas existentes en la actualidad vinculadas a la visualizacion y edicién de moléculas. Se describen

las tecnologias, metodologias y herramientas a utilizar, analizando sus desventajas y ventajas.

Capitulo 2: Caracteristicas del Sistema. En el se aborda lo referente al funcionamiento del negocio: las
reglas y la descripcion del mismo. En este caso se desarrolla un modelo de dominio donde se analizan
cada uno de los conceptos y entidades presentes en el negocio. Ademas de describir la solucién
propuesta, se exponen elementos imprescindibles para una solucién exitosa: como lo son los requisitos

funcionales y no funcionales, asi como la descripcién de los Casos de Uso del Sistema.

Capitulo 3: Analisis y Disefio del Sistema. Consiste en traducir los requisitos a una especificaciéon que
describe como implementar el sistema, en obtener una vision del sistema que se preocupa de ver QUE
hace y COMO cumple el sistema sus objetivos. Mediante el andlisis se podra estructurar los requisitos de
manera que facilite su comprension, preparacion, modificacion y en general su mantenimiento; y como

resultado final y més importante se desarrolla el modelo de disefio.



Capitulo 4: Implementacién y Prueba. Comienza con el resultado del disefio, implementando el sistema
en términos de componentes, asi como una revisiéon final de las especificaciones del disefio y de la

codificacién mediante la realizacion de pruebas, garantizando la calidad del software.



CAPITULO

CAPITULO 1: FUNDAMENTACION TEORICA

En la actualidad existen diferentes procedimientos computacionales para la visualizacion y ediciéon de
estructuras quimicas a partir del elevado grado de desarrollo que tiene la bioinformatica. Tanto las
necesidades de esta ciencia emergente como de la propia informatica han sufrido cambios que han
conducido al avance de esas disciplinas y de las tecnologias, metodologias y herramientas a utilizar para

el desarrollo de aplicaciones mas potentes ajustadas a los objetivos de cada proyecto en particular.
1.1 La Bioinformaética, herramienta en el descubrimiento de nuevos medicamentos.

El interés en el uso de computadoras para afrontar problemas biol6gicos comienza a finales de los afios
60 y principios de los 70, primeramente en los laboratorios de los Alamos. Dentro del grupo inicial se
cuentan nombres como el de Michael Waterman, Temple Smith, Paul Stein y otros. Hacia los 80 se
empieza a contar con las herramientas informaticas a nivel de laboratorio para la generacion masiva de
datos, y en los afios 90, de la mano con la explosion de Internet y dentro de la biologia moderna surge la

Bioinforméatica como ciencia.

La Bioinforméatica cobija basicamente estudios relativos a enfoques sistémicos sobre datos biolégicos. No
se restringe Unicamente a aquellos generados como parte del proyecto GENOMA, sino que pretende
brindar una herramienta al biélogo a través de la cual él pueda afrontar la integracion coherente de
grandes cantidades de datos, al permitir la organizacién del conocimiento en si mismo. Hasta el momento,
su area de mayor desarrollo ha estado ligada a la informacion proveniente de los distintos proyectos

GENOMA, es asi como dentro de las areas que mas apoyo y demanda tienen, se pueden citar:
1. Bases de datos
2. Programas para visualizacion de estructuras moleculares
3. Sistemas de manejo integrado de laboratorios de I&D a nivel de Industria Farmacéutica.
4. Programas para estudios de redes genéticas (Genetic Networks).

5. Desarrollo de nuevos algoritmos para estudios de estructura proteica.



Las areas antes mencionadas describen de manera clara el interés general. Se tienen grandes cantidades
de datos que en si mismos no dan una idea acerca del comportamiento del sistema como tal. Es por ello
qgue, dentro de la creacién de bases de datos, se pretende integrar totalmente las distintas fuentes de
informacion que existe mediante el desarrollo de interfases comunes tanto a nivel de usuario final como a

nivel de plataformas de desarrollo.

La Bioinformética y su relacion con la Industria Farmacéutica

El auge que experimenta la Bioinformatica es visible con el surgimiento de compafiias orientadas a prestar
servicios en el manejo de la informacién biolégica. Los datos en si mismos no son comercializables, pero

la informacion implicita en ellos si lo es.

A nivel de la Industria Farmacéutica, donde los procesos de Investigacion y Desarrollo (I1&D) ademas de
largos son sumamente costosos, la Bioinformética esta llamada a jugar un papel preponderante en el

descubrimiento de nuevos medicamentos.

Dentro de los procesos de desarrollo de nuevas moléculas con propiedades farmacolégicas, es usual
identificar primero el blanco de la molécula, su contraparte. Este proceso usualmente se enfocaba
solamente a unas pocas moléculas, pero dado el auge en el acceso a la informaciéon de los proyectos
GENOMA, el numero de potenciales blancos para resolver ciertos problemas se ha incrementado de
manera palpable. En tanto mas genes son secuenciados y conocidos, los procesos de desarrollo de
farmacos tienen mas y mas posibles rutas para dar solucion a sus problemas de manera mas directa.
Pero al tiempo que las opciones crecen se hace también mas necesario el uso de herramientas
informaticas para afrontar esta explosion de informacién. La Bioinformatica en este contexto facilita la

seleccién de los mejores blancos.

El éxito en las tareas de I&D al nivel de industria farmacéutica esta dado en como se entienda el sistema
genético y en cOmo se sea capaz de extraer de dicho sistema la informacion necesaria para inhibir ciertos
procesos. Es real que una computadora no puede reemplazar un laboratorio y es por esto que los aportes
tradicionales quimicos y farmacolégicos continuaran siendo importantes, sin embargo, es igualmente
cierto que el uso de recursos informaticos minimiza tiempo en esta clase de procesos de 1&D haciendo

mas atractiva la relacion Costo-Beneficio.



1.2 La visualizacion de la molécula

Para el facil entendimiento de la Biologia Molecular se necesita transmitir de una forma totalmente
correcta desde el punto de vista cientifico la composicion y forma de las biomoléculas, en ausencia del
apoyo de novedosas tecnologias. Este tema se podia explicar acudiendo a proyecciones bidimensionales

de las estructuras.

La necesidad de representar la informacion cientifica de una forma mas legible para la mente humana no
es algo nuevo. Probablemente se recuerde de las clases de quimica en secundaria los juegos de bolas y
varillas con los que se construian la estructura de diferentes moléculas. Las bolas simbolizaban los
atomos y las varas los enlaces. Esta representacion 3D en el mundo real tenia interesantes propiedades:
permitia hacerse una idea de la estructura 3D de la molécula y comprender mejor la forma en que estaban
dispuestos los enlaces y hasta ver que determinadas geometrias no eran posibles. Incluso podias tocar y
sentir la molécula. Evidentemente, el disefio de nuevos farmacos es muchisimo mas complejo. Aqui
resulta de interés no sélo la visualizacion de las moléculas sino, sobre todo, de sus propiedades como la

densidad electrénica, la disposicion de las fuerzas de Van der Waals, etc.

Pero visualizar no es el resultado implicito del acto de ver, no es un producto espontaneo del individuo que
recibe la informacién ya visualizada. Visualizar es una tarea que transforma datos abstractos y fenémenos
complejos de la realidad en mensajes visibles, haciendo posible que los individuos vean con sus propios
ojos datos y fendmenos que son directamente inapreciables, y por tanto comprendan la informacion que

yace oculta [1].

Los logros a nivel de dilucidacion de estructura tridimensional llevaron, junto con otros factores, a la
creacion de bancos de datos en los que se almacenaron los archivos con las posiciones espaciales de
cada uno de los atomos de la molécula. Con el fin de permitir el libre acceso a este tipo de informacion,
estos bancos de datos fueron implementados sobre Internet y su administracion se volvié entonces, tarea

de especialistas, llamados hoy dia curadores.

Con la masificacion del uso de las computadoras se hizo evidente la necesidad de permitir, a quiénes no
contaban con una estacion de trabajo, la visualizacion y el analisis de estos archivos de coordenadas
moleculares disponibles a través de la Web. Surgen entonces, programas de graficos moleculares,
capaces de leer y presentar al usuario la estructura tridimensional, para que esta pudiera ser analizada

desde sus componentes mas simples.



Visualizadores consultados
Rasmol

Permite de manera inicial visualizar moléculas, pero ademas brinda la posibilidad de manipularlas,
inclusive al nivel atomico. Basicamente, lo que hace RasMol, es leer un archivo que contiene la
informacion estructural de la molécula, como por ejemplo un archivo PDB; y presentar en pantalla el
modelo grafico, como resultado de la localizacion de cada uno de los atomos de la molécula, sobre un
plano de coordenadas cartesianas X, y, z y de la construccion de un grafo que relaciona las entidades que
componen el sistema. Una vez que RasMol, presenta la estructura, permite manipularla mediante un
conjunto de comandos sencillos que dan la posibilidad, desde seleccionar un atomo, hasta dejar una

cadena titilando con el fin de hacer mas evidente una explicaciéon determinada.
Aplicaciones bésicas:

e Visualizar diferentes representaciones y modelos de la estructura quimica y aplicar sobre ellos

diferentes esquemas y patrones de color.
¢ Rotar, desplazar y cambiar el tamafio de la representacién de la molécula en pantalla.

e Seleccionar y/o restringir segmentos especificos de la molécula tales como sitios activos, dominios

de union, ligados, cofactores, mutaciones, etc.

e Exportar las representaciones o imagenes moleculares generadas en diferentes formatos graficos
como gif, ppm y bmp, de manera que puedan utilizarse en la edicion de documentos y
presentaciones de algun tema de interés relacionado con la quimica, la bioquimica o la biologia

molecular.

e Construir animaciones moleculares o "scripts" en donde se presentan transformaciones sucesivas
de una molécula para explicar sus caracteristicas estructurales y su relacién con la actividad

bioldgica.
Chime

Con el desarrollo de las tecnologias Web se hizo necesaria la implementacion de medios que permitieran
alguna de las operaciones que permitia RasMol. Nace entonces CHIME, un plug-in para navegadores que

permite el manejo de archivos tipo PDB pero a nivel Web. Como visualizador molecular, Chime es mucho



mas "amigable" para el usuario ya que con este se puede navegar facilmente por las diferentes

propiedades de una molécula con todas las ventajas que ofrecen los archivos HTML.
Ventajas:

e Manejo interactivo de la molécula durante la ejecucion de los scripts 0 animaciones moleculares.
Es posible cambiar la posicion y el tamafio de la molécula, y hacerla rotar, utilizando Unicamente

los botones del mouse.

e Aplicacién de la mayor parte de comandos de RasMol a partir de un mend de herramientas

emergente y no a partir de una Linea de comandos como en RasMol.

e Posibilidad de incluir imagenes, textos, tablas, sonido, etc, permitiendo la generacion de sitios

Web muy atractivos para el usuario.

e Facilidad en la edicién y ejecucién de los scripts. A diferencia de un script RasMol, en Chime es
posible que el usuario lo ejecute parcialmente, y es posible también devolverse y repetir algin

paso de la secuencia tantas veces como se estime necesario.

Limitantes de RasMol y Chime

RasMol y Chime, aunque muy utiles, son simples visualizadores de moléculas que, independientemente
de sus funciones, tienen limitaciones pues fueron concebidos como herramientas educativas y no como
herramientas de andlisis es decir, son simples navegadores. Al no ser de codigo abierto, limita poderle
adicionar otras funcionalidades.

SwissProt

Una herramienta que permite ademas de visualizar el analizar, o por lo menos llevar a cabo ciertos

analisis basicos sobre estructuras proteicas es el SwissProt.

SwissProt pertenece a otra clase de desarrollo, esta intimamente ligado a los desarrollos que para analisis
de proteinas se han implementado y son de libre uso como por ejemplo TINKER. Este programa carece

de muchas de las capacidades que RasMol y Chime poseen a nivel de presentacién de informacion y



posibilidades de apoyo a nivel educativo basico, pero es una poderosa herramienta introductoria para el

analisis de secuencias proteicas.

Aplicaciones Basicas de SwissProt:
e Representaciones moleculares y esquemas de color bésicos.
e Manejo simultaneo de varios archivos de coordenadas moleculares.
e Andlisis de sitios activos.

e Analisis de Estructura Secundaria, Andlisis de conformaciones proteicas posibles en un modelo

dado (Ploteos de Ramachandran).
e Andlisis de interaccion entre proteinas, cofactores, inhibidores y ligandos.
e Comparacion conformacional de 2 o mas proteinas. Comparacién de proteinas homdlogas.
e Construccién de fragmentos "loops". Construccion de simetrias cristalograficas,

e Construccion de un modelo de estructura tridimensional a partir de la secuencia aminoacidica.

Alineamientos entre secuencias. Modelacion por homologia.
e Mutaciones de aminoacidos.
e Interpretacion de mapas de densidad electrénica.

