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Capitulo 1

Introduccion

Durante los ultimos anos el estudio de los sistemas moleculares ha evolucio-
nado significativamente; ya que de ser un esfuerzo de observacion se convirtié en
una actividad de diseno y modificacion de estructuras para obtener sistemas
con comportamientos y propiedades adecuadas, es decir, que posean mayor re-
sistencia a los elementos de su entorno, que muestren rasgos que favorezcan su
uso para fines industriales o terapéuticos, que abaraten su costo en produccion,
etc. Este nuevo enfoque requiere de altos volimenes de céalculos, asi como de
complejos mecanismos de interpretacion de datos. Hoy en dia los disenadores de
moléculas han encontrado un gran aliado en los sistemas de computo, la canti-
dad de operaciones que pueden realizar en una unidad de tiempo, el espacio de
almacenamiento y volumen de transmisién de datos, asi como los mecanismos
avanzados para la representacién de informacion que poseen los han convertido

en el medio principal para la construccién de sistemas moleculares artificiales.

Para satisfacer la demanda creada por esta nueva faceta en el estudio de las
moléculas, la comunidad cientifica ha desarrollado una amplia gama de aplica-
ciones de computo. Estas van desde la definicién de formatos para almacenar
los datos de la estructura de una molécula hasta la implementacion de siste-
mas complejos de visualizacion tridimensional. Es importante hacer notar que
una parte fundamental del proceso es la modelacién, tanto de la interaccion
entre los propios componentes de la molécula como la interacciéon de ésta con
el exterior. En este punto intervienen de manera decisiva las capacidades de
computo de los sistemas, para ello se cuenta con aplicaciones que pueden de-
terminar el comportamiento y propiedades de las moléculas dado un conjunto
de propiedades basicas, como la posicién en el espacio de sus componentes y

las caracteristicas relativas a cada uno de sus elementos, pero es justo en este
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rubro donde se encuentra una divergencia en los objetivos planteados por cada
una de las aplicaciones que existen actualmente. Algunos programas se espe-
cializan en la modelaciéon y prediccion del comportamiento de la molécula y
dejan de lado la interpretacion de los resultados; por otro lado, existe una gran
variedad de aplicaciones que ofrecen representaciones tridimensionales basadas
en los estandares planteados para el almacenamiento de moléculas, a su vez
estas aplicaciones cuentan con rasgos que las hacen especificas a su campo de
accion, como la quimica organica o la manipulacién de estructuras genéticas.

Por estas razones se propone el desarrollo de un sistema general que permita
la construccion de estructuras moleculares desde una perspectiva tridimensio-
nal y cuyas capacidades de extensibilidad permitan a los distintos grupos de
usuarios especializarlo en su ambito de competencia. Para ello se plantea un
disenio que considere aspectos como la administracion de los datos en diversas
formas de almacenamiento mediante un esquema que permita encapsular las
operaciones y responsabilidades de cada componente del sistema. Asimismo
se integra la disciplina de diseno de interfaces centradas en el usuario, cuyo
fin es dotar al sistema con una interfaz de usuario que provea elementos que
coadyuven a una dindmica sinérgica entre el sistema y el usuario. La parte
fundamental de este sistema es la interpretacién de datos mediante modelos
visuales, para lograr esta meta se construirda un médulo base que permita el
despliegue de graficos tridimensionales bajo un régimen de interaccién, con el
objetivo de implantar representaciones gréaficas como CPK, esferas y varillas,
alambre y enlaces; todas ellas se describiran en el transcurso de este trabajo.

El caso de estudio donde sera implantado el sistema que aqui se presenta es
el proyecto Oxidacion del CO catalizada por nano-particulas de Oro, a cargo
del Dr. Carlos Quintanar Sierra y dirigido por la Lic. en C. C. Karla Ramirez
Pulido. Este trabajo es parte del Proyecto Universitario de Nanotecnologia
Ambiental (PUNTA - UNAM).

La presentacién de los fundamentos tedricos de este trabajo inicia en el
Capitulo 2, donde se definen los conceptos basicos del Modelado Molecular, en-
tre los que destacan las propiedades de un atomo y sus enlaces. En el Capitulo 3
se describen los elementos que intervienen en un proceso interactivo como el que
se lleva a cabo entre una persona y una computadora. Ahi se denotaran carac-
teristicas fundamentales de la percepcion humana, asi como las caracteristicas
del procesamiento de informacién. También se presentan los dispositivos que
una computadora ofrece comunmente para interactuar con sus usuarios. El

Capitulo 4 presenta los aspectos fundamentales de la visualizacién cientifica,



sus antecedentes y los conceptos relacionados con el proceso para generar e in-
teractuar con un modelo grafico en tres dimensiones. A partir del Capitulo 5 se
muestra el desarrollo del sistema, en el cual se presentara el andlisis realizado
para profundizar en el entendimiento de las necesidades planteadas por el clien-
te, asimismo se presentaran los requerimientos, restricciones y prioridades para
la implementacion, ademéas de las propiedades que caracterizan al sistema y la
estrategia de desarrollo. El Capitulo 6 define los diversos disenos que sirvieron
como base para el desarrollo de los componentes del sistema, incluido el diseno
de la interfaz de usuario. La implementacién, descrita en la segunda parte de
este capitulo, muestra las caracteristicas mas importantes del sistema desarro-
llado, asi como ejemplos de su funcionamiento. En el Capitulo 7 se presenta
una comparativa entre dos sistemas ampliamente utilizados por la comunidad
del Modelado Molecular y el sistema descrito en este trabajo. Finalmente, en
la dltima seccién se anotan las conclusiones alcanzadas por el autor respecto al

desarrollo de este trabajo.






Capitulo 2

Fundamentos del Modelado

Molecular

La naturaleza estd plagada de materiales con propiedades tunicas, algunas
de éstas son convenientes para propdsitos humanos y muchas otras resultan
daninas. En todas las areas y durante todos los tiempos la humanidad ha he-
cho uso de sustancias para obtener algiin beneficio, desde madera moldeada en
lanzas para cazar animales hasta complejas aleaciones para proteger a nues-
tras naves espaciales de las condiciones ambientales extremas a las que son
sometidas en su trayecto dentro y fuera de nuestro planeta.