SwissProt brinda la posibilidad de evaluar los modelos construidos en una proteina dada, es posible

evaluar los modelos cristalograficos, la homologia entre proteinas, etc.
Limitantes de SwissProt

A pesar de las posibilidades que brinda, SwissProt carece de un editor de moléculas y no realiza calculos
de descriptores u otros valores utiles al investigador. Al ser este un software propietario no es posible
reutilizarlo en proyectos de desarrollo una vez comprado el software, ademas de ser un programa

desarrollado para trabajar solo bajo ambiente Windows.
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JMOL

Entre las principales caracteristicas que distinguen a este programa de los otros visualizadores se puede
mencionar la posibilidad de ser empleado como miniaplicacion (applet), aplicacion y componente para la

integracion en sistemas.

e JmolApplet es una miniaplicacion para el navegador Web que puede integrarse en paginas Web.
Es ideal para el desarrollo de material docente a través de la Web y para bases de datos quimicas
accesibles por Internet. La miniaplicacion JmolApplet proporciona una via de actualizacion para los

usuarios del conector Chime.
e La aplicacién Jmol es un programa autbnomo que se ejecuta localmente en el ordenador.
e JmolViewer puede integrarse como un componente dentro de otros programas Java.
Jmol es compatible con los principales navegadores, entre los que se encuentran:
e Internet Explorer (Win32)
e Mozilla o Firefox (Win32, OSX, *nix)
e Safari (Mac OS X)
e Opera 7.5.4 (s6lo en Win32)

JMOL ofrece una representacion grafica tridimensional de alto rendimiento sin requisitos de hardware. Es

capaz de interpretar y representar diferentes formatos de archivos moleculares como:

e CIF/mmCIF - Crystallographic Information File and Macromolecular Crystallographic Information

File, formatos estandar de la Unién Internacional de Cristalografia
e CML - Chemical Markup Language (lenguaje quimico de marcado)
e CSF - estructura quimica de Fujitsu CAChe, ahora Fujitsu Sygress
e CTFile - Tabla quimica de Elsevier MDL

e GAMESS - General Atomic and Molecular Electronic Structure System output, Gordon Research

Group, lowa State University

e Gaussian 94/98/03 formato de salida - Gaussian, Inc.
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e Ghemical

e HIN - HyperChem de Hypercube, Inc.

e Jaguar - Schrodinger, LLC

e MM1GP - Ghemical, mecanica molecular
e MOL - estructura, de Elsevier MDL

¢ MOLPRO - formato de salida de Molpro

¢ MOPAC - formato de salida de MOPAC 93/97/2002 (dominio publico)
- MOPAC 2007 (v.7.101) formato de salida graphf (archivos .mgf) (public domain) [a partir de

11.1.28; lee coordenadas, cargas Yy orbitales moleculares]
e NWCHEM - formato de salida de NWChem, Pacific Northwest National Laboratory
e odedata - datos de Odyssey, WaveFunction, Inc.
e PDB - Protein Data Bank, Research Collaboratory for Structural Bioinformatics
e QOUT - Q-Chem, Inc.
e SDF - estructura de Elsevier MDL
e SHELX - Structural Chemistry Department, University of Goéttingen (Germany)
e SMOL - datos de Spartan, Wavefunction, Inc.
e Xxodedata - datos XML de Odyssey, WaveFunction, Inc.
e XYZ - archivo XMol de Minnesota Supercomputer Institute
e XYZ+vib -formato XYZ con informacién de vectores de vibracion
e XYZ-FAH - archivo XYZ de Folding@home
* Los archivos comprimidos con gzip se descomprimen automaticamente

Entre otras de las prestaciones que presenta estan las representaciones de animaciones, vibraciones,
respaldo basico para la celdilla unidad, formas esquematicas para las estructuras secundarias, asi como

mediciones de;:
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e distancia
e angulo
e angulo de torsién o diedro.

El programa es compatible ademas con el lenguaje de instrucciones (scripts) de RasMol/Chime para

facilitar su uso a usuarios de estas aplicaciones informaticas.

Su biblioteca de apoyo en JavaScript permite a los usuarios de la Web controlar el applet de manera

sencilla. Permite también exportar las representaciones a .jpg, .png, .ppm, .pdf y PovRay.

JMOL fue seleccionado para formar parte de la aplicacién porque, ademas de poseer las caracteristicas
antes mencionadas, es un visor de moléculas gratuito y de codigo abierto autorizado bajo la GNU Lesser

General Public License y es multiplataforma, compatible con sistemas Windows, Mac OS X y Linux/Unix.

1.3 La edicién de la molécula

Otra de las areas que dentro de la Bioinforméatica ha tenido mucha difusion es la de editar moléculas.
Debido a la importancia que tiene para los investigadores poder representar un compuesto antes de
sintetizarlo, asi como hacerle pruebas, calculos y ensayos teéricos, se ha incrementado el auge de los
editores moleculares en el mundo moderno. La implementaciéon de programas para la edicién molecular
ha permitido dibujar moléculas en dos dimensiones, transformarla en 3D, importar moléculas de otros

visualizadores y exportarlas a los diferentes formatos.

El aspecto tridimensional es especialmente importante en la quimica y en la bioguimica, donde el tamafio,

la forma y la polaridad de las [macro] moléculas determinan su funcion.

Se torna entonces, absolutamente necesario, el analisis del comportamiento de un compuesto dado en un
medio especifico, asi como la variacién, por adicién o eliminacién, de algunas de las partes que lo
componen, como por ejemplo, la adicion, eliminacion o cambio de cadenas, anillos, u otros componentes
guimicos. La modelacion “in silico” se esta convirtiendo en un enfoque esencial para el descubrimiento de
farmacos optimizados en cuanto a su actividad biolégica, efectos colaterales, entre otros. Su capacidad
para descartar avances falsos en las etapas iniciales del descubrimiento de farmacos utilizando la
modelacion y la informatica ahorra costos de oportunidad y délares. Mediante la utilizacién de la misma se

reducen los riesgos en las pruebas preclinicas y clinicas, impulsando la aceptacién de las tecnologias “in
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silico” de la modelacién. Con el uso de estas tecnologias alternativas, se han logrado reducir las pruebas
en animales debido a las preocupaciones éticas presentadas por grupos de presién. Con todos estos
factores a favor, los editores moleculares se han vuelto una funcionalidad indispensable en las

herramientas de laboratorios virtuales para modelacién de farmacos.

Editores consultados
ChemSketch

Permite dibujar moléculas en dos dimensiones y, con un simple click, las transforma en 3D. El programa
consta realmente de dos partes: la de disefio, con multiples bases de datos de predisefios, que incluso se
pueden ampliar en la misma Web vy, la parte de visualizacion 3D, asi como otros grupos de moléculas ya

disefiadas: alcaloides, esteroides, terpenos, entre otros.

Visualiza una interfaz de dibujo quimicamente inteligente que proporciona un portal a una gama entera de
herramientas analiticas, y facilita la transformacion de estructuras o los datos analiticos en un modo

grafico profesional.

La version gratuita (freeware) contiene las herramientas para la prediccién de tautémeros, limpieza de la
estructura, optimizacién y visién 3D, dibujo de polimeros, estructuras organometdlicas y de Markush.
Incluye también la capacidad de nombrar, seguin el sistema IUPAC, las moléculas con menos de 50
atomos y 3 anillos. Las capacidades de ChemSketch pueden ser ampliadas y modificadas para requisitos
particulares a partir de una programacion mas a fondo. Incluye ademas, varias caracteristicas avanzadas
como un diccionario de 140.000 nombres triviales, comunes, y comerciales con sus estructuras

correspondientes.

HyperChem

HyperChem es un poderoso programa que permite hacer calculos moleculares de alta calidad. Usando

HyperChem se puede:

e Dibujar estructuras moleculares simples y complejas, incluyendo cristales, carbohidratos, péptidos

y secuencias de ADN.
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e Mostrar estas estructuras en varias representaciones diferentes incluyendo bolas y cilindros y

llenado de espacios.
e Aplicar reglas simples de valencia para generar geometrias ideales.

e Realizar célculos de minimizacion de energia por mecénica molecular para producir geometrias

mas realistas.
e Realizar diferentes calculos semiempiricos y ab initio.

e Visualizar los resultados de los célculos de orbitales moleculares con visualizaciones 2D y 3D de
los diferentes orbitales, densidades de electrones, carga total y densidad de spin y potencial

electrostatico
e Calcular y visualizar el espectro vibracional.
e Calcular el espectro electrénico.
e Realizar simulaciones de dinAmica molecular.
e Estudiar mecanismos de reaccion.
e Incorporar los resultados de los calculos anteriores en paginas Web interactivas.
Limitantes de ChemSketch e HyperChem

Tanto ChemSketch y otros como HyperChem poseen un alto valor en el mercado. De ahi que su
obtencion y reutilizacién se dificulte, ademas de no poseer otros calculos necesarios para los diversos
modulos de la plataforma. Fueron disefiados para trabajar bajo ambiente Windows, limitando a todos

aquellos que trabajen bajo otro sistema operativo.

JME

JME Molecular Editor® es una aplicacion Java que permite dibujar, editar, y mostrar moléculas y
reacciones en modo de aplicacion o como un applet embebido en una pagina HTML. El editor puede
generar SMILES de la estructura creada, de manera que pueda ser utilizado como interfaz para las bases
de datos moleculares y de reaccion o para los servicios de calculo de propiedades. El editor posee

ademas las siguientes funcionalidades:
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Facil creacidn y edicion de moléculas, incluyendo estereoquimica. Generacion de SMILES.
Creacion de consultas de subestructura. Generacion de SMARTS

Creacion de reacciones, también posible con mapeo de atomos. Generacion de cédigos SMILES o

SMIRKS de las reacciones.

El applet puede ser usado en modo de dibujo (sin los botones de edicién), para visualizar

moléculas. Pueden ser procesados ficheros JME internos o MDL.

A pesar de sus caracteristicas, el editor JME es relativamente pequefio (37 kB) lo que garantiza la rapida

carga sobre la Web. Como el programa esté escrito en Java 1.0, es compatible con todos los navegadores

Web comunes.

JME fue seleccionado para formar parte de la aplicacion por poseer las caracteristicas antes

mencionadas.

Otras aplicaciones relacionadas con esta rama

Corina

Soporte para ficheros SD/RDFile, SMILES, SYBYL MOL/MOL2, macromodelos, CTX.
Exporta ficheros SD/RDFile, SYBYL MOL/MOL2, PDB, macromodelos, CIF, CTX.

Genera conformaciones de alta calidad, de minima energia, y opcionalmente, conformaciones

multiples para sistemas de anillos.

maneja de manera apropiada la informacion estereoquimica y de manera opcional genera

estereoisOmeros.
Las estructuras pueden ser orientadas como funciones de sus principales momentos de inercia.
Incluye funcionalidades de limpieza de estructuras

Maneja un amplio rango de compuestos de quimica organica y organometdlica con atomos de un

maximo nimero de coordinacion de 6.

Procesa un conjunto de 100100 moléculas de pequefio a medio tamafio en 2,301 seg en una
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estacion de trabajo de 1.0 Ghz.

Limitantes del Corina

Solo se limita a la optimizacion de la geometria de la molécula, no edita ni visualiza las moléculas que
procesa, no calcula sus propiedades quimicas o actividades bioldgicas. Su codigo no puede ser

reutilizado, ademas de tener un alto precio en el mercado.

1.4 Importancia del desarrollo de la aplicacién

Después de haber realizado un estudio sobre las aplicaciones informaticas que son utilizadas para la
visualizacién y edicion de moléculas se llegé a la conclusién de que ninguna satisface las necesidades
planteadas por el proyecto. Las aplicaciones mas potentes encontradas, no son gratuitas y tampoco son
multiplataforma. Por otra parte, aquellas gratuitas y multiplataforma, como el Rasmol, no cumplen con los

requerimientos exigidos.

Con el desarrollo de la aplicacién, el trabajo con la Plataforma sera mas amigable para todo aquel que la
utilice. Su interfaz amigable, la posibilidad de visualizar los compuestos en 3D, de editar sus propios
compuestos, haran de ella una herramienta que tanto para los bidlogos como para los quimicos que
trabajen con ella, lo hagan de manera interactiva, practica y agradable. Su posibilidad de incluir otras
funcionalidades que se vayan desarrollando hace de la misma un potencial competidor para las soluciones
informaticas existentes. La misma permitird principalmente hacer un poco mas corto y ameno el proceso
de investigacion en la busqueda de nuevas entidades quimicas con potencial actividad bioldgica, las
cuales serviran para el desarrollo de nuevos medicamentos y se abarataran los costos de investigacién y

desarrollo en el largo proceso de disefio de farmacos.

Poder contar con codigo propio brindara ademas la posibilidad de incorporar nuevos modulos, como por
ejemplo el de una base de datos de compuestos organicos con actividad bioldgica asociada, la que
interactuard con el modulo de calculo de descriptores. Algunos de estos fueron desarrollados por
investigadores cubanos, por lo que no se encuentran implementados en ninguna aplicacion hasta el
momento, lo que hace que en ese aspecto la aplicacion sea Unica. EI hecho que sea multiplataforma

posibilita también su uso bajo cualquier sistema operativo.
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Una vez concluida la aplicacién sera la interfaz gréafica de la Plataforma Inteligente para la Prediccion de

Actividades Biolégicas de Compuestos Organicos.

1.5 Metodologia, tecnologias y herramientas

Al enfrentarse al desarrollo de un producto de software, se hace indispensable tener basicamente una

metodologia para su desarrollo.

Una metodologia es un conjunto ordenado de pasos a seguir para cumplir un objetivo. Dentro de la
Ingenieria de Software, el objetivo es el desarrollo de software de alta calidad que cumpla con las

necesidades del usuario (cliente). [2]

Metodologias de desarrollo
XP

La Programacion Extrema (XP) es una metodologia ligera de desarrollo de software que se basa en la

simplicidad, la comunicacion y la realimentacion o reutilizacion del codigo desarrollado.

Es una de las metodologias de desarrollo de software mas exitosas en la actualidad utilizadas para
proyectos de corto plazo, corto equipo y cuyo plazo de entrega era ayer. La metodologia consiste en una
programacion rapida o extrema, cuya particularidad es tener como parte del equipo al usuario final, pues
es uno de los requisitos para llegar al éxito del proyecto. Por las caracteristicas de la plataforma, la
metodologia XP no resultaba eficaz para el desarrollo de la misma, por estar planificada la entrega de los

resultados a largo plazo y por poseer un amplio grupo de trabajo.

RUP

La metodologia que se emplea para el desarrollo de esta investigacion es RUP (Rational Unified Process),
analizando que es la que mas se adapta a las necesidades de la plataforma. Utilizando UML (Unified

Modeling Lenguage), como lenguaje representativo.
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El “Proceso Unificado” es el resultado final de tres décadas de desarrollo y uso practico. Esta es una de
las causas que conlleva a que sea la metodologia que mejor se ajusta a las necesidades que existen
actualmente en el desarrollo de software, pues propone un modelo iterativo e incremental, muy acorde con
la naturaleza cambiante de los requisitos en muchos proyectos, guiado por casos de uso y basado en la
arquitectura. Es una metodologia que esta totalmente respaldada por excelentes herramientas CASE

como: Rational Rose y Visual Paradigm.

RUP, como ya se habia mencionado anteriormente, es una metodologia iterativa e incremental que va
eliminando los errores cometidos en las iteraciones previas, logrando que al final del proceso se obtenga
como resultado un producto de calidad. Define los roles a jugar por cada miembro del equipo de desarrollo
en cada una de las etapas por las que transcurre el sistema. Facilita también la comunicacién entre los

diferentes miembros del equipo de desarrollo.

Lenguaje de modelado
UML

El Lenguaje de Modelado Unificado (UML - Unified Modeling Language) es un lenguaje que permite
modelar, construir y documentar los elementos que forman un producto de software que responde a un
enfoque orientado a objetos. Este lenguaje fue creado por un grupo de estudiosos de la Ingenieria de
Software formado por: lvar Jacobson, Grady Booch y James Rumbaugh en el afio 1995. Desde entonces,
se ha convertido en el estandar internacional para definir organizar y visualizar los elementos que

configuran la arquitectura de una aplicacion orientada a objetos.

UML no es un lenguaje de programacién sino un lenguaje de propdsito general para el modelado
orientado a objetos y también puede considerarse como un lenguaje de modelado visual que permite una

abstraccioén del sistema y sus componentes.

Herramientas CASE
Rational Rose

Existen varias herramientas CASE, que dan asistencia a analistas, ingenieros de software vy

desarrolladores durante el ciclo de vida de desarrollo de un software, pero es Rational Rose lider en el
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modelado del desarrollo de los proyectos. La herramienta fue desarrollada por los creadores de UML,
utilizando la notacién estandar en la arquitectura de software. Esta herramienta integra todos los
elementos que propone la metodologia RUP para cubrir el ciclo de vida de un proyecto pero, esta
presenta limitantes para el desarrollo de la aplicacion, ya que se planteé que para su desarrollo, hacer uso

de herramientas multiplataforma y sobre software libre.

Visual Paradigm

Como herramienta CASE se empled Visual Paradigm para el trabajo con UML. La herramienta esta
disefiada para una amplia gama de usuarios, incluyendo Ingenieros de Software, Analistas de Sistemas,
Analistas de Negocios y Arquitectos de Sistemas que estén interesados en la creacion de Grandes
Sistemas de Software de manera confiable a través del paradigma Orientado a Objetos. VP-UML soporta
los ultimos estandares de anotaciones de JAVA y UML y provee soporte para la generacion de codigo y la
ingenieria inversa para Java. Ademas, VP-UML se integra con Eclipse, Borland® JBuilder®, NetBeans
IDE/Sun™ ONE, IntelliJ IDEA™, Oracle JDeveloper y BEA WebLogic Workshop™ para soportar las fases
de implementacion en el desarrollo de software. Las transiciones del analisis al disefio, y de este a
implementacién estan adecuadamente integradas dentro de la herramienta CASE, de manera que reduce

significativamente los esfuerzos de todas las etapas del ciclo de desarrollo de software.

Programacion Orientada a Objeto (POO)

Lamentablemente, los costos de produccién de software siguen aumentando; el mantenimiento y la
modificacion de sistemas complejos suele ser una tarea trabajosa, pues cada aplicacion, (aunque tenga

aspectos similares a otra) suele encararse como un proyecto nuevo.

Todos estos problemas aun no han sido solucionados en forma completa. Pero como los objetos son
portables (teéricamente) mientras que la herencia permite la reutilizacién del cédigo orientado a objetos,
es mas sencillo modificar el cédigo existente porque los objetos no interaccionan excepto a través de
mensajes y, en consecuencia, un cambio en la codificacion de un objeto no afectara la operacién con otro
objeto siempre que los métodos respectivos permanezcan intactos. La introduccion de tecnologia de
objetos como una herramienta conceptual para analizar, disefiar e implementar aplicaciones permite

obtener aplicaciones mas madificables, facilmente extensibles y a partir de componentes reutilizables.
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Esta caracteristica del codigo disminuye el tiempo que se utiliza en el desarrollo y hace que el desarrollo
del software sea mas intuitivo ya que el ser humano piensa naturalmente en términos de objetos mas que

en términos de algoritmos de software.

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

maquina, afiadiendo la dificultad de crear aplicaciones distribuidas en una red como Internet.

Lenguaje de programacién
Java

El lenguaje de programacién Java es un lenguaje de propdésito general, concurrente, basado en clases y
orientado a objetos. Esta disefiado para ser lo suficientemente simple para que los programadores puedan
lograr fluidez con el lenguaje. Java ofrece toda la funcionalidad de un lenguaje potente, pero sin las
caracteristicas menos usadas y mas confusas de éstos. C++ es un lenguaje que adolece de falta de
seguridad, pero C y C++ son lenguajes mas difundidos, por ello Java se disefi6é para ser parecido a C++y
asi facilitar un rapido y facil aprendizaje, ademas el mismo elimina muchas de las caracteristicas de otros
lenguajes como C++, para mantener reducidas las especificaciones del lenguaje y afiadir caracteristicas
muy Utiles como el garbage collector (reciclador de memoria dinamica o recolector de basura). No es
necesario preocuparse de liberar memoria, el reciclador se encarga de ello y como es un thread (hilo) de
baja prioridad, cuando entra en accion, permite liberar bloques de memoria muy grandes, lo que reduce la

fragmentacion de la memoria.

Una de las caracteristicas mas importante de Java es que posee una arquitectura neutral, es decir el
compilador Java compila su codigo a un fichero objeto de formato independiente de la arquitectura de la
maquina en que se ejecutard. Cualquier maquina que tenga el sistema de ejecucidn (run-time) puede

ejecutar ese codigo objeto, sin importar en modo alguno la maquina en que ha sido generado.
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Actualmente existen sistemas run-time para Solaris 2.x, SunOs 4.1.x, Windows 95, Windows NT, Linux,
Irix, Aix, Mac, Apple y probablemente haya grupos de desarrollo trabajando para la portabilidad a otras

plataformas.

Mas alla de la portabilidad basica por ser de arquitectura independiente, Java implementa otros
estandares de portabilidad para facilitar el desarrollo. Los enteros son siempre enteros y ademas, enteros
de 32 bits en complemento a 2. Ademas, Java construye sus interfaces de usuario a través de un sistema

abstracto de ventanas de forma que las ventanas puedan ser implantadas en entornos Unix, Pc o Mac.

Entornos de desarrollo

Dentro de los entornos de desarrollo integrado (IDE del inglés Integrated Development Environment) para
el desarrollo de aplicaciones usando como lenguaje de programacion Java se encuentran NetBeans,

JBuilder y Eclipse.

NetBeans

El NetBeans IDE es una herramienta para programadores pensada para escribir, compilar, depurar y
ejecutar programas. Esta escrito en Java pero puede servir para cualquier otro lenguaje de programacion.
Existe ademéas un nimero importante de modulos para extender el IDE NetBeans, es un producto libre y

gratuito sin restricciones de uso.

La version actual todavia no permite la integracion del entorno de desarrollo con un control de versiones

subversion, por esa razon no fue seleccionado este IDE para el desarrollo de la herramienta.

JBuilder

JBuilder es un entorno de desarrollo integrado para el lenguaje de programacion java desarrollado por
Borland. Posee varias ediciones, la Enterprise, para aplicaciones J2EE, Web Services y struts. La
Developer, para el desarrollo completo de aplicaciones Java, y la Foundation, con capacidades basicas

para iniciarse en Java.
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No fue seleccionado para el desarrollo de la herramienta JBuilder como IDE de desarrollo por no ser

multiplataforma, solo puede ser ejecutado sobre el sistema operativo Windows.

Eclipse

Eclipse es una poderosa herramienta que permite integrar diferentes aplicaciones para construir un
entorno integrado de desarrollo (IDE). Es un potente entorno de desarrollo de Java , usa java como
lenguaje de programacién aunque permite plug-ins para varios lenguajes mas, soporta la programacion
orientada a objetos (POO), la depuracion e implementacién de aplicaciones resultan mucho mas sencillas.
La plataforma esta construida en base a plug-ins. Este mecanismo permite desarrollar, integrar y correr

nuevos plug-ins. La misma tiene varios beneficios como son:
e Esuna herramienta de cédigo abierto.

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

C++

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

e Provee a los desarrolladores, herramientas (ej.- PDE) que facilitan la creacion de plug-ins.

Por todas estas caracteristicas y ademas por la capacidad de ser soportado para distintas arquitecturas,
control de versiones con cvs 0 con subversion, resaltado de sintaxis, autocompletado, tabulador de un
bloque de cddigo seleccionado, asistentes (wizards): para la creacién, exportacion e importacion de
proyectos; para generar esqueletos de cédigos (templates), permite la integraciéon con la herramienta
CASE (Computer Aided Software Engineering, Ingenieria de Software Asistida por computadoras) Visual

Paradigm, fue seleccionado como IDE para el desarrollo de la solucién a implementar.

Libreria grafica
SWT

El Standard Widget Toolkit (SWT) ha sido creado por IBM como reemplazo de la Java Abstract Windowing

Toolkit (AWT) y Swing. De manera mas precisa, el SWT es un conjunto de widgets para desarrolladores
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Java que ofrece una API portable y una integracién muy ligada con la interfaz grafica de usuario nativa al
sistema operativo de cada plataforma. Asi, cada plataforma debe adaptar el SWT para los gréaficos nativos
suyos. Esto parece que entra en contradiccién con la filosofia de Java de ser independiente de la
plataforma, pero ofrece ventajas en la unicidad del aspecto del GUI diseiiado sea cual sea la plataforma
sobre la que se ejecute. Hasta el momento los entornos a los que se ha portado SWT son Windows, Linux
GTK, Linux Motif, Solaris Matif, AIX Motif, HPUX Maotif, Photon, QNX, y Mac OS X.

Los graficos en Java han tenido una larga y exitosa evolucién: empez6 con el basico AWT, viéndose

ampliado por el potente paquete Swing.

SWT (Standard Widget Toolkit) ofrece un conjunto de elementos que hacen uso directo de los controles
nativos a través de la Interfaz Nativa de Java (JINI). Si los controles no estan ofrecidos por el sistema
operativo, SWT crea los suyos propios segun las necesidades. Esto significa que se necesita codigo
nativo para poder funcionar en cada sistema operativo, pero IBM ha sido capaz de adaptar SWT a un
buen nimero de sistemas. Es muy destacable la importancia de SWT porque es el entorno gréfico de
desarrollo que viene con Eclipse y debe ser utilizado en los plug-ins desarrollados para el mismo. Eclipse
es una herramienta de desarrollo altamente potente, libre distribucion, cdédigo abierto y adaptable a

cualquier lenguaje de programacion.

SWT se compone esencialmente de tres elementos:

i.  En el nivel inferior se encuentra una libreria nativa que interacciona directamente con el sistema
operativo. Es la denominada JNI, la Java Native Interface. Al ser la parte mas dependiente de la

plataforma, debe ser portada en funcién de la misma.

i.  Porencima de la anterior capa esta la clase Display, la interfaz por la que el SWT se comunica con
la interfaz gréafica.

iii.  El nivel superior lo forma la clase shell, representa el tipo de ventana de mas alto nivel y que es
donde se alojan los widgets, controles o componentes. El shell es la parte de la interfaz que esta
directamente controlada por el sistema de ventanas del sistema operativo. La clase shell es hija de
la clase Display, en cuyo caso es la ventana o marco principal a partir de la cual se construye el

resto de la interfaz, o bien hija de otro shell, siendo el ejemplo mas comun las ventanas de dialogo.
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Conclusiones

Es necesario crear una interfaz visual amigable para el proyecto “Plataforma Inteligente para la
Prediccion de Actividad Bioldgica de Compuestos Organicos”. Dicha aplicacion debe presentar las

siguientes caracteristicas:
e Que sea multiplataforma.
e Que permita visualizar y editar moléculas.
¢ Que facilite la incorporacion de nuevos médulos.

Se empleara el lenguaje de programacion Java por las posibilidades multiplataforma que este brinda,

ademas por su posibilidad de uso gratuito.

El editor seleccionado para la programacion de la solucién fue el Eclipse, por sus grandes

potencialidades y sus posibilidades de extensién mediante el uso de plug-ins.

Se utilizard JMOL como visualizador molecular, debido a su excelente desempefio, incluso con

macromoléculas, ademas de ser gratuito y de cédigo abierto autorizado bajo la GNU/LGPL.

Se utilizara JME como editor grafico. Su desarrollo sobre software libre lo hace facil de modificar e

incluir en la aplicacién que se plantea.