Mediante la observacion y experimentacion hemos aprendido a utilizar ele-
mentos naturales para curar algunas enfermedades, protegernos del medio am-
biente e incluso controlar el sabor de nuestros alimentos, pero esto no ha sido
suficiente, a lo largo de nuestra historia nos hemos enfrentado a retos enormes
como las epidemias. Muchas veces las plantas que ofrecian la cura para cierta
enfermedad escaseaban o eran muy dificiles de encontrar, o peor ain, no se
conocian. Lo anterior atrajo el interés en esta rama de la ciencia; es decir, las
razones que originaban las propiedades de las sustancias, mas ain, a su compo-
sicién. Se investigd la forma de cambiar el estado de los metales, manipular el
efecto de ciertas drogas, controlar el fuego, extraer hierro de minerales, etcéte-
ra. Con éstas y muchas otras experiencias se sentaron las bases para la Ciencia
Quimica, cuyo fin es estudiar la estructura, propiedades y transformacion de
la materia a nivel atémico y molecular [1].

Cuando los cientificos sentaron las bases de la composiciéon y comporta-
miento de ciertas sustancias naturales se dieron a la tarea de crear sustancias

artificiales, es decir, disenadas y construidas por ellos mismos. Esto dio pie a
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un sin nimero de aplicaciones, entre ellas, y siendo un ejemplo por excelencia,
se encuentran los farmacos que han servido para vencer muchos de los pade-
cimientos de la humanidad y que hoy en dia son la herramienta de cura mas
eficaz. Pero no sélo la Medicina se ha beneficiado de esta area de la Quimica,
también la Fisica, al estudiar y mejorar las propiedades ofrecidas por varios
materiales, incluso se han creado materiales con caracteristicas deseables para
cumplir un fin especifico, ejemplos de ello son el acero inoxidable y el plastico.
Del mismo modo la Biologia se alia con la Quimica para estudiar y modificar
el efecto de proteinas, caracterizar genéticamente a los organismos del planeta
y hasta manipular sus cualidades naturales.

La labor de caracterizacién y modificacién de la materia se efectiia a través
de las moléculas que la conforman. Para acceder a ellas se requiere de técnicas
y herramientas especiales, también de modelos que representen su estructura
y comportamiento. Todo lo anterior se enmarca en el campo de estudio del
Modelado Molecular cuya finalidad se describe en este capitulo, el cual es

la base tedrica para el presente trabajo.

2.1. Modelado Molecular

Un modelo es “una descripcién simplificada o idealizada de un sistema o
proceso, desde el punto de vista matematico, es concebido para facilitar calculos
y predicciones” [2]. Basdndonos en el concepto anterior se puede decir que el
Modelado Molecular concierne a las formas de imitar el comportamiento de
moléculas y sistemas de moléculas [3].

En un sentido mas formal, el Modelado Molecular puede definirse como “un
conjunto de técnicas para derivar, representar y manipular las estructuras y
reacciones de las moléculas, asi como aquellas propiedades que dependen de
dichas estructuras” [4].

Actualmente muchas de estas técnicas estan basadas en sistemas de cémpu-
to, de manera que permiten a los investigadores presentar y generar datos de
los sistemas moleculares incluyendo geometria (longitud y dngulo formado por
los enlaces, angulos de torsion), energias (calor de formacion, energia de acti-
vacién), propiedades electronicas (cargas, potencial de ionizacién), propiedades
espectroscopicas (modos vibracionales, intercambios quimicos) y propiedades
de masa (volumen, superficie, difusién, viscosidad, etc.). Sin embargo, es po-

sible realizar algunos estudios sin ayuda de una computadora usando modelos
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mecanicos. La tabla 2.1 muestra un resumen de la historia del Modelado Mo-
lecular, en él puede verse que sus inicios formales se remontan al siglo XIX,
mucho antes de que los sistemas de cémputo modernos aparecieran.

La mayoria de los estudios en Modelado Molecular envuelven tres etapas.
En la primera etapa un modelo es seleccionado para describir la interaccion
entre los componentes de una molécula y la interacciéon entre esta ultima y el
sistema. Los dos modelos mas comtnes son la mecanica cuantica y la mecanica
molecular, ambos modelos permiten que la energia de cualquier arreglo de
atomos y moléculas en el sistema sea calculada, también permite al investigador
determinar la forma en que la energia del sistema varia conforme las posiciones
de los atomos y moléculas cambian. La segunda etapa es el cdlculo en si mismo
o simulacién, como la minimizacién de energia, la dindmica molecular o una
busqueda conformacional. Finalmente, el cdlculo debe ser analizado, no sélo
para determinar propiedades sino también para revisar que se ha efectuado
apropiadamente.

Una caracteristica especial del Modelado Molecular es que los sistemas mo-
leculares se manejan a un nivel atomico, es decir, los atomos son el nivel mas
bajo de informacién[5]. Esto contrasta, por ejemplo, con la Quimica Cuédntica
donde las particulas subatémicas son consideradas como parte del modelo. De
este modo la complejidad de los sistemas se reduce, permitiendo la existencia

de una mayor cantidad de atomos durante una simulacién.

Tabla 2.1: Historia del Modelado Molecular

1860 Por primera vez se considera la estereoquimica estruc-

tural.
1874 Van’t Hoff descubre el Carbdn tetraédrico e introduce la

representacién de una molécula en tres dimensiones|6].

1950 Barton introduce el anélisis conformacional[7].

1957 La mioglobina es la primera proteina cuya estructura

tridimensional se determina mediante cristalografia de

rayos X|[8].
1959 Se desarrollan los modelos de alambre de Dreiding]9].
1965 Se desarrollan los modelos CPK (modelo de una molécu-

la a base de esferas)[9].

1970’s | Los modelos por computadora comienzan a ser
utilizados[3].
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2.2. Conceptos Basicos

2.2.1. Molécula

Una molécula es “la unidad identificable més pequena en la que una sustan-

cia pura puede ser dividida reteniendo su composicion y propiedades quimicas”

10].

La divisién de una sustancia progresivamente en partes mas pequenas no
produce cambios en su composicion o en sus propiedades quimicas hasta que
las partes consisten de una sola molécula. Una subdivision mayor de la sustancia
resulta en particulas mas pequenas que pueden diferir de la sustancia original en
composicion y siempre difieren en propiedades quimicas. En esta tltima etapa
de fragmentacién los enlaces quimicos que mantienen a los atomos juntos se

rompen.

Los atomos consisten de un solo ntcleo con una carga positiva envuelta
por una nube de electrones cargados negativamente. Cuando los atomos se
aproximan uno a otro, las nubes de electrones interactian entre si y con el
nucleo. Si esta interaccién es tal que la energia total del sistema disminuye,
entonces los atomos se enlazan para formar una molécula. Por lo tanto, desde
un punto de vista estructural, una molécula puede consistir de un solo atomo
(como en la molécula de un gas noble como el Helio) o ésta puede consistir de

una agregaciéon de atomos unidos por enlaces quimicos.