Se utilizara el lenguaje de modelacion UML y como herramienta CASE el Visual Paradigm.
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CAPITULO

CAPITULO 2: CARACTERISTICAS DEL SISTEMA

En el presente capitulo se describe la solucién propuesta utilizando los componentes del modelo de
dominio de la metodologia RUP. De este modelo se tendran en cuenta la definicién de las entidades y los
conceptos principales, asi como su representacion grafica, también se conoceran las reglas del negocio.
Ademés se describen los requisitos funcionales y no funcionales del sistema, los actores que intervienen

en el sistema, asi como los diagramas de casos de uso.

2.1 Modelo del dominio

Un modelo del dominio captura los tipos mas importantes de objetos en el contexto del sistema. Los
objetos del dominio representan las "cosas" que existen o los eventos que suceden en el entorno en el

gue trabaja el sistema. [3]

La modelacion del dominio tiene como objetivo fundamental la comprensién y descripcion de las clases

mas importantes en el sistema.

2.2 Glosario de Términos
Especialista: Persona capacitada para interactuar con la aplicacion.

Compuesto Organico: sustancias quimicas basadas en cadenas de carbono e hidrogeno. En muchos

casos contienen oxigeno, y también nitrégeno, azufre, fésforo, boro y halégenos.

Informacion Estructural: Dato o descripcion que permita adquirir la nocion de como esta formado el

compuesto en términos de &tomos que lo constituyen y relacion espacial que existe entre ellos.

Imagen del Compuesto: Representacion tridimensional del compuesto teniendo en cuenta la geometria

espacial del mismo.
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2.3 Diagrama modelo del dominio

Especialista

Interact Ua Conoce
o descrito por =
Compuesto Organico Informacion Estructural
Representa Edita

Imagen del Compuesto

Figura 2.1: Diagrama modelo del dominio.

Descripcion textual del modelo del dominio.

El especialista conociendo la estructura quimica de compuestos organicos, puede representarlos, e

incluso modificarlos y volverlos a representar.

2.4 Requerimientos del sistema

Los requerimientos son condiciones o capacidades que tienen que tener los sistemas para satisfacer un

contrato o documento formal. Los mismos describen el “qué” debe hacer un sistema. [4]

2.4.1 Requerimientos funcionales

Los requerimientos funcionales permiten expresar una especificacibn mas detallada de las
responsabilidades del sistema que se propone. Ellos permiten determinar, de una manera clara, lo que

debe hacer el sistema. [2]
Los requerimientos funcionales del software propuesto son los siguientes:

R1: Cargar Moléculas
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R2: Crear Moléculas

R3: Eliminar Moléculas

R4: Visualizar Moléculas

R5: Editar Moléculas

R6: Incorporar Plug-in

R7: Calcular Masa Molecular

R8: Calcular Por ciento de Composicion

2.4.2 Requerimientos no funcionales

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

las caracteristicas del producto. [2]

Apariencia o interfaz externa:

La aplicacion debe estar disefiada con una interfaz amigable, de forma tal que el usuario navegue sin

dificultad alguna, ajustandose a los estandares establecidos para el desarrollo de un buen disefio.
Usabilidad:

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

los resultados dados por la aplicacion.
Soporte:

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

futuro.
Portabilidad:

El sistema puede ser ejecutado sobre los sistemas operativos Linux y Windows, por su caracteristica de

ser multiplataforma.
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Seguridad:
El especialista tendra control total de la aplicacién, sin restriccién alguna.
Confiabilidad:

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

tipo de error.
Ayuda:

La aplicacion posee ayuda, en la que se explica de forma clara el uso de las opciones del sistema

garantizando asi el buen desempefio de los usuarios a la hora de interactuar con el mismo.
Software:

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

aplicacion.

Debe tenerse instalado el Java Runtime Environment (JRE) version 1.5 o superior.

Hardware:

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

e 50 Mb de capacidad del disco duro

2.5 Actor del sistema a automatizar.

Un actor es una entidad externa del sistema que de alguna manera participa en la historia del caso de
uso. Por lo general estimula el sistema con eventos de entradas o recibe algo de él. [5] O sea, es un rol de
un usuario, que puede intercambiar informacion o puede ser un recipiente pasivo de informacion y

representa a un ser humano, a un software o a una maquina que interactda con el sistema.
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Actores Descripcion

Representa el usuario que va ha hacer uso del sistema, teniendo la posibilidad de

Especialista interactuar con todas la funcionalidades de este.

Tabla 2.1: Actor del Sistema.

2.6 Casos de uso definidos.

Los casos de uso se utlizan para obtener informacién de cémo debe trabajar el sistema, son
descripciones de la funcionalidad del sistema independiente de la implementacién, describen bajo la forma

de acciones y reacciones el comportamiento de un sistema desde el punto de vista del usuario.[2]
Los casos de usos definidos son los siguientes:

» Cargar Moléculas

» Crear Moléculas

» Eliminar Moléculas

> Visualizar Moléculas

> Editar Moléculas

> Incorporar Plug-in

» Calcular Masa Molecular

» Calcular por ciento de composicién
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2.7 Diagrama de caso de uso del sistema

Cargar Moléculas

Crear Moléculas

Editar Moléculas

Wisualizar Moléculas

Incarporar Plugin

Calcular Masa Molecular

Especialista

alcular por ciento
de Com posician

Elim inar Malécula

Figura 2.2: Diagrama de casos de uso del sistema.

2.8 Descripcion de los casos de uso del sistema.

Caso de Uso: Cargar Moléculas

Actores: Especialista

Proposito: Cargar ficheros de tipo molecular para su uso posterior en la aplicacion.
El especialista inicia el caso de uso al seleccionar la opcion “Abrir Molécula

Resumen: Existente” del menu o de la Barra de Herramientas, podra cargar varios
ficheros a la vez.

Referencia: R1

Precondiciones: Que el o los ficheros existan

Poscondiciones: El fichero queda cargado

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El

Herramientas

especialista selecciona la
opcion “Abrir Molécula Existente”
del mend o de

1.1 El Sistema abrira un explorador donde el especialista podra
localizar sin dificultad el fichero.
la Barra de

2. El

especialista selecciona el
fichero molecular que desea cargar.

2.1 El Sistema verifica que el fichero no se haya cargado ya en la
aplicacion.
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2.2 El Sistema identificé la extensién del fichero seleccionado por
el usuario de tipo mol o de otro formato también molecular

2.3 El sistema carga esta molécula a una lista en la cual
estaran todas las abiertas por el usuario con anterioridad y asi
finaliza el CU.

Flujos Alternos

Accion del Actor Respuesta del Sistema

2.1 El Sistema emite un mensaje de que el fichero ya existe.

2.2 El Sistema emite un error de fichero no compatible.

Prioridad | Critico
Tabla 2.2: Descripcion del caso de uso Cargar Moléculas.
Caso de Uso: Crear Molécula
Actores: Especialista
Prop6sito: Crear moléculas definidas por el especialista para su posterior uso en la
P ) aplicacion.

El especialista inicia el caso de uso al seleccionar la opcion “Nueva
molécula” del menu o de la Barra de Herramientas. Estas moléculas se

Resumen: agregaran a la lista de moléculas cargadas en la aplicacion para su posterior
utilizacion en los médulos de la misma.
Referencia: R2

Precondiciones:

Poscondiciones: Una nueva molécula es agregada al sistema.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor Respuesta del Sistema

1.1. El sistema mostrard un Editor molecular en el cual podra

1. El especialista selecciona la ; .
insertar atomos y enlaces.

opcion  “Nueva Molécula” del
Menu o la Barra de Herramientas.

2. El especialista selecciona la 2.1 El sistema muestra un explorador donde podra seleccionar
opcion Guardar Molécula del el lugar y nombre del fichero donde va a almacenar la
Menu o la Barra de Herramientas molécula.

3. El especialista selecciona el 3.1 El sistema crea un nuevo objeto de tipo Molécula.

lugar y nombre que tendra el 3.2 El sistema guarda los datos de los &tomos y enlaces en la
fichero molecular y presiona nueva molécula.

Aceptar. 3.3 El sistema agrega la nueva molécula a la lista de moléculas
cargadas al sistema, finalizando asi el caso de uso.

Flujos Alternos

Accidn del Actor Respuesta del Sistema
3. El especialista selecciona 3.1 Se retorna al punto 1.1.
Cancelar.
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Prioridad:

| Critico

Tabla 2.3: Descripcion del caso de uso Crear Moléculas.

Caso de Uso:

Visualizar Moléculas

Actores: Especialista
Propdsito: Visualizar una molécula dada.
El especialista inicia el caso de uso al seleccionar de la lista de moléculas
cargadas en la aplicacién la que desee visualizar, luego la representacion
Resumen: tridimensional de la molécula queda visualizada en pantalla.
Referencia: R4

Precondiciones:

Haber cargado o creado la molécula.

Poscondiciones:

La representacion tridimensional de la molécula es mostrada en pantalla.

Flujo Normal de Eventos

Accioén del Actor

Respuesta del Sistema

1. El caso de uso comienza
cuando el usuario selecciona de
la lista de moléculas cargadas en

1.1 El Sistema localiza la ubicacibn de la molécula
seleccionada por el usuario.

1.2 La molécula es visualizada por la aplicacién en una vista de
tres dimensiones, cada atomo de la molécula se representara

la aplicacion la que desee . s
. : con un color determinado de acuerdo al elemento quimico,
visualizar. T .
finalizando asi el caso de uso.
Flujos Alternos
Accion del Actor Respuesta del Sistema
Prioridad: | Critico

Tabla 2.4: Descripcion del caso de uso Visualizar Moléculas.

Caso de Uso:

Editar Moléculas

Actores: Especialista

Propésito: Cz_:lmbiar Iq estructura de una molécula carggda_(? creada en el sistema. La
misma serd utilizada en los procesos de la aplicacion.
El especialista inicia el caso de uso al seleccionar la opcién Editar molécula
del menu o de la Barra de Herramientas. Esto modifica la estructura de la

Resumen: molécula que se encuentra seleccionada y almacenando los cambios
permanentemente en el fichero original.

Referencia: RS

Precondiciones:

Haber cargado o creado la molécula. El plug-in de edicién debe ser cargado.

Poscondiciones:

La molécula es modificada.
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Flujo Normal de Eventos

Accién del Actor Respuesta del Sistema

1.1. El sistema mostrara un Editor molecular en el cual podra

1. El especialista selecciona la o . .
modificar la estructura de la molécula seleccionada.

opcion Editar molécula del menu
o de la Barra de Herramientas.

2. El especialista selecciona la 2.1 El sistema muestra un explorador donde podra seleccionar
opcion Guardar Molécula del el lugar y nombre del fichero donde va a almacenar la molécula.
Menu o la Barra de Herramientas.

3 El especialista selecciona el 3.1 El sistema guarda los cambios de la molécula editada y
lugar y nombre que tendra el actualiza los datos que ya tenia.
fichero molecular y presiona

Aceptar.
Flujos Alternos

Accion del Actor Respuesta del Sistema

3. El especialista selecciona 3.1 Se retorna al punto 1.1.

Cancelar.

Prioridad: | Critico

Tabla 2.5: Descripcion del caso de uso Editar Moléculas.

Caso de Uso: Incorporar plug-in

Actores: Especialista

Proposito: Incorpora nuevas funcionalidades a la aplicacion
El caso de uso se inicia al seleccionar la opcién Agregar Extension de la
barra de mend. El sistema muestra una interfaz donde se puede localizar la
carpeta donde estard el (los) paquete(s) a incluir (plug-in). Posteriormente la

BEETER: aplicacion mostrara los plug-ins disponibles en esta carpeta asi como otras

: informaciones disponibles del mismo. Al seleccionar el plug-in y presionar en

aceptar, la aplicacion hara una copia del mismo en la carpeta donde se
encuentran las extensiones de la aplicacion y se cargard en la proxima
iniciacién de la aplicacion.

Referencia: R6

Precondiciones:

Poscondiciones: Se incluira la funcionalidad seleccionada al sistema.

Flujo Normal de Eventos

Accién del Actor Respuesta del Sistema

1.1 La aplicacibn muestra una interfaz de seleccion de la

1. El especialista selecciona la . ; . )
carpeta donde se encuentra la funcionalidad a incluir.

opcion Agregar Extensién de la
barra de Men.
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2. El especialista selecciona una
carpeta.

2.1 La aplicacion muestra todos los plug-ins existentes en esa
carpeta, asi como sus descripciones y otras informaciones de
los mismos.

3. El especialista selecciona el
plug-in a incluir y presiona
Aceptar.

3.1 La aplicacion hace una copia del paquete a la carpeta de
extensiones de la misma.

3.2 La aplicacién incluye la direccion y descripcién del nuevo
plug-in en la lista de extensiones de la aplicacién.

3.3 La aplicacion recarga las funcionalidades incluidas para
hacer funcionar la nueva funcionalidad.

3.4 La aplicacion actualiza las barras de herramientas y de
menu para hacer accesibles las funcionalidades dadas.

3.5 Finaliza el caso de uso.

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

3. El especialista no selecciona
ningan plug-in y presiona
Cancelar.

3.1 La aplicacién cierra la ventana de seleccién de plug-ins
finalizando asi el caso de uso.

3. El especialista selecciona la
opcion de especificar otra
carpeta.

3.1 Se retorna al paso 1.1.

Prioridad:

| Secundario

Tabla 2.6: Descripcion del caso de uso Incorporar plug-in.