Tales enlaces posen una longitud de enlace y también pueden tener ciertas
direcciones, por lo que los atomos adoptan posiciones especificas relativas entre
uno y otro para maximizar la solidez del enlace. Como resultado, cada molécula
tiene una estructura definida y razonablemente rigida, es decir, una distribucion

espacial de sus atomos.

Tedricamente la estructura molecular se determina resolviendo la ecuacién
de mecéanica cuantica para el movimiento de electrones en el campo del nicleo.

Esta ecuacién se conoce como la ecuacién de Schrodinger[3].

En una estructura molecular la longitud de los enlaces y sus angulos son
aquellos para los cuales la energia molecular es la minima. La solucién numérica
a esta ecuacion ha sido desarrollada ampliamente haciendo uso de computado-

ras y super computadoras.
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2.2.2. Atomo

Un atomo es la unidad méas pequena de la materia que tiene propiedades

caracteristicas de un elemento quimico [11].

La mayor parte de un atomo es espacio vacio, el resto consiste del nicleo
cargado positivamente de protones y neutrones rodeados por los electrones car-
gados negativamente. El nicleo es pequeno y denso comparado a los electrones,
los cuales son las particulas con menor carga en la naturaleza. Los electrones
son atraidos a cualquier carga positiva por su fuerza eléctrica. En un atomo,

las fuerzas eléctricas sujetan los electrones al nicleo.

Los electrones en un atomo se encuentran en movimiento alrededor del
ntucleo distribuidos en patrones, llamados orbitales. Estos orbitales a su vez

forman capas.

El comportamiento de un atomo esta fuertemente influenciado por sus orbi-
tales ocupados y sus propiedades quimicas son determinadas por el llenado de

Sus capas.

2.2.2.1. Medida de un atomo

La unidad principal para medir el tamafo de un d4tomo es el angstrom (A)
definido como 1071° metros (0.1 nanémetros). Por ejemplo, el radio del dtomo
de Hidrégeno mide 0.529 A.

El radio de un atomo estd dado por la medida propuesta por van der
Waals[12]. Este radio se obtiene al medir el espacio atémico entre pares de

dtomos no enlazados en cristales!.

2.2.2.2. Numero atémico

Se define como el nimero de unidades de carga positiva en el nicleo. Un
atomo neutral tiene el mismo niimero de electrones y de protones, asi las cargas
positiva y negativa estan en balance exacto. El ntimero atémico determina
las propiedades quimicas de un atomo, incluyendo los tipos de moléculas que

pueden formarse y sus energias de enlace.

'El Apéndice A muestra una tabla con los radios de cada &tomo segin la propuesta de

van der Waals.
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2.2.2.3. Numero de masa atémica

El total de particulas en el niicleo (protones y neutrones) de un dtomo es
considerado el numero de masa atémica o numero de masa. Los dtomos con el

mismo numero de masa, pero diferentes masas atomicas son llamados isétopos.

2.2.2.4. Peso atomico

El término peso atémico o masa atémica, se refiere a la masa de un cierto

numero de atomos de un elemento.

2.2.2.5. Carga eléctrica

Un atomo es eléctricamente neutral, esto quiere decir que posee una carga
eléctrica de cero. Los atomos pueden perder o ganar electrones en reacciones
quimicas o en colisiones con otras particulas.

Atomos con una carga proveniente de ganar o perder electrones, son llamados
iones. Si un atomo neutral pierde un electréon, éste se convierte en un ion
positivo; si gana un electrén se convierte en un ion negativo.

El comportamiento de los electrones en los atomos esta gobernado por las
leyes de la mecénica cuantica. De acuerdo con estas leyes, los electrones ocupan
varias regiones del atomo en patrones llamados orbitales y estos orbitales a su
vez forman capas. Los orbitales son mas facilmente visualizados como nubes
envolviendo al ntcleo. La forma y el tamano del orbital, asi como la energia
del electrén en él, son calculados mediante la ecuacién de Schrodinger(3]. Los
orbitales varfan en forma, van desde suaves y esféricos (debido a los electrones
maés sujetos al nicleo) hasta difusos e irregulares (por los electrones menos

ligados).

2.2.3. Enlace Quimico

Cuando un par de atomos se aproximan uno al otro, sus nicleos y electrones
interactian y tienden a distribuirse en el espacio ellos mismos, de tal forma que
la energia total es menor que la que resultaria de cualquier otra disposicion.
Si el total de la energia de un grupo de atomos es menor que la suma de las
energias de los atomos componentes, entonces ellos se enlazan. La diferencia
entre la energia minima y las suma de las energias de sus componentes es la

energia de enlace.
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Un tipo de enlace quimico es el enlace ionico, en el cual un electrén débil-
mente ligado de un dtomo (porque estd solo en la capa) se transfiere a otro
atomo que requiere un electron para llenar su capa. Los dos iones se mantienen
juntos por atraccion eléctrica.

El otro tipo es el enlace covalente. En esta situacion, el electron de un atomo
alinea su espin? anti-paralelo al electrén del otro 4tomo. Esto, permite que los
dos electrones puedan ocupar el mismo espacio. En el nuevo patron, estos dos
electrones estan mas concentrados en la region determinada por los nticleos de

ambos atomos.

2.2.4. Sistemas de Coordenadas

Las propiedades quimicas de una sustancia estan en funcion de su estructura,
y las técnicas de cristalografia de rayos X permiten a los cientificos determinar
de manera muy precisa la disposicion de los atomos en moléculas complejas.
Como se vio anteriormente, cada atomo en una molécula esta conectado a uno
0 mas atomos vecinos por un enlace quimico. La longitud de los enlaces y
los angulos entre enlaces adyacentes son de suma importancia al describir la
estructura molecular.

La ubicacién de los atomos en el espacio se realiza en dos formas principal-
mente. La manera més directa es especificar las coordenadas cartesianas (x, vy,
z) de todos los atomos presentes en la molécula. Una alternativa es usar coorde-
nadas internas, en las que la posicion de cada atomo se describe relativamente
a otros atomos en el sistema. Las coordenadas internas se describen usualmente
en una matriz Z. Esta matriz contiene un renglén para cada atomo en el sis-
tema. La tabla 2.2 muestra un ejemplo de una matriz Z para la conformacion
escalonada de una molécula de etano®.

En el primer renglén de la matriz se define el dtomo 1, el cual es un atomo
de Carbono (C). El 4tomo 2 es también un dtomo de Carbono que se encuentra
a una distancia de 1.54 A del dtomo 1 (columnas 3 y 4). El 4tomo 3 es un
atomo de Hidrégeno (H) que esta enlazado con el d4tomo 1 y el enlace tiene una
longitud de 1.0 A. El éngulo formado por lo dtomos 2-1-3 es 109.5°, informacién
que es especificada en las columnas 5 y 6. El cuarto dtomo es un Hidrogeno a
una distancia de 1.0 A del dtomo 2, el dngulo formado por los dtomos 4-2-1

es de 109.5°. Un angulo especial es el formado por los dtomos 4-2-1-3 cuya

2Cantidad de momento angular asociado con una particula subatémica o un nicleo [13].
3Hidrocarburo con dos dtomos de Carbono y seis de Hidrégeno (CoHg)
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nimero elemento distancia Atomo Aangulo &tomo angulo Atomo

C

2 C 1.54 1

3 H 1.0 1 109.5 2

4 H 1.0 2 109.5 1 180 3
5 H 1.0 1 109.5 2 60 4
6 H 1.0 2 109.5 1 -60 5
7 H 1.0 1 109.5 2 180 6
8 H 1.0 2 109.5 1 60 7

Tabla 2.2: Matriz Z para el etano.

apertura es de 180°. Este angulo es llamado el angulo de torsién o dihedral
y se define para cuatro atomos A-B-C-D como el dngulo entre dos planos, el
primero contiene a los dtomos A, B, C y el otro a los atomos B, C, D. La Figura
2.1 muestra el par de planos que contienen a los atomos de nuestro ejemplo y

su angulo de torsion.

Figura 2.1: Conformacién del etano.



Capitulo 3

Interaccion

Hombre — Computadora

Los avances en la investigacién de materiales, la depuraciéon de técnicas de
construccion y el diseno de componentes electronicos han permitido construir
computadoras con capacidades muy superiores a los modelos iniciales. Entre
las capacidades mejoradas se encuentran la cantidad de operaciones efectuadas
en una unidad de tiempo y el manejo de una amplia diversidad de dispositivos
periféricos. Debido a ello el concepto de computadora se ha transformado, ha
pasado de ser una maquina especializada en realizar numerosos calculos a con-
vertirse en una herramienta muy 1til para llevar a cabo tareas de casi cualquier
indole, pero es precisamente en este aspecto donde surge la necesidad de estu-
diar y desarrollar técnicas que permitan establecer un medio de comunicacién
eficiente entre el usuario y la computadora, entre el humano y la maquina.

La evolucién de las computadoras ha dado pie al desarrollo de muy diversas
aplicaciones® que las han colocado en diversas 4reas de la sociedad. Hoy un nifio
puede aprender el nombre de los animales usando su computadora en casa; un
cuentahabiente puede efectuar operaciones bancarias desde su equipo portatil;
o bien el personal de la torre de control de un aeropuerto puede dirigir el
trafico aéreo. Esta tendencia anticipa que los usuarios de un sistema de computo
dejaran de ser solamente aquellas personas especializadas o que hayan recibido
algin entrenamiento, en realidad, cualquier persona podra tener acceso a un
equipo y a una aplicacién para efectuar alguna actividad de su interés.

Todo lo anterior conlleva a que el diseno de un sistema no sélo debe satisfacer

'El concepto de aplicacion se refiere a un conjunto de programas ejecutados en una compu-
tadora.

17
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Uso y Contexto

62
Adaptacion a la interaccion con

Organizacion
una computadora

social y trabajo
[

Humano Computadora

=
Procesamiento de T-

informacion
Ergonomia Técnicas de didlogo Gréficos por
computadora
LT, 3 &
comunicaciéone <4
interaccion Dispositivos de
entrada y salida Arquitectura de didlogo
_._ Sistemas previos y
o casos de estudio <===~.,
S N
; \

3 . s P r . . .7
Técnicas de i y Tecnicas de implementacion y
evaluacién H ! herramientas

\ ; N

. \ 4 g
. ’

~ ., Q
0 f &7

"""""""" -*2-> Disefio de Prototipos ==-=st-===="""

Proceso de Desarrollo

Figura 3.1: Interaccién Hombre-Computadora (HCI)

las necesidades funcionales planteadas por el problema original, sino que debe
considerar de manera integral los aspectos relacionados al flujo de informacion
vy a las caracteristicas propias de sus usuarios. Los disenios ergondmicos no
deben limitarse a los dispositivos fisicos, en el caso de los sistemas de cémputo,
deben extenderse a los mecanismos de interaccién con los usuarios. Es asi como
surgen los estudios de métodos de interacciéon y de calidad de la experiencia del
usuario, esta disciplina es llamada Interaccién Hombre - Computadora o IHC?.

En el presente capitulo se abordaran los fundamentos de la interaccion entre
los usuarios y las computadoras. Se destacaran las caracteristicas individuales

de dichos agentes, asi como los mecanismos para enviar y recibir informacion

con los que cuentan.

3.1. Interaccién Hombre - Computadora (IHC)

Este campo de estudio puede definirse como “la disciplina a cargo del diseno,

evaluacion e implementacion de sistemas de computo interactivos para su uso

2En inglés: Human-Computer Interaction (HCT).
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por personas, asi como del estudio de la mayoria de los fenémenos alrededor
de ellos” [14].

En esta definicién pueden notarse varios aspectos. El primero es que su base
se halla en el uso de los sistemas de computo por personas, dichos sistemas
tienen la caracteristica de ser interactivos®. En segundo lugar, se denotan las
dos etapas mas importantes en la creacion de este tipo de sistemas: el diseno y
la evaluacién. Por ultimo, pero siendo la fuente primordial de informacion, se
encuentra el conocimiento de los agentes que llevan a cabo la interaccion. Este
conocimiento abarca las capacidades de una persona para usar una compu-
tadora; los medios que provee una computadora para acceder a sus recursos;
la estructura de la comunicacién entre ambos; el contexto que enmarca su in-
teraccion y factores que intervienen en ésta, como los limites cognitivos de los
humanos. La Figura 3.1 muestra los temas principales que estudia esta disci-
plina. Toda la interaccién entre las personas y las computadoras se da dentro

de un contexto social y organizacional.

La disciplina de IHC también se encarga del proceso de especificacién, diseno
e implementacion de interfaces, asimismo especifica métricas y mecanismos de

evaluacion para dichas interfaces.

Debido a lo expuesto anteriormente se considera que el estudio de la THC
es una materia multidisciplinaria. Se requieren conocimientos de diversas disci-
plinas como la Psicologia para conocer las habilidades cognitivas, perceptivas
y de resolucién de problemas con las que cuenta una persona; Ergonomia
para conocer las capacidades humanas; Ciencias de la Computacién e In-
genieria para proveer los recursos tecnoldgicos necesarios; Diseno Grafico
para desarrollar una presentacion efectiva; entre muchas otras. En la Tabla 3.1

se esquematizan los factores que representan a cada una de estas areas.