Caso de Uso:

Calcular Masa Molecular

Actores: Especialista
Propdsito: Calcular la Masa molecular de cada molécula entrada al sistema.
El caso de uso se inicia al interactuar con una molécula. El sistema hace un
N célc_:ulo de la composicién de la molécula y a partir de ahi calcula la masa
teniendo en cuenta la masa de sus componentes.
Referencia: R7

Precondiciones:

Haber cargado o creado la molécula.

Poscondiciones:

La molécula cuenta con su valor de masa molecular.

Flujo Normal de Eventos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

1. El actor carga la molécula al

sistema.

1.1 El sistema comprueba la composicion de la molécula.
1.2 El sistema calcula la masa de la molécula a través de la
siguiente férmula:

3" (Masa(atomali])* CantidadAtomos]i])
1.3 Finaliza el Caso de Uso.

Flujos Alternos
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Accién del Actor Respuesta del Sistema

Prioridad: | Secundario
Tabla 2.7: Descripcion del caso de uso Calcular Masa Molecular.

Caso de Uso: Calcular por ciento de composicion
Actores: Especialista
Propésito: Calcular el por ciento de composicion de cada molécula entrada al sistema.

El caso de uso se inicia al interactuar con una molécula. El sistema calcula
Resumen: la composicion de la molécula y su por ciento.
Referencia: R8
Precondiciones: Haber cargado o creado la molécula.
Poscondiciones: La molécula cuenta con su por ciento de composicion.

Flujo Normal de Eventos

Accioén del Actor

Respuesta del Sistema

1. El Actor carga la molécula al
sistema

1.1 El sistema determina los diferentes tipos de atomo por los
gue esta compuesta la molécula.

1.2 El sistema determina la cantidad de atomos de cada tipo
que componen la molécula.

1.3 El sistema calcula el por ciento de composicion mediante
la formula

(CantAtomos, / CantAtomos,,,, )*100, finaliza el Caso de Uso

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

Prioridad: | Secundario
Tabla 2.8: Descripcion del caso de uso Calcular por ciento de Composicion.
Caso de Uso: Eliminar Moléculas
Actores: Especialista
Proposito: Eliminar una molécula del sistema
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El caso de uso se inicia al seleccionar la opcién Eliminar molécula del menu
_ contextual del panel de moléculas cargadas al sistema. El sistema quita la
Resumen: molécula de su lista de moléculas y la elimina de la aplicacion, liberando
espacio en memoria
Referencia: R3
Precondiciones: Debe haber al menos una molécula en el sistema.
Poscondiciones: La molécula sera eliminada del sistema.

Flujo Normal de Eventos

Accién del Actor

Respuesta del Sistema

1. El Actor selecciona Eliminar
Molécula del menU contextual del
panel de moléculas cargadas al
sistema.

1.1 El sistema localiza la molécula a eliminar en la lista de
moléculas cargadas en el sistema.

1.2 El sistema elimina la molécula que se encuentra en la
posicién localizada.

1.3 El sistema actualiza la lista de moléculas cargadas al
sistema y finaliza el caso de uso.

Flujos Alternos

Accion del Actor

Respuesta del Sistema

Prioridad: | Critico

Conclusiones

Tabla 2.9: Descripcion del caso de uso Eliminar Moléculas.

Debido a la poca estructuracion de los procesos del negocio y para una mejor comprension se definieron

en este capitulo conceptos, que fueron relacionados mediante un diagrama de Modelo del Dominio

brindando de forma general como se desarrolla este proceso.

Ademas de brindar una clara definicion de los requisitos que debe cumplir el sistema, fueron

seleccionados los actores asi como los casos de uso con los que constara dicho sistema.

El empleo de los modelos de casos de usos para describir el sistema propuesto permitié una adecuada

captacion y modelacion de los requerimientos, demostrando su importancia en esta etapa. Se gano

claridad en cuanto a la concesion del sistema a construir y se sentaron las bases para las restantes fases

del proceso de analisis, disefio e implementacion.
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CAPITULO

CAPITULO 3: ANALISIS Y DISENO DEL SISTEMA

El presente capitulo consiste en traducir los requisitos a una especificacion que describe como
implementar el sistema, en obtener una vision del sistema que se preocupa de ver QUE hace y COMO
cumple el sistema sus objetivos. Mediante el andlisis se puede estructurar los requisitos de manera que
facilite su comprension, preparacion, modificacion y en general su mantenimiento; y como resultado final

y mas importante se desarrolla el modelo de disefio.

3.1 Modelo de analisis

Modelo que se utiliza para obtener una vision del sistema sobre los Requisitos Funcionales, expresados

en lenguaje técnico. [6]

3.1.1 Diagramas de clases de anédlisis

El Diagrama de Clase es el diagrama principal de disefio y analisis para un sistema. En él, la estructura de
clases del sistema se especifica, con relaciones entre clases y estructuras de herencia. Durante el andlisis
del sistema, el diagrama se desarrolla buscando una solucion ideal. Durante el disefio, se usa el mismo

diagrama, y se modifica para satisfacer los detalles de las implementaciones.

1 @

CE_EnkceA

Caso de uso: Cargar Moléculas

%—4—( —QO -
Especialista CL PrincipalA CC_GestorMolkailar CE_MoleculaA 1.7

CE_AtomoA

Figura 3.1: Diagrama de clases del caso de uso Cargar Moléculas.
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Caso de uso: Crear Moléculas.

L e e -3 =

Especialista Cl_Principala CC_GestorMolkeaular CE_HulecuIaA

CE_ EnlceA
CLEdkor_Molecular_A

Figura 3.2: Diagrama de clases del caso de uso Crear Moléculas.

Caso de uso: Editar Moléculas.

¥ reo-—o—as =%

Especialista CLPrincipalA CC_GestorMolkaoaulr CE_Molecula#

CE_EnlceA

CLEdkor_Molecular_A

Figura 3.3: Diagrama de clase del caso de uso Editar Moléculas.
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Caso de uso: Visualizar Moléculas.

1.+ CE_AtomoA

——@—@ @

Ezpecialista ClLPrincipalA CC_GestorMolkoaulr CE_Moleculad CE_EnhkceA

Figura 3.4: Diagrama de clases del caso de uso Visualizar Moléculas.

Caso de uso: Eliminar Moléculas.

——0—0——0_

Ezpecialista CLPrincipala CC_GestorMokaular CE_Molecula’

Figura 3.5: Diagrama de clases del caso de uso Eliminar Moléculas.

Caso de uso: Calcular Por ciento de Composicion

0000

Especialista CLPrncipalA CC_GestorMokailar CE_Moleculad CE_AtomoA

Figura 3.6: Diagrama de clase del caso de uso Calcular Por ciento de Composicion.
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Caso de uso: Calcular Masa Molecular.

——0—0—0s—.0_

Especialista CLPrincipala CC_GestorMokailar CE_MoleculaA CE_AtomwoA

Figura 3.7: Diagrama de clases del caso de uso Calcular Masa Molecular.

Caso de Uso: Incorporar Plug-in.

0 —0——@

Especialista CLPrincipalA CC_Gestgr_Flugn CE_FugmnA

ClLlocalizarFlugin

Figura 3.8: Diagrama de clases del caso de uso Incorporar Plug-in.

3.2 Arquitectura empleada

La Arquitectura del Software es la organizacion fundamental de un sistema formado por sus componentes,
las relaciones entre ellos y el contexto en el que se implantaran, y los principios que orientan su disefio y
evolucion. [7]

3.2.1 Patron arquitectonico empleado.

Los patrones arquitecténicos especifican un conjunto predefinido de subsistemas con sus

responsabilidades y una serie de recomendaciones para organizar los distintos componentes.
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Patron Modelo — Vista — Controlador.

Modelo — Vista — Controlador
Patréon Arquitectonico de Diserio

Controlador *Eventos
«Solicitudes
-Reportes @ 1 de Servicio
Interfaces -Almacén de
de usuario Datos y
*Portales > Modelo Funcionalidades

Vista

li® e e =

Interfaces de usuario y
administracion (e-mail)

N~

*Facilita el desarrollo de funcionalidades complejas.

Repories

«Los componentes pueden ser administrados y desarrollados
independientemente.

Figura 3.9: Patron Modelo — Vista — Controlador

El patron Modelo — Vista — Controlador esta catalogado como un patrén de disefio de software donde:

¢ Modelo: Representacion especifica del dominio de la informacién sobre la cual funciona la
aplicacion. ElI modelo es otra forma de llamar a la capa de dominio. La l6gica de dominio afiade
significado a los datos. El modelo encapsula los datos y las funcionalidades. El modelo es

independiente de cualquier representacion de salida y/o comportamiento de entrada.

e Vista: Presenta el modelo en un formato adecuado para interactuar, usualmente un elemento de
interfaz de usuario. Muestra la informacion al usuario. Pueden existir multiples vistas del modelo.

Cada vista tiene asociado un componente controlador.

e Controlador: Responde a eventos, usualmente acciones del usuario e invoca cambios en el
modelo y probablemente en la vista. Los eventos son traducidos a solicitudes de servicio (“service

requests”) para el modelo o la vista.
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Muchas aplicaciones utilizan un mecanismo de almacenamiento persistente (como puede ser una base de
datos) para almacenar los datos. Modelo — Vista — Controlador no menciona especificamente ésta capa de

acceso a datos.

3.3 Modelo de disefio

Es un modelo de objeto que describe la realizaciéon de los casos de uso centrandose en el cumplimiento

de los Requisitos no Funcionales. [6]

3.3.1 Diagramas de colaboracion

Un diagrama de colaboracion es una forma de representar interaccion entre objetos. A diferencia de los
diagramas de secuencia, pueden mostrar el contexto de la operacién (cuales objetos son atributos, cudles

temporales,...) y ciclos en la ejecucion. [8]

Caso de uso: Cargar Moléculas.

: CE_Enlace
| S

[lh 4: Create(d

cCargarMoleculal c CargarMoleculal S Create()

N : Cl_Principal c CC_Cestor_Molecular : CE_MaoleculaD

Especialista
\‘{7 3: Create()

cCE_Atomao

Figura 3.10: Diagrama de colaboracion del caso de uso Cargar Moléculas.
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Caso de uso: Crear Moléculas.

1: MuevahMal) 10: Create()
_[} 2: MostrarCI_EditarMal() _[::,.
CEloPrAncipal = CC_Cestor_Molecular CE_MaleculaD
Ezpecialista “:‘
11:
% 4 ModificarDatos 7: MuevaMol()
):7 3 Mostrarg g Createi) 9: Create()
[
=
R cCl_Editor Molecular CICE_Atomo CICE_Enlace
<
5. MewhMald

Caso de uso: Editar Moléculas

Figura 3.11: Diagrama de colaboracién del caso de uso Crear Moléculas.

1: EditarMol( 2: MaostrarCI_EditorMal(

8 AcualizarDatos)

T CI_Principal

Espe ciali

s

6. ModificarDatos

s CC_Gestor_Molecular
3: Mostrar( [I'S
¢, 7. AcualizaMoleculad

c Cl_Editor Malecular

CE_MoleculaD

4: loadMaoleculed

_E;.

..::_

5

:JME

Figura 3.12: Diagrama de colaboracion del caso de uso Editar Moléculas.
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Caso de uso: Visualizar Moléculas

1: VisualizaMolecula 2: ObtenerDatosMoleculad 3: getMaold) &: getBond
—_[} cCl_Principal _[} cEC_GCestor_Molecular _[} : CE_MoleculaD _[} . CE_Enlace
S S <-
2 N 9 8 >
specialista :
11: openfile 4: getitom
p 0 \{7 < g 0 \%7 4\5:
10: VisualizarMol(

LMoL D CE_Atomao

Figura 3.13: Diagrama de colaboracion del caso de uso Visualizar Moléculas.

Caso de uso: Eliminar Moléculas.

1: Eliminardal () 2: Eliminafd ol eculad 3: Deletef
cCl_Principal CC_GCestor_Molecular :CE_MoleculaD
<+
Ezpecialista 4 Actualizalldd

Figura 3.14: Diagrama de colaboracién del caso de uso Eliminar Moléculas.

Caso de uso: Calcular Por ciento de Composicion.

1: CalculaPC) 2: CalculaPC) 3 GetPCd 4: GetSymbold

—— : Cl_Principal P CC_Gestor_Molecular ; CE_MoleculaD ;CE_Atomo

Especialista

Figura 3.15: Diagrama de colaboracién del caso de uso Calcular Por ciento de Composicion.
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Caso de uso: Calcular Masa Molecular.

2: GetMM(G 3. GetMasal 4: CetMasal
s CalcularMM (O

—— | : Cl_Principal c CE_Gestor_Molecular T CE_MoleculaD ; CE_Atomo
Especialista

Figura 3.16: Diagrama de colaboracién del caso de uso Calcular Masa Molecular.

Caso de uso: Incorporar Plug-in.

1: IncorporarPluging

_[::.

S Cl_Principal
Especialista
2: MuestraCl_Locali zarPlugind
.{7 4: EspecificarLocalizacian ‘{7

5 SelecCionarLocalizaciond)

| |¢" 3 Abrird 8- Cridty
_[:,

‘:]_

s Cl_Localizar_Plugin L _GCestionar_Plugin cCE_Flugin
G IncluirEnCampetad

7 Recargar)

.::]_

Figura 3.17: Diagrama de colaboracién del caso de uso Incorporar Plug-in.
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3.3.2 Diagramas de clases

Caso de uso: Cargar Moléculas.

Figura 3.18: Diagrama de clases del caso de uso Cargar Moléculas.

Caso de uso: Crear Moléculas.

Figura 3.19: Diagrama de clases del caso de uso Crear Moléculas.
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Caso de uso: Calcular Por ciento de Composicion.