Los objetivos de la THC son producir sistemas ttiles cuyo uso sea eficiente
y seguro [16], es decir, se debe desarrollar o mejorar la utilidad, efectividad,
eficiencia, facilidad de uso y seguridad de los sistemas de computo. En este
contexto el término sistema no sélo se refiere al hardware y software sino al
ambiente en su conjunto, como puede ser la organizacién de las personas, las
condiciones en que se efecttiia el trabajo, los procesos seguidos para desarrollar

un producto, etc.

A continuacién se presentaran algunos de los aspectos mas relevantes de los

3Interaccién es la comunicacién entre dos objetos (emisor y receptor) de forma bidirec-

cional y observable. [15]
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Tabla 3.1: Factores en la IHC

Factores Organizacionales Factores Ambientales
Entrenamiento, diseno del trabajo, Ruido, calefaccién, iluminacion,
politicas, roles, organizacion laboral ventilacién

Salud y Factores de El Usuario Factores de
Seguridad Motivacién, satisfaccién, Comodidad
Estrés, desérdenes personalidad, nivel de Equipamiento, entorno,
musculo-esqueléticos, experiencia. asiento, etc.
dolor de cabeza, etc.

Interfaz de Usuario
Dispositivos de entrada y salida, estructuras de didlogo, uso de color, iconos, comandos,

graficos, lenguaje natural, 3D, materiales de apoyo al usuario, multimedios.

Factores de la Tarea
Facilidad, complejidad, inexperiencia, ubicacién de la tarea, repeticién, monitoreo,

habilidades, componentes

Restricciones

Costos, escalas de tiempo, companeros, equipamiento, estructura de construccién

Funcionalidad del Sistema

Hardware, software, aplicacién

Factores de Productividad
Incremento de productividad, incremento de calidad, reduccién de costos, reduccion de

errores, reduccién de requerimientos de produccion, reduccién del tiempo de produccién,

incremento de la creatividad e innovacién con ideas que conduzcan a nuevos productos

agentes que intervienen en un proceso interactivo.

3.2. El Usuario

El primero y méas importante de todos los componentes de un proceso inter-
activo es la persona que hace uso del sistema de cémputo, es decir, el usuario
del sistema. Alrededor de él giran el andlisis y disenio que se llevan a cabo, las
métricas de la mayoria de las evaluaciones estardn basadas en su experiencia y
el desarrollo del sistema se considerara exitoso si ademas de serle 1til le resulta
comodo y sencillo de usar.

Muchos son los aspectos que deben considerarse del usuario, para ello existen
diversos modelos que representan a una persona desde distintas perspectivas
cognitivas. Debido a que el proceso interactivo se efectiia con una computadora
resulta util abordar las caracteristicas del usuario como procesador de informa-

cion*. Este modelo es una vista simplificada del procesamiento de informacién

4Modelo propuesto por Moran y Newell [17] como “Model Human Processor”.
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Figura 3.2: Ojo humano

humano envuelto en la interacciéon con un sistema de cémputo. El modelo
consiste de tres subsistemas: el perceptual, manejo de estimulos sensoriales pro-
venientes del mundo exterior; el sistema principal, que controla las acciones y
el sistema cognitivo, que provee los recursos mentales para conectar a los dos
anteriores.

Para este trabajo centraremos nuestra atencion en los canales de comuni-
cacion, medios de almacenamiento y formas de procesamiento de informacion

con los que cuenta una persona.

3.2.1. Recepcion y Envio de Informacion

En los humanos, la recepcién de estimulos del exterior se realiza a través
de los sentidos®. Para el estudio de la IHC resultan de mayor importancia
los sentidos de la wista, oido y tacto pues los dispositivos de los sistemas de

computo han sido disenados para explotar estas capacidades.

3.2.1.1. Vista

Para la mayoria de las personas este sentido es la fuente de informacién prin-
cipal, mas aun, el cerebro cuenta con una porciéon muy significativa dedicada
al procesamiento visual. Este proceso inicia cuando se recibe una imagen del
mundo exterior y culmina cuando el cerebro le asigna un significado.

El 6rgano encargado de recibir los estimulos luminosos es el ojo (Figura

3.2). Los objetos percibidos reflejan la luz que en ellos incide y su imagen

SFacultades del cuerpo para percibir estimulos provenientes del interior o exterior.
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Figura 3.3: Dalmata olfateando

cruza la cérnea hasta alcanzar el iris que se encarga de expandir o contraer
la pupila para regular la cantidad de luz recibida. La imagen es enfocada en
primera instancia por un tejido llamado lente y finalmente en la retina, aqui se
efectia la transformacion de la imagen a impulsos electro-quimicos que son
transportados a través del nervio éptico hacia el cerebro.

Cuando los estimulos llegan al cerebro comienza la etapa de interpretacion
visual que consiste en el procesamiento de la informacion provista por los ojos.
En esta etapa se realiza el reconocimiento de escenas, diferenciacién de distan-
cias, colores, etc.

Entre las tareas que el cerebro realiza en la interpretacién visual se encuen-
tra la compensaciéon de “defectos” provenientes de la imagen en la retina. Estos
defectos se deben a las incongruencias que la imagen presenta respecto al mo-
delo abstracto almacenado en la memoria de cada persona, el cerebro ajusta
la imagen que esta interpretando para relacionarla con el conocimiento previo.
De esta forma podemos leer una palabra a pesar de su tipografia o tamano;
identificar a un perro incluso sin conocer su raza; o reconocer una imagen cuya
nitidez es muy pobre, como en la Figura 3.3 que, después de cierto tiempo
y basado en la experiencia de cada uno, puede interpretarse como un perro
olfateando una vereda y la sombra de un arbol al fondo.

Otra afinacién efectuada en esta etapa es la determinacién del significado de

lo que se esta viendo segtin el contexto correspondiente. Por ejemplo, la Figura
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Figura 3.4: ;B 6 137

3.4 muestra un simbolo cuyo significado es ambiguo sin un contexto, puede
tratarse del nimero 13 o de la letra B.

En cambio, la Figura 3.5 muestra el significado de ese mismo simbolo en
relacién a un contexto. Si se lee en forma horizontal, el simbolo es el niimero
13, pero si se lee verticalmente se trata de la letra B. De esta forma el cerebro
asigna un significado distinto al mismo simbolo segin el caso. Este ejemplo
muestra también un comportamiento interesante guiado por los Principios de
Gestalt que se describiran mas adelante.

Esta capacidad de eliminar la ambigiiedad del significado de las cosas puede
dar origen a ilusiones 6pticas como las mostradas en la Figura 3.6.

Como ejemplo tenemos a la ilusién de Muller[18] mostrada en la Figura
3.6(a), en ella el segmento de linea izquierdo comprendido entre las flechas
parece ser mas largo que el de la derecha; sin embargo, la flecha que divide a la
linea esta situada exactamente a la mitad. Algo similar ocurre con la ilusion de
Ponzo[19] en la Figura 3.6(b), aqui el bloque superior parece ser més ancho que
el inferior debido al efecto de distancia, pero ambos bloques tienen la misma
medida. Esto muestra que nuestra percepcién de tamano no es totalmente
confiable.

Otra propiedad importante de este sentido es la capacidad de ver en tres

A
2B
C

Figura 3.5: By 13
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(a) Muller (b) Ponzo

Figura 3.6: Ilusiones épticas

dimensiones (3D), gracias a esto somos capaces de percibir la profundidad de
los objetos y de determinar la distancia a la que se encuentran. La visién en 3D
es también una interpretacion, se construye a partir de las imégenes recibidas
por cada uno de los ojos enfocados hacia el mismo objeto. Estas imagenes son
muy parecidas excepto por las diferencias originadas por la separaciéon de los
ojos. Ambas imagenes son procesadas por la corteza visual primaria [20] donde
se calcula la posicién en dos dimensiones respecto al entorno visual (horizontal
y vertical). La tercera dimensién (profundidad) se determina al comparar las
senales de las retinas, si la senal de un ojo es distinta a la correspondiente del
otro, entonces se procede a realizar una triangulacién (Figura 3.7(a)).

Debido a la experiencia desarrollada durante la vida en la interpretacion
visual es posible hacer una buena aproximacion de profundidad aunque los
ojos provean una sola imagen. La determinacion se basa en la comparacion de

las caracteristicas de los objetos percibidos como tamanos relativos, orientacion

(a) Visién 3D (b) Profundidad aparente

Figura 3.7: Visién en 3D
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vertical y horizontal, la superposicion entre ellos y las sombras que proyectan.
De esta forma es que podemos interpretar imagenes bidimensionales como si
se tratasen de figuras en 3D, esto es ampliamente usado en el cémputo gréafico
y serd utilizado en este trabajo. La Figura 3.7(b) muestra un ejemplo de una
imagen con dos personajes que claramente estdn impresos en dos dimensiones,
sin embargo somos capaces de indicar qué personaje esta més cerca basandonos

en sus caracteristicas.

Por tltimo se describird brevemente la teoria de Gestalt [21] que trata sobre
la forma en que la mente se comporta frente a ciertos patrones de estimulos.
Esta teoria propone que el funcionamiento operacional del cerebro es holistico®,
paralelo, andlogo y con tendencias de auto-organizacion [23]. Los siguientes son
los principios de organizacion, la Figura 3.8 muestra ejemplos de cada uno de

ellos:

Proximidad. Agrupamiento regional o cronoldgico de objetos que aparentan

estar juntos (a).

Semejanza Los elementos similares se agrupan en una entidad. La agrupacién

depende de las relaciones de forma, color o tamano de los objetos (b).

Cierre. Elementos que aparentan estar incompletos son interpretados como si

no lo estuvieran (c).

Continuidad. Tendencia a continuar con el comportamiento o patrén presen-

tado por los objetos (d).

Simetria. Percepcion de coherencia en elementos simétricos, si los objetos no

presentan simetria existe el impulso de encontrar el problema (e).

Estas categorias de comportamiento son muy ttiles en el disenio de los ele-
mentos utilizados en los mecanismos de interacciéon, la forma de utilizarlos se

detallara en la seccion Diseno de Interfaces.

6Todas las propiedades de un sistema (biolégico, quimico, mental, etc.) no pueden ser de-
terminadas o explicadas como la suma de sus componentes. El sistema completo se comporta

de un modo distinto a la suma de sus partes [22].
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3.2.1.2. Oido

El oido es otra fuente que provee mucha informacién acerca del entorno. En
este caso el objeto de percepcién son las ondas de sonido”. El oido recibe estas
ondas y las transmite hacia los nervios auditivos. Esto se hace en tres secciones
conocidas como oido externo, oido medio y oido interno (Figura 3.9).

El pabellén auricular recibe el sonido del ambiente y lo conduce hacia el oido
medio a través del conducto auditivo externo. El oido medio es una cavidad
conectada al oido externo por la membrana timpénica y al oido interno por la
coclea. El timpano vibra por la accién de las ondas soénicas provenientes del
conducto auditivo, a su vez, el timpano hace vibrar a los pequenos huesos que
se encuentran dentro de la cavidad del oido medio. De esta forma el sonido es
transmitido a la céclea para asi pasar al oido interno. Cabe mencionar que el
sonido es amplificado antes de llegar a la coclea, pues ésta se encuentra llena de
liquido y la transmision directa del aire al liquido podria ser pobre. La céclea
alberga células en forma de cabello que se sacuden por las vibraciones en el
liquido, al hacerlo liberan agentes quimicos que provocan impulsos en el nervio

auditivo.

Figura 3.9: Oido humano [24]

Una vez que el cerebro obtiene la informacion del sonido proveniente de los

oidos la procesa para identificar su origen y significado.

Localizacion del sonido. El cerebro localiza el origen del sonido mediante

la escucha binaural, es decir, toma en cuenta la informacion que proveen

"Vibraciones que se propagan a través de un medio (cominmente el aire) en forma de

ondas.
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ambos oidos acerca del mismo sonido. Esta informacién es ligeramente
distinta debido a que los oidos se encuentran separados en la cabeza.
Esta diferencia se basa en la amplitud y tiempo reportados por cada
oido, lo cual provoca una sensacién tridimensional. La determinacién de
la ubicacion se efectiia mediante la comparacion del retardo temporal
de cada ofdo, considerando el efecto Haas®. Existen algunos fenémenos
que afectan el desempeno de esta capacidad, por ejemplo, los sonidos con
frecuencia mayor a los 1,000 Hz con longitud de onda menor a 30 cm
s6lo seran escuchados por uno de los dos oidos. Otro ejemplo es el en-
mascaramiento, si se escuchan simultaneamente dos sonidos de diferente

intensidad ocurre que el fuerte enmascara al suave, que no es escuchado.

Identificacion del sonido. El cerebro identifica el sonido con base en sus

propiedades y a la experiencia previa. Entre las propiedades consideradas

estan las siguientes:

Sonoridad: percepcién de intensidad o amplitud.

Volumen: percepcion de potencia.

Altura: percepcién del tono en funcién de la frecuencia.