Figura 3.20: Diagrama de clases del caso de uso Calcular Por ciento de Composicion.

Caso de uso: Editar Moléculas.

Figura 3.21: Diagrama de clases del caso de uso Editar Moléculas.
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Caso de uso: Visualizar Moléculas

JmelVie wer

Figura 3.22: Diagrama de clases del caso de uso Visualizar Moléculas.

Caso de uso: Eliminar Moléculas

Figura 3.23: Diagrama de clases del caso de uso Eliminar Moléculas.
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Caso de uso: Calcular Masa Molecular.

Figura 3.24: Diagrama de clases del caso de uso Calcular Masa Molecular.

Caso de uso: Incorporar Plug-in.

Figura 3.25: Diagrama de clases del caso de uso Incorporar Plug-in.
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Diagrama de clases general

ClLPrincipal

+CargarMolecul af)

+EliminarMal()
+Actualizalll)

+MuevaMal(y

+Cal cularMM {
+CalculaPC )
+IncorporarPluging

+EditarM ol{posicionMaolecula : int)

+VisualizarMaol{Molecula : CE_MoleculaD)

+VisualizarMol{posicion : int)

CC_Gestor_Molecular
+ActualizaMaleculal)
+CargarMolecul af
+ObtenerDatosMoleculad

]

JmolVie wer

+MNuevaMal
+CetMM ()
+CalculaPCg
+EliminarMoleculad
+Crearbistadtomos)
+MostrarCl_FditorM ol

+ChegueaExistenciaf)
+IncluirEnCarpetad)
+MuestraCl_LocalizarPluging

CC_Gestionar_Plugin

Epecification Elem ents|

MOL

Realization Elements

1

1.+
CE_Plgin
-PluginMame : String
+CetPluginMam el
+Ejecutan)
+Crear(

CL Localizar_Plugin
+AbrirD
+5elecCionarLocalizacion()
+Recargan)

3.3.3 Descripcién de las clases

(Ver Anexo 1)

3.3.4 Principios de disefio.

CLEdiktor Mokaular
+Mostrar()
+Editartol()
+MNuevaMal

A

&

1
I
|
JME Epecification Elem ents|

THME

Realization Elements

CE_Atomo
-x - float
-y : float
-z : float
-Symbal : 5tring
-MasaMolecular : float

+Create)
CE_MoleculaD .— +gethAtom
-atom count :int 1.4 +GetMasad)
-bondcount @ int " |+ CetSymbol)
-Atoms : CE_Atomol]
-Bonds : CE_Enlace[]
+Create() CE_Enlce
+getMol) -FirstAtom Num ber : int
+CetMasag 1. +|-5econdAtomNum ber : int
+GetPCO " |-BondType : int
+Delete() [
+ActualizarDatos) +Create()
1 +getBond()

Figura 3.26: Diagrama de clases general

El disefio de la interfaz de una aplicacion, la concepcion de la ayuda y el tratamiento de excepciones tiene

gran influencia en el éxito o fracaso de una aplicacion. A continuacion se describen los principios de

disefio seguidos para el desarrollo del sistema en cuestion.

Estandares en la interfaz de la aplicacion

Para garantizar la comodidad del cliente en el ambiente de trabajo al que esta acostumbrado, se ha

dejado a la aplicacién tomar la apariencia que posea el sistema operativo sobre el que se ejecute. De esta

manera no presentara contrastes ni dificultades con las personalizaciones de los escritorios de los

usuarios asi como mantendra la similitud al resto de las aplicaciones del sistema. Debido a esto, los
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colores y tipos de letras de la interfaz estaran de acuerdo a los temas de escritorio que tenga el usuario.

No obstante, el usuario tiene la posibilidad de cambiar el color de fondo del area de trabajo como guste.
El tamafio predeterminado de la forma visual es de 800x600 puntos.

Los componentes en las interfaces visuales se encuentran ordenados a través de disposiciones de forma
(Form Layout) para garantizar mantener el aspecto de posicion de los componentes al cambiar de tamafio

la forma visual (maximizar, restaurar).

Se provee al usuario de barras menus y herramientas donde descansan la totalidad de las funcionalidades
de la aplicacion. Los botones de la barra de herramientas poseen iconos de tamafio 16x16 puntos, por lo
gue su tamafio es de 24x24 puntos.

La interfaz provee tres areas fundamentales. Las areas de ficheros moleculares cargados, area de trabajo
y datos del compuesto que se encuentra activo en el momento en las posiciones izquierda, derecha e
inferior respectivamente. Dichas areas pueden ser maximizadas o restauradas a su posicion original para

facilitar el trabajo en cada una de ellas.

M .: Edicion de molecula ;.

M d—==~=adf -« R E O 1

S000de
<

o
3 2
OHY A
o

Figura 3.27: Interfaz del Editor molecular
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8 8 (el o s X

Archivo Opciones Vistas Extensiones Ayuda

EAF A XGEL|(ASR

= & Moleculas &, cafeina.mol 5 55
<4 Alanina.mol
4 Ampicillina.mol
&4, aspirina.mol
4 benzene mol
& c20.mol

" cafein

&4, Criseno.mol

&4, Glucosa.mol

4 Mentol.mol

4, Progesterona.mol

@) Propiedades de cafeina.mol :

Propiedad ‘\Ialur
T

arlau Ue Caueras,

¥ Porciento de Composicién

[ 33.0%

N 16.0%

o 8.0%

H 41.0%
Masa Molecular: 194,19054

Cantidad de Moleculas en el sistema : 10

Figura 3.28: Interfaz de la aplicaciéon en sistemas operativos Linux

Graph Teal

FAF A Xx@nL RS
(=8 Moleculas & cafeinamal £ i}

&% Tiamina.mol

&, Alanina.mal

&, ampicilina,mol

&4, aspirina.mol

&, benzene.mol

o, Cz0.mal

4, cafeina.mol

&4, Crisena.mol

% Glucosa,mol

&%, Mentol.mol

4, Progesterona.mal

€3) Propiedares d cafema.mol :

=5
Propiedad | valor -
~ Cantidad de Atomos: 24
= Akomo: 1
Elemento: (=]
Radio: 0.39
Posicion X1 -1.9643399

Cantidad de Moleculas en el sistema : 11

Figura 3.29: Interfaz de la aplicacion en sistemas operativos Windows
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Tratamiento de errores

En el disefio de la interfaz se debe tener en cuenta el tratamiento de errores logrando que los mensajes
de error que emita el sistema sean de facil comprension para el usuario y lo mas descriptivos posibles y
ademas debe alertarlos de posibles riesgos de las operaciones que realice, debe emitir un error si trata de
abrir un fichero que no posee una estructura molecular, esto se hace mediante el levantamiento de

excepciones en el lenguaje Java.

Algunos de los errores mas probables han sido tratados de manera que sea transparente al usuario la

ocurrencia de los mismos.

Concepcién de la ayuda.

La ayuda es esencial en cualquier sistema para facilitar su uso. En la barra de menua principal de la
aplicacion estara disponible la opcion de Ayuda, donde se le explicara detalladamente al especialista
temas relacionados con el uso de la aplicacion. La misma constara de imagenes para una mejor

comprension, asi como la posibilidad de acceder a la misma con solo presionar la tecla F1.

3.3.5 Diagrama de despliegue

Los Diagramas de Despliegue muestran la disposicién fisica de los distintos nodos que componen un
sistema y el reparto de los componentes sobre dichos nodos. La vista de despliegue representa la
disposicién de las instancias de componentes de ejecucién en instancias de nodos conectados por

enlaces de comunicacion.

Para aplicaciones como la que se propone, que se ejecuta en una sola maquina y todos los dispositivos
con que se relaciona son los estandares (teclado, mouse), el diagrama de despliegue va a estar

constituido por un nodo, por lo que no se considera relevante incluir en la investigacion.

Conclusiones

Como resultado del estudio realizado en este capitulo, correspondiente a la etapa de analisis y disefio del

sistema, se definieron un total de 9 clases, se desarrollaron los diagramas de clases de la aplicacion

54



organizados por casos de uso, ademas del diagrama de clases general. Se describieron los principios de
disefio seguidos, especificamente, los temas de estandares de la interfaz, concepcién del tratamiento de

errores y sistema de ayuda.

55



CAPITULO

CAPITULO 4: IMPLEMENTACION Y PRUEBA

El presente capitulo comienza con el resultado del disefio, implementando el sistema en términos de
componentes, asi como una revisiéon final de las especificaciones del disefio y de la codificacion,

mediante la realizacion de pruebas, garantizando la calidad del software.

4.1 Implementacion

El flujo de trabajo de implementacién describe como los elementos del modelo del disefio se implementan
en términos de componentes y cOmo estos se organizan de acuerdo a los nodos especificos en el modelo

de despliegue. [9]

4.1.2 Diagrama de componentes

Los diagramas de componentes describen los elementos fisicos del sistema y sus relaciones. Muestran
las opciones de realizacién incluyendo codigo fuente, binario y ejecutable. Los componentes representan

todos los tipos de elementos software que entran en la fabricacion de aplicaciones informaticas. [10]

Caso de uso: Calcular Masa Molecular.

<<component>> B | =N <<component>> H] 5| <s<com ponent>>H | ) <<companent>>3 ]
CLPrincipaljava CC_Gestor_Molecular.java CE_MoleculaD. mva CE_Atomo. java

Figura 4.1: Diagrama de componentes del caso de uso Calcular Masa Molecular.
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Caso de uso: Crear Moléculas.

<<component>>H | <<component>& |
CL Principaljava CE_Enlace.ava
Lot _} — Py
<<component>> H] > <<component>>H |
CC_Gestor_Molecular.java CE_MoleculaD.java
e
i -- -2 <<component>>3 |
<=Compongnt=> CE_Atomo.java
CLEditor Molkailar.java

<<component>> 5]
<<library>>
JME.jar

Figura 4.2: Diagrama de componentes del caso de uso Crear Moléculas.

Caso de uso: Cargar Moléculas

<<component>>3 |
CE_Enlce.java
— Ty
<<component>>2]| = <<component>> =]| _>| <s<com ponent>>3 |
ClLPrincipaljava CC_Gestor_Molecular.java CE_MoleculaD.java
™y
=
<<component>>3 |
CE_Atomo.java

Figura 4.3: Diagrama de componentes del caso de uso Cargar Moléculas.

Caso de uso: Editar Moléculas

<<component>>H | <<component>>4 |
Cl_Principaljava CE_Atomo.java
______ = P
=~
<<components> @____} <<component>>H |
CC_Gestor_Molecular.java CE_MoleculaD.java
i .
=
<<compaonent>> H] <<component>>H |
CLEdikor Mokailar.java CE_Enlce.java
_____ -,
=~
<<component=>4 |
<<library ==
IME jar

Figura 4.4: Diagrama de componentes del caso de uso Editar Moléculas.
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Caso de uso: Visualizar Moléculas.

<<component>>4 |
CE_Enkce.ava
T
<<component>> H]| .| <<component>>3]
CC_Gestor_Maolecular.java CE_MaoleculaD. mva
<<component>>3 | - -> = <<component>>4 |
CLFPrincipaljava - CE_Atomo.java
o <<component>>3 |
<<library>>
IMOLjar

Figura 4.5: Diagrama de componentes del caso de uso Visualizar Moléculas.

Caso de uso: Calcular Por ciento de Composicion.

<<component>>3] BN <<component>> @_} <<component>>3 | o~ <<component>>3 ]
CLPrincipaljava CC_Gestor_Molecular.java CE_MoleculaD. mva CE_Atomo. java

Figura 4.6: Diagrama de componentes del caso de uso Calcular Por ciento de Composicion.

Caso de uso: Incorporar Plug-in.

<<component>>3 |
CL Principaljava
—————— >
<<comporent>> H|| .| <<component>>H]
CC_Gestionar_Plugin.mava CE_Plg n.java
_———
<<component>> =]
Cl Localizar_Plugin.java
Figura 4.7: Diagrama de componentes del caso de uso Incorporar Plug-in.
Caso de uso: Eliminar Moléculas.
<<component>>2 || _ = <<component>> H]| _s| <<com ponent>>H |
ClL_Principaljava CC_Gestor_Molecular. java CE_MoleculaD. java

Figura 4.8: Diagrama de componentes del caso de uso Eliminar Moléculas.
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4.2 Prueba

Las pruebas son una actividad en la cual un sistema o componente es ejecutado bajo unas condiciones 0
requerimientos especificados, los resultados son observados y registrados, y una evaluacién es hecha de

algun aspecto del sistema o componente.

La prueba de software es un elemento critico para la garantia de la calidad del software y representa una

revision final de las especificaciones del disefio y de la codificacion.

4.2.1 Métodos de prueba

Los métodos de prueba fundamentales son: el método de caja negra y de caja blanca. A la aplicacion se

le realizaron las pruebas de caja negra.

Prueba de caja negra

Las pruebas que se llevan a cabo sobre la interfaz del software, por lo que los casos de prueba pretenden
demostrar que las funciones del software son operativas, que la entrada se acepta de forma adecuada y
gue se produce una salida correcta, asi como que la integridad de la informacién externa se mantiene.
Esta prueba examina algunos aspectos del modelo fundamentalmente del sistema sin tener mucho en

cuenta la estructura interna del software.

Nombre del caso de uso: Cargar Moléculas
Nombre del caso de prueba: Insercion de un fichero molecular.
Entrada Resultados Condiciones

Se carga un fichero de tipo|La molécula cargada aparece en
molecular. el panel de moléculas cargadas
en el sistema.

Nombre del caso de prueba: Insercion de varios ficheros moleculares.

Se cargan varios ficheros de|El listado de ficheros aparece
tipo molecular. representado en el panel de
moléculas cargadas en el
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sistema.

Nombre del caso de prueba:

Inserciéon de varios ficheros molec

ulares y no moleculares.

Se cargan varios ficheros de
diferentes tipos.

Se muestran en el panel de
moléculas cargadas en el
sistema, solamente los ficheros
reconocidos como de formato
molecular.

Tabla 4.1 Casos de prueba del caso de uso Cargar Moléculas

Nombre del caso de uso:

Crear Moléculas

Entrada

Resultados

Condiciones

Se seleccion6 la opcién Nueva
Molécula de la Barra de
herramientas

La aplicacion mostré una interfaz
para la creacion de la molécula,
se realizaron cambios
estructurales y se guardd en
formato .mol

Tabla 4.2: Caso de prueba del caso de uso Crear Moléculas

Nombre del caso de uso:

Editar Moléculas

Entrada

Resultados

Condiciones

Se seleccion6 la molécula a
editar y se presiond el boton
Editar de la barra de
herramientas.

El sistema mostr6 una ventana
donde se muestra la estructura
bidimensional de la molécula. Se
modific6 su estructura y se
guardd en formato mol.

La molécula seleccionada debe
estar en formato mol.

Tabla 4.3: Casod

e prueba para el caso de uso Editar Moléculas

Nombre del caso de uso:

Incorporar Plug-ins

Entrada

Resultados

Condiciones
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Se seleccion6d el mend Anadir
extension de la barra de menus

La aplicacion muestra una
interfaz para la localizacion de
extensiones.

Se selecciona la extension a
agregar y se presiona el boton
Importar

La aplicacibn muestra un
mensaje confirmando que la
inclusion fue satisfactoria y que
la extension estara disponible la
préxima vez que se inicie la
aplicacion.

Tabla 4.4: Caso de prueba para el caso de uso Incorporar Plug-ins

Nombre del caso de uso:

Calcular Masa Molecular

Entrada Resultados Condiciones
Se selecciona la molécula a|El sistema devuelve un valor
calcular masa molecular. float correspondiente al valor de

la masa molecular de Ila

molécula.

Tabla 4.5: Caso de prueba para el caso de uso Calcular Masa Molecular

Nombre del caso de uso:

Eliminar Moléculas

Nombre del caso de prueba:

Eliminar usando delete.

Entrada

Resultados

Condiciones

Se selecciona la molécula a
eliminar y se presiona la tecla
delete.

La molécula se elimina del
listado de moléculas cargadas en
el sistema, asi como su
visualizacién y sus calculos.

Nombre del caso de prueba:

Eliminar usando menu contextual.

Se selecciona la molécula a
eliminar y se selecciona la
opcion eliminar del menu
contextual de la misma.

La molécula se elimina del
listado de moléculas cargadas en
el sistema, asi como su
visualizacién y sus calculos.

Tabla 4.6: Caso de prueba para el caso de uso Eliminar Moléculas
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Nombre del caso de uso:

Visualizar Moléculas

Nombre del caso de prueba:

Visualizar nueva molécula.

Entrada

Resultados

Condiciones

Se selecciona la molécula a

visualizar.

La molécula aparece en el area
de trabajo.

Nombre del caso de prueba:

Visualizar molécula previamente v

isualizada.

Se selecciona una molécula
previamente visualizada.

La aplicacion enfoca el panel
donde se encontraba visualizada
la molécula anteriormente.

Tabla 4.7: Caso de prueba para el caso de uso Visualizar Moléculas

Nombre del caso de uso:

Calcular por ciento de Composicio

n

Entrada

Resultados

Condiciones

la molécula a
ciento de

Se selecciona
calcular por
composicion.

El sistema devuelve una lista de
elementos con la composicion
correspondiente a la molécula.

Conclusiones

Tabla 4.8: Caso de prueba para el caso de uso Calcular por ciento de Composicion

Los diagramas de componentes fueron usados para estructurar el modelo de implementacion en términos

de subsistemas de implementacion y mostrar las relaciones entre los elementos de implementacion. El

uso mas importante de estos diagramas fue mostrar la estructura de alto nivel del modelo de

implementacién, especificando los subsistemas de implementacion y sus dependencias a la hora de

importar codigo.

Se le realizaron pruebas al sistema para evaluarlo y determinar la calidad del mismo.
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CONCLUSIONES GENERALES
1. Se disefié e implementd una aplicacién multiplataforma para la visualizacién y ediciéon de moléculas a
partir de la libreria de cddigo abierto JMOL para la representacion espacial de moléculas y el editor

molecular IME.

2. La visualizacion de moléculas cuenta con una elevada resolucién y diferentes prestaciones gréficas. Al
dar acceso a las funcionalidades de representar no sélo la molécula sino también las superficies de
contacto que pueda tener, la solucion propuesta se convierte en un producto de gran fortaleza.
Ademas, se implement6é el acceso a la presentacion de imagenes estereogréaficas, permitiendo al
usuario adentrarse en un mundo virtual a partir del uso de gafas rojo — verde, rojo — cian y rojo — azul.
Las representaciones de cintas, cohetes, cadena principal e hilos permiten una mejor representacion y
visualizacibn de macromoléculas; estas visualizaciones no se encontraban disponibles en versiones

anteriores de la aplicacién.

3. Se implementd una arquitectura basada en plug-ins para comunicar la aplicacion con el resto de los

mdédulos, haciendo extensible la solucién propuesta.

4. Se analizaron, disefiaron e implementaron algoritmos de célculo de por ciento de composicién y masa

molecular.

5. Se implementé una herramienta para manejar los ficheros Manifest.mf de los paquetes .jar de Java,

permitiendo a los desarrolladores de la Plataforma crear médulos integrables a la aplicacion.

6. Se definié e implementd un formato para el almacenamiento de las preferencias de visualizacion. Dicho
formato se almacena en un fichero texto, con compatibilidad para cadenas scripts de Rasmol/CHIME y

cadenas propias de JMOL.
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RECOMENDACIONES

Para incrementar las prestaciones de la solucién propuesta se recomienda:
e Definir un conjunto de teclas de acceso rapido a las funcionalidades de visualizacion.
e Poner a prueba el sistema para garantizar el ajuste del mismo a los requerimientos solicitados.
e Implementar un editor molecular en tres dimensiones.

¢ Implementar métodos de conversion molecular para permitir guardar las moléculas en diversos

formatos.
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ANEXOS

Anexo 1: Descripcién de las clases

Descripcion de la Clase Interfaz Cl_Principal

Nombre: Cl_Principal

Tipo de clase: Interfaz

Atributo

Tipo

Para cada responsabilidad:

Nombre: EditarMol(posicionMolecula: int)

Descripcion: Llama al método EditarMol de la clase CI_Editor Molecular.
Nombre: CargarMolecula()

Descripcion: Llama al método CargarMolecula de la clase CC_Gestor Molecular.
Nombre: VisualizarMol(posicion: int)

Descripcion: Visualiza la molécula que se encuentra en la posicién especificada.
Nombre: VisualizarMol(Molecula: CE_MoleculaD)

Descripcion: Visualiza una molécula pasada por parametros.

Nombre: NuevaMol()

Descripcion: Llama al método NuevaMol de la clase CC_Gestor Molecular.
Nombre: CalcularMM()

Descripcion: Llama al método GetMM de la clase CC_Gestor_Molecular.
Nombre: CalculaPC()

Descripcion: Llama al método CalculaPC de la clase CC_Gestor_Molecular.
Nombre: EliminarMol()

Descripcion: Llama al método EliminarMol de la clase CC_Gestor Molecular.
Nombre: ActualizalU()

Descripcion: Actualiza la interfaz de usuario.

Nombre: IncorporarPlugin()

Descripcion: Llama al método MuestraCl_IncorporarPlugin() de la clase CC_Gestionar_Plugin

Tabla 1: Descripcion de la Clase Interfaz Cl_Principal.

Descripcion de la Clase interfaz ClI_Editor_Molecular

Nombre: Cl_Editor Molecular

Tipo de clase: Interfaz

Atributo

Tipo

Para cada responsabilidad:

Nombre:

EditarMol(Molecula): CEMolecula

Descripcion:

Edita moléculas pasadas por parametros y devuelve la molécula editada a la clase
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interfaz Cl_Principal.
Nombre: NuevaMol():CE_MoleculaD
Descripcion: Crea una nueva molécula devolviéndola a la clase interfaz Cl_Principal
Nombre: Mostrar()
Descripcion: Muestra la forma visual de la clase.

Tabla 2: Descripcion de la Clase interfaz CI_Editor_Molecular.

Descripcion de la Clase interfaz Cl_Localizar_Plugin.

Nombre: Cl_Localizar_Plugin

Tipo de clase: Interfaz

Atributo

Tipo

Para cada responsabilidad:

Nombre: Abrir()

Descripcion: Muestra la forma visual de la clase Cl_Localizar_Plugin

Nombre: SeleccionarLocalizacion() : String

Descripcion: Selecciona la localizacion donde se encontraran los plugins a incluir en la aplicacion
Nombre: Recargar()

Descripcion: Recarga la interfaz refrescando la lista de plugins encontrados en la localizacion

seleccionada.

Tabla 3: Descripcion de la Clase interfaz Cl_Localizar_Plugin.

Descripcion de la Clase Controladora CC_Gestor_Molecular

Nombre: CC_Gestor_Molecular

Tipo de clase: Controladora

Atributo

Tipo

Para cada responsabilidad:

Nombre: ActualizaMolecula(Molecula: CE_Molecula)

Descripcion: Actualiza los datos de la molécula pasada por parametros.
Nombre: CargarMolecula()

Descripcion: Carga las moléculas al sistema para su posterior uso.

Nombre: ObtenerDatosMolecula(posicion:int): CE_MoleculaD
Descripcion: Obtiene informacién de la molécula en la posicién especificada
Nombre: NuevaMol():CE_MoleculaD

Descripcion: Crea una CE_Molecula con los parametros obtenidos del ClI_Editor_Molecular.
Nombre: GetMM(posicion: int): float [ ]

Descripcion: Obtiene la Masa Molecular de una molécula en una posicion dada.
Nombre: CalculaPC(posicion: int): float [ ]
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Descripcion: Obtiene Porciento de Composicién de una molécula en una posicién dada.
Nombre: EliminarMolecula(posicion: int)

Descripcion: Elimina la molécula en la posicion especificada.

Nombre: CrearListaAtomos(MolString: char[ ]): CE_Atomo [ ]

Descripcion: Crea la lista de atomos por los que va a estar compuesta la molécula.
Nombre: MostrarCl _EditorMol()

Descripcion: Llama al método Mostrar() de la Cl_Editor Molecular

Tabla 4: Descripcion de la Clase Controladora CC_Gestor_Molecular.

Descripcion de la Clase Controladora CC_Gestionar_Plugin

Nombre: CC_Gestionar_Plugin

Tipo de clase: Controladora

Atributo

Tipo

Para cada responsabilidad:

Nombre: ChequeaExistencia(NombrePlugin : String) : boolean

Descripcion: Chequea la existencia en la aplicacién de un plug-in con el nombre del seleccionado.
Nombre: IncluirEnCarpeta(DireccionPlugin : String) : void

Descripcion: Incluye el plug-in seleccionado a la carpeta de extensiones de la aplicacion.
Nombre: MuestraCl_LocalizarPlugin()

Descripcion: llama al método Mostrar de la Cl_Localizar Plugin

Tabla 5: Descripcion de la Clase Controladora CC_Gestionar_Plugin.

Descripcion de la Clase Entidad CE_MoleculaD.

Nombre: CE_MoleculaD

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo
atomcount int
bondcount int

Atoms CE_Atomo]]
Bonds CE_Enlace][]

Para cada responsabilidad:

Nombre: Create(atomcount: int, bondcount: int, Atoms: CE_Atomo [], Bonds:
CE_Enlace[])

Descripcién: Se crea la molécula con los pardmetros pasados

Nombre: getMol(): CE_MoleculaD

Descripcion: Devuelve los datos almacenados.

Nombre: GetMasa(): float

Descripcion: Llama al método GetMasa de la clase CE_Atomo
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Nombre:

GetPC(): float []

Descripcion: Devuelve el Porciento de Composicién

Nombre: Delete()

Descripcion: Elimina los datos almacenados.

Nombre: ActualizarDatos(Molecula : CE_Molecula = Molecula)

Descripcioén: Asigna los atributos de una nueva molécula a los atributos privados de la propia

clase

Tabla 6: Descripcion de la Clase Entidad CE_MoleculaD.

Descripcion de la Clase Entidad CE_Atomo

Nombre: CE_Atomo

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo

X float

y float

y4 float
Symbol char]]
MasaMolecular float=0

Para cada responsabilidad:

Nombre: Create(x: float, y: float, z: float, Symbol: char []):CE_Atomo
Descripcion: Crea el &tomo con los pardmetros pasados.

Nombre: getAtom(): CE_ Atomo

Descripcion: Devuelve el atomo.

Nombre: GetMasa()

Descripcion: Devuelve la Masa Molecular.

Nombre: GetSymbol() : char []

Descripcion: Devuelve el simbolo que tiene ese atomo.

Tabla 7: Descripcion de la Clase Entidad CE_Atomo.

Descripcion de la Clase Entidad CE_Enlace.

Nombre: CE_Enlace

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo
FirstAtomNumber int
SecondAtomNumber int
BondType int

Para cada responsabilidad:

Nombre:

Create(FirstAtomNumber: int, SecondAtomNumber: int, BondType: int):
CE_Enlace
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Descripcion: Crea el enlace con los parametros pasados.