Timbre: Matiz caracteristico derivado de la forma de la onda del

sonido.

Existen varias teorias acerca del modo en que el cerebro asigna un significado

e importancia a los sonidos. Ejemplo de ello son los modelos de audiciéon que

ofrecen una explicacién de estos procesos.

El Modelo de Schaffer explica el proceso de audicién en funciéon de las re-

laciones entre percepcién sonora y atencién sonora [25]. Este modelo establece

cuatro modalidades de audicion:

= Oir. El sonido es percibido sin intencién de hacerlo, por ejemplo, la bocina

de un auto. Este es el nivel mas elemental de percepcion auditiva.

= Fscuchar. La atencién se enfoca en el significado del sonido y no en el

sonido en si mismo, por ejemplo, el llamado a la puerta. A las personas

no les interesa el sonido, sino que alguien requiere entrar.

8Si un sonido proviene de varias fuentes, s6lo se toma en cuenta el mas cercano y se le

ubica en un punto intermedio.
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» Fntender. Los sonidos son discriminados por el valor que se les ha asigna-
do, de este modo la atencién se centra en algunos de ellos. Por ejemplo,

escuchar el sonido del mar evoca una sensacién de calma.

= Comprender. También conocido como audicion semantica, implica la in-
tencién de aprender significados o valores, el sonido es tratado como un
signo que representa algo. Por ejemplo, el tono de voz de una persona

puede sugerir su estado de animo.

3.2.1.3. Tacto

Este sentido es fundamental en el entendimiento del entorno, provee infor-
macién importante sobre el estado de los elementos que nos rodean, asi como
retroalimentacion sobre acciones fisicas que estamos realizando incluyendo ad-
vertencias sobre algin dano, ésto a través del dolor. Mediante este sentido es
posible percibir la temperatura de los objetos, su textura, forma, peso, tamano,
ete.

Los estimulos provenientes del exterior del cuerpo son percibidos por la piel,
sin embargo, es posible recibir estimulos del interior del mismo indicando el
estado de los tejidos y érganos. De esta forma el cuerpo es capaz de regular su
propio estado, como la presion arterial, volumen de la vejiga, magnitud de las
contracciones del corazoén, entre otros.

La piel y varios tejidos internos cuentan con receptores encargados de en-
viar seniales al cerebro, estos receptores son llamados corpisculos [26]. Funda-
mentalmente existen cuatro clases de corptisculos que nos permiten identificar

estimulos:

» Corpusculos de Meissner. Permiten identificar el tamano y forma de los

objetos, asimismo sirven para identificar su textura.

» Corpusculos de Pacini. Permiten determinar el grado de presion percibi-

do. Asi es posible conocer la consistencia y peso de los objetos.

= Corpusculos de Ruffini. Perciben los cambios de temperatura en relacién

al calor. Son especialmente sensibles en la cara dorsal de las manos.

s Corpusculos de Krause. Determinan la sensacion de frio respecto a nues-

tra temperatura corporal (36°C a 37°C).
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Figura 3.10: Un modelo de la estructura de la memoria.
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3.2.1.4. Movimiento

El cuerpo cuenta con una serie de mecanismos basados en el movimiento de
los miusculos, lo cual nos permite dar respuesta a los estimulos del ambiente.
Las respuestas van desde una accion fisica para cambiar nuestra posiciéon o la
de los objetos; emitir o bloquear sonidos; aplicar fuerza; entre muchos otros.

Estas respuestas cuentan con propiedades que resultan de importancia en
un proceso interactivo, y las caracteristicas pueden variar dependiendo de la
edad y estado fisico de cada persona.

El tiempo de respuesta a un estimulo auditivo es de aproximadamente 150
ms, en el caso de un estimulo visual es de 200 ms y de 700 ms para el dolor. El
tiempo puede variar con una combinacién de estos estimulos [27]. Factores como
la habilidad o practica pueden disminuir el tiempo de respuesta, sin embargo
la fatiga puede incrementarlo.

Otra propiedad es la precision. Usualmente se piensa que la precisién se
ve comprometida por un menor tiempo de respuesta, pero esto no es necesa-
riamente cierto, depende de las caracteristicas de cada persona. Usuarios con
mayor experiencia y habilidades son capaces de proveer respuestas con menor
cantidad de errores que aquellos inexpertos que responden mas lentamente.
Ejemplo de ello son los video-juegos, en donde los jugadores menos hébiles no
alcanzan etapas superiores del juego a pesar de que son mas cuidadosos en sus

respuestas.

3.2.2. Memoria

El reconocimiento de la interpretacién de la informacion percibida por los
sentidos se basa en la comparacién de los estimulos con la experiencia previa

de cada persona, esta experiencia es almacenada en la memoria. La memoria
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es capaz de resguardar informacién de muy distinta naturaleza, asi como de
especificar diferentes tiempos de “vida” para esa informacion. El modelo de
la Figura 3.10 muestra las tres etapas que pueden identificarse al analizar el

comportamiento de la memoria cuando una persona interactiia con el ambiente.

3.2.2.1. Memoria Sensorial

La memoria sensorial actiia como recipiente temporal de los estimulos reci-
bidos a través de los sentidos. Existe una memoria sensorial por cada uno de
los sentidos: memoria visual, memoria aditiva y memoria tactil. Los estimulos
se transmiten a la memoria de corto plazo si se estd poniendo atencién o si
son de interés como el dolor. Esta memoria almacena los estimulos por unos
milisegundos para permitir su reconocimiento, posteriormente la informacion

es reemplazada.

3.2.2.2. Memoria de Corto Plazo

Comunmente llamada Memoria de Trabajo, pues su funcién es actuar como
proveedor de datos cuando se procesa informacién. Por ejemplo, recordar los
operandos y los cédlculos parciales en una multiplicaciéon o el contexto en la
lectura de este parrafo.

Esta memoria tiene capacidad muy limitada y la persistencia de los datos es
de alrededor de 200 ms [27]. La capacidad de almacenamiento varia entre 5 y 9
“datos”. La forma en que se agrupan estos datos puede mejorar el rendimien-
to de la memoria. Por ejemplo, si se intenta aprender la secuencia telefénica

nimero por nimero resultara mas dificil que hacerlo por secciones:

Uno por uno ‘ Bloque por bloque
0445525002356 ‘ 044 55 2500 23 56

3.2.2.3. Memoria de Largo Plazo

El objetivo de esta memoria es almacenar informacion durante mucho tiem-
po, ésta le es transferida de la memoria de corto plazo. Existen varias diferencias
significativas respecto a esta tltima. Se cree que su capacidad de almacenamien-
to es ilimitada; su velocidad de acceso es relativamente baja (alrededor de 100

ms); y el olvido ocurre muy lentamente.
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Figura 3.11: Informacién en una red semantica.