Nombre: getBond(): CE_Enlace

Descripcion: Devuelve el enlace.

Tabla 8: Descripcion de la Clase Entidad CE_Enlace.

Descripcion de la Clase Entidad CE_Plugin

Nombre: CE_Plugin

Tipo de clase: Entidad

Atributo Tipo

PluginName String

Para cada responsabilidad:

Nombre: GetPluginName() : String

Descripcion: Devuelve el nombre del plug-in.

Nombre: Ejecutar()

Descripcion: Ejecuta las acciones a realizar por el plug-in dependiendo de la funcionalidad que
ofrece.

Nombre: Crear()

Descripcion: Crea una nueva clase CE_Plugin para ser asignada a la hora de cargarla
dinamicamente.

Tabla 9: Descripcion de la Clase Entidad CE_Plugin
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Anexo 2: Estilos de Visualizacién alcanzados.

Alambres Bolas y Cilindros

Ocultar atomos

Radios de Van Der Waals
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Etiquetas Elemento Etiquetas Nombre del Atomo

H
H 4. N H
) C
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Superficie Molecular Opaca

Estereografia

gafas Rojo - Cian

Superficie Accesible al Disolvente

Estereografia gafas Rojo - Azul

Estereografia Vision Bizca (Cross Eyed Vission)
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Mediciones de distancia, angulos y angulos diédricos Visualizacién de ejes y caja contenedora

\,

i

N g%y 0
C\[ASF]EUTC.CA#SBU

?’g
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Representacion Cintas, color Temperatura Relativa

Representacion hilos, color Grupo

Tabla 10: Estilos de visualizacién alcanzados
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Anexo 3: Fichero de almacenamiento de preferencias

Para hacer mas ameno el trabajo con la aplicacién se incluy6é una opcién para almacenar las preferencias
de visualizacién en un fichero de texto plano, conteniendo cédigo que interpreta el visualizador y que el
usuario puede personalizar para lograr mejores visualizaciones. Esta opcion permitird al especialista que
interactie con la aplicacion utilizar una configuracion visual que prefiera sin necesidad de volver a

seleccionar todas las opciones que componen la visualizacion final.

Ejemplo de fichero Script <preferenc

background [xFFFFFF];

color label [x000000];

Color CPK

select carbon

cpk 25%

wireframe on

label %i

zoom 60

set selectionhalos true

isosurface delete resolution 0 solvent 0 translucent

-

Figura 1: Ejemplo de fichero de preferencias.
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Anexo 4: Arquitectura de Plug-ins

Adaptar las aplicaciones a las necesidades de los usuarios es, actualmente, una obligacion. Las
aplicaciones deben estar dotadas de un mecanismo de extension que permita modificar o afladir nuevas
funcionalidades.

Es facil encontrar ejemplos reales: los filtros de un programa de retoque como el PhotoShop, los efectos
especiales que se le pueden aplicar a la musica que genera el WinAmp, los motores en DirectX y OpenGl
de un juego en 3D.... y un sinfin mas.

Ciertamente no existe ninguna magia detrds de estas piezas de software “enchufables”. S6lo se necesita

tener un convenio de llamadas y una manera de establecer un enlace con el cédigo externo.

En orientacion a objetos se trata, simplemente, de aplicar el polimorfismo. Se necesita una interfaz que
defina como se debe llamar al codigo externo, y una clase que nos proporcione objetos concretos que
implementan la interfaz. Cada uno de esos objetos concretos sera un plug-in — esto se conoce como

Factoria en términos de patrones de disefio.

Factoria <interface:x

feereard :} Plugin

+obtenerPluging : Plugin +iuncion()

Py

Plugin Concreta

+funcioni()

Figura 2: Relacion de llamadas entre los plug-ins y la aplicacién

Con este disefio se puede cambiar todo el codigo que realiza las operaciones definidas en la interfaz sin

necesidad de recompilacién, y en muchos casos en tiempo de ejecucion.

Los plug-ins son clases Java empaquetadas en un fichero Jar que habra que colocar en un directorio
determinado para que sean accesibles para la aplicacion. Se define una clase CC_Gestor_Plugin, que se

ocupa de buscar los plug-ins existentes en ese directorio y permitir su uso, cargandolos bajo demanda.
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Figura 3: Implementacion de la solucion

Cuando se invoca un plug-in, se hace a través de la interfaz CE_Plugin y no importa cuan complejo es el
procesamiento llevado a cabo o cuantas clases y paquetes se ven involucrados. Todo ese cadigo debe
estar empaquetado en un solo fichero para facilitar la instalacion, reducida a copiar el fichero en el

directorio designado.
Para empaquetar se utiliza la herramienta Jar que se incluye en el paquete de desarrollo de J2SE.

Dentro de un jar debe incluirse un manifiesto (Manifest.mf) con informacion sobre los contenidos del
fichero. Lo que interesa es que se trata de un documento de texto donde se pueden incluir claves,
englobadas en secciones, a las que se puede acceder en los programas a través del API de Java,

paquetes java.util.jar.

El manifiesto de que se definié debe incluir obligatoriamente una seccién nueva con dos claves necesarias
para registrarlos. Si no se cumple este requisito, el fichero jar no se registrara. “JMEPIug” tendria esta

seccién en su manifiesto:
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Archivo de Manifiesto <MANFEST MF=

Manifest-Version: 1.0

Name: Grato

Created-By: Yunier Rene

PluginName: Editor Molecular

Description: Editor Molecular (modificar estructura)

PluginBaseClass: ClI_Editor_Molecular

Figura 4: Archivo de manifiesto del editor molecular (JMEPIug)

Cuando la aplicacién se inicia, se explora el directorio de plug-ins buscando los ficheros jar. Por cada
fichero, se intenta leer su manifiesto buscando las claves de 'nombre' y 'clase que implementa la interfaz’;
el nombre se podia haber obtenido del propio plug-in, con un método getPluginName(), pero fijandolo en

el manifiesto, se evita cablearlo y se podria, por ejemplo, ponerlo en varios idiomas.

Una vez encontradas se puede suponer que es un plug-in del sistema y se registra, esto es, afiadiendo el
par [nombre, nombre de la clase que implementa la interfaz] a una tabla de plug-ins disponibles y se
afiade la URL que apunta al fichero jar a una lista. Se guarda en la tabla el nombre de la clase y no una
instancia porque se quiere cargar bajo demanda el plug-in ya que puede tener una inicializacion costosa y

nadie asegura que vaya a usarse en esa sesion de trabajo.

Para usar el plug-in debe solicitarse al CC_Gestor_Plugin, a través del método getPlugin(nombre). Se
chequea si entre los registrados hay uno con ese nombre. Si lo que devuelve es un nombre de clase,
implica que no se ha creado la instancia todavia. Se crea a través de un classLoader (cargador de clases)
y se modifica la informacién de registro para que la préxima solicitud devuelva el objeto recién creado
(realizando la carga bajo demanda). La dificultad de este proceso aparece a la hora de cargar la clase.
Cuando se ejecuta una maquina virtual Java para ejecutar la aplicaciéon queda fijado el classpath
(directorio de clases) del cargador de clases del sistema. Por supuesto, no se quiere afiadir a mano cada
fichero jar del directorio de plug-ins. La solucién es crear un cargador de clases propio que incluya en su

classpath los jar de los plug-ins registrados. Ese es el motivo por el que se creo la lista de URLs
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apuntando a los jars durante el proceso de registro. Al solicitarle la carga de una clase, intentara usar su
cargador padre, en este caso el del sistema, si no obtiene resultados busca en su propio classpath, en los

ficheros cargados, dando como resultado la aplicacién esperada.

83



Anexo 5: Herramienta para generacion de archivos de manifiesto (MANIFEST.MF)

Crear los ficheros de manifiesto de manera manual puede resultar sumamente engorroso. Teniendo en
cuenta que el resto de los miembros del equipo de trabajo necesitan crear archivos de manifiesto acordes
a sus moédulos para poder ser asimilados por la aplicaciébn y no necesitan necesariamente conocer la
estructura de los mismos, se desarrollé una herramienta que permite la generacion de archivos de
manifiesto (MANIFEST.MF) correctamente formados a partir de la informacion ofrecida por el
desarrollador o creador del médulo al que se le esta desarrollando el manifiesto.

Creador de Manifest GRATO —_ ﬁ
Elementos | Ayuia
+ Adicionar Entrada K Version -4
== Fliminar Entrada Suprimir | Autor Cirl-2
Manifest-Version 10 | Clase Principal Cirl-3
Mame Gratl Clase Base del Plugin Cirl-4
E{j;tsgfmve EEEE Mombre del Proyecto Ctil-s
Description Editd Nombre del Plugin Cirl-&
FluginBaseClass | E| ClassPath Cil-7
Descripcion Ctrl-g
Personalizada Crl-2

Figura 5: Interfaz y funcionalidades del creador de manifiestos

Con esta pequefia herramienta, los desarrolladores serdn capaces de definir la informacion que
consideren necesaria para su modulo, la cual sera util a la hora de registrar y reconocer los paquetes y

plug-ins en la interfaz de localizacién de plug-ins de la solucion propuesta.

La herramienta consta con una pequefia ayuda que explica de manera sencilla cada campo y lo que

significa, la importancia que tiene y cdmo quedaria en el archivo de manifiesto.
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GLOSARIO DE TERMINOS

Applet: es un componente de software que corre en el contexto de otro programa, por ejemplo un
navegador web. El applet debe correr en un contenedor, que es proporcionado por un programa anfitrion,
mediante un plug-in, o en aplicaciones como teléfonos celulares que soportan el modelo de programacién

por applets.

Bioinformatica: es la aplicacién de los ordenadores y los métodos informaticos en el analisis de datos

experimentales y simulacion de los sistemas bioldgicos.

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

computadora)
CQF: Centro de Quimica Farmacéutica

GENOMA: El Proyecto Genoma Humano comenzo en 1990 en los Estados Unidos, con el objetivo de

analizar molecularmente la herencia genética humana.

GNU/LGPL: "GNU Lesser General Public License" (Licencia Publica General Menor). Pretende garantizar
la libertad de compartir y modificar el software "libre", esto es para asegurar que el software es libre para
todos sus usuarios. Esta licencia publica general se aplica a la mayoria del software de la "FSF Free
Software Foundation" (Fundacién para el Software Libre) y a cualquier otro programa de software

cuyos autores asi lo establecen.
GUI: Graphic User Interface o Interfaz Grafica de Usuario
I&D: Investigacion y Desarrollo.

IUPAC: International Union of Pure and Applied Chemistry (Unidn Internacional de la Quimica Pura y
Aplicada)
Plug-ins: aplicacion informatica que interactia con otra aplicacion para aportarle una funcion o utilidad

especifica

script: son un conjunto de instrucciones generalmente almacenadas en un archivo de texto que deben ser
interpretados linea a linea en tiempo real para su ejecucion, se distinguen de los programas, pues deben

ser convertidos a un archivo binario ejecutable para correrlos.
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shell: clase basica para todas las aplicaciones visuales de Java.
SMARTS: SMiles ARDbitrary Target Specification (Especificacion arbitraria de blancos de SMILES)

SMILES: Simplified Molecular Input Line Entry System (Sistema de lineas de entrada molecular

simplificada)

SMIRKS: Lenguaje de transformacion de reacciones. Super conjunto de SMILES de reaccion.
Subconjunto de SMARTS de reaccion. Posee comportamientos que no existen en el resto de los
lenguajes anteriores, capaz de describir mecanismos de reaccion con grados variables de especificacion y

generalizacién
UCI: Universidad de las Ciencias Informaticas.

widgets: pequefia aplicacion o programa, usualmente presentado en archivos o ficheros pequefios que
son ejecutados por un motor de Widgets o Widget Engine. Entre sus objetivos estan los de dar facil

acceso a funciones frecuentemente usadas y proveer de informacién visual.

86



	1.2 La visualización de la molécula
	1.3 La edición de la molécula
	1.4 Importancia del desarrollo de la aplicación
	1.5 Metodología, tecnologías  y herramientas
	Conclusiones
	2.1 Modelo del dominio
	2.2 Glosario de Términos
	2.3 Diagrama modelo del dominio
	2.4 Requerimientos del sistema 
	2.4.1 Requerimientos funcionales 
	2.4.2 Requerimientos no funcionales

	2.5 Actor del sistema a automatizar.
	2.6 Casos de uso definidos.
	2.7 Diagrama de caso de uso del sistema 
	2.8 Descripción de los casos de uso del sistema.
	Conclusiones
	3.1 Modelo de análisis
	3.1.1 Diagramas de clases de análisis

	3.2  Arquitectura empleada
	3.2.1 Patrón arquitectónico empleado.

	3.3 Modelo de diseño
	3.3.1 Diagramas de colaboración
	3.3.2 Diagramas de clases
	3.3.3 Descripción de las clases 
	3.3.4 Principios de diseño. 
	3.3.5 Diagrama de despliegue

	Conclusiones
	4.1 Implementación
	4.1.2 Diagrama de componentes

	4.2 Prueba
	4.2.1 Métodos de prueba

	Conclusiones
	Anexo 1: Descripción de las clases
	Tabla 9: Descripción de la Clase Entidad CE_Plugin
	Anexo 2: Estilos de Visualización alcanzados.
	Anexo 3: Fichero de almacenamiento de preferencias
	Anexo 4: Arquitectura de Plug-ins
	Anexo 5: Herramienta para generación de archivos de manifiesto (MANIFEST.MF)