Hay dos tipos de esta memoria: memoria episddica y memoria semantica.
La primera representa la memoria de eventos y experiencias de manera serial,
ello nos permite reconstruir los eventos que han ocurrido a lo largo de nuestra
vida. La memoria semantica es un registro estructurado de hechos, conceptos
y habilidades que hemos adquirido. La informacién en ella es derivada de la
memoria episddica cuando aprendemos nuevos hechos o conceptos de nuestras
experiencias. La Figura 3.11 muestra un ejemplo de la forma en que la memoria
puede almacenarse en una red semantica.

Los procesos en la memoria pueden dividirse en los siguientes:

Almacenamiento. La informacién proveniente de la memoria de corto plazo
es almacenada mediante repeticion o practica, esta transferencia es mas

efectiva si las repeticiones se distribuyen a través del tiempo.

Olvido. Es la eliminacién u omisién de la informacion almacenada. Esto se
da por el desuso de la informacion o bien porque su recuperacion resulta

complicada.

Recuperacién. Este proceso puede dividirse en dos ramas reproduccion y
reconocimiento. En la primera, la informacion se recrea de la memoria.
En la segunda, se identifica la informacién que ya ha sido almacenada

con anterioridad.
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3.2.3. Procesamiento de Informacion

Los humanos, al igual que los animales, son capaces de almacenar y recu-
perar informacion, sin embargo hay procesos que muestran la capacidad de
las personas para usar esa informacion para razonar y resolver problemas, atin

cuando ésta sea parcial o inexistente.

3.2.3.1. Razonamiento

Es el proceso mediante el cual usamos el conocimiento que tenemos para
derivar conclusiones o inferir algo respecto al contexto. El razonamiento se

clasifica en deductivo, inductivo y abductivo.

Deductivo. Este razonamiento deriva la conclusion légicamente necesaria de
las premisas dadas. Es importante hacer notar que esto puede producir
una conclusion logica que estd en conflicto con nuestro conocimiento del

mundo. Por ejemplo:

1. Si esta lloviendo, entonces el pasto esta seco.
2. Esta lloviendo.

3. Por lo tanto, el pasto esta seco.

La deducciéon es valida, sin embargo el resultado depende de la validez
de las premisas. Esto hace que la conclusion se vea comprometida si el

conocimiento que tenemos no es valido.

Inductivo. El razonamiento inductivo es el proceso de generalizar la conclu-
sion de casos que conocemos a casos desconocidos. Por ejemplo, si todos
los camiones que conocemos tienen cuatro llantas, entonces todos los
camiones deben tener cuatro llantas. En general esto no es cierto, sin em-
bargo no se cuenta con evidencia de lo contrario. Este proceso es 1til en el
aprendizaje pues se tiende a abstraer el comportamiento de los elementos

del entorno.

Abductivo. Este razonamiento parte de un hecho hacia la accion o estado
que lo causé. Este método es usado para derivar las explicaciones a los
eventos que observamos. Este razonamiento, aunque ttil, puede dirigirnos
a suposiciones erréneas acerca del origen de los eventos. Por ejemplo:

sabemos que Juan siempre conduce muy rapido cuando ha bebido. Si
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Figura 3.12: Dispositivos de una computadora.

vemos a Juan conduciendo muy rapido podemos inferir que él ha estado
bebiendo. Esto puede ser falso si la causa es que esta atendiendo una

emergencia.

Estos métodos pueden resultar en afirmaciones falsas, sin embargo explican
el comportamiento de las personas frente a situaciones cotidianas. Por ello es

importante tomarlos en cuenta en la observacion del proceso interactivo.

3.3. La Computadora

Las computadoras cuentan con componentes especializados para la interac-
cién con los humanos. Algunos de esos componentes son simplemente intérpre-
tes para desplazar informacién fisicamente entre el usuario y la maquina. Otros

estan relacionados con el control y presentacion de la interaccion.

El modelo de una computadora es mas claro que el de una persona, en una
computadora es posible indicar aquellos elementos que reciben informaciéon de
los que la emiten, asimismo conocemos exactamente en qué momento y cémo
se efectia el almacenamiento de la informacién. Su procesamiento esta basado

en aplicaciones que siguen uno o varios algoritmos para efectuar su tarea.

La Figura 3.12 muestra algunos ejemplos comunes de los dispositivos que

componen a una computadora personal®.

9La mayoria de las computadoras utilizan alguna variante de ellos.
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3.3.1. Dispositivos de Entrada

Los equipos de computo proveen una extensa variedad de dispositivos para
recibir instrucciones. Se clasifican segin el tipo de datos que reciben de tal
forma que existen dispositivos que obtienen informacién en forma de texto,
imagen, datos o posicion. A continuacion se daran algunos ejemplos de ellos y

se describira la forma en que se utilizan.

Teclado. Dispositivo conformado por teclas (botones) que tienen asignado
un simbolo, este simbolo es remitido a la computadora en caso de que la te-
cla sea oprimida. En la actualidad las teclas pueden combinarse para proveer
mas informacién. La distribucién de las teclas mds utilizada es la QWERTY '°
(Figura 3.13), esta disposicién utiliza simbolos latinos y su uso se remonta a
las maquinas de escribir mecanicas. El uso de un teclado QWERTY requiere
entrenamiento en mecanografia y su objetivo es agilizar el proceso de escritura
de manera que cuatro dedos de cada mano se colocan sobre la fila central de
teclas. Para encontrar esta disposicion sin tener que mirar el teclas, las teclas
correspondientes a los dedos indice de cada mano (F y J, respectivamente)
tienen algun rasgo distintivo al tacto como una muesca. Esta disposicién de
teclado facilité su consumo en oficinas, desplazando a maquinas de escribir con

ayuda de una aplicacién para procesar textos.

[ ] Texto [ ] Control [ ]Nomeros

|

S O DoE [-E EOO
o 0 [ ] e ] = O G
aps " 5

i« ZeMEINMEIEEET= ] [ )0,

=
[]
[

Figura 3.13: Distribucion de teclado QWERTY.

Ratén (mouse). Este dispositivo cuenta con los mecanismos para proveer a
la computadora una posiciéon en dos dimensiones y un evento al ser presionado
alguno de sus botones. Su uso se basa en el cambio de su posicién por medio

de una mano del usuario, de esta forma se indica qué elemento de la aplicacion

19E] nombre QWERTY proviene de las primeras seis letras de su fila superior de teclas.
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se esta referenciando y es posible senalarlo para efectuar alguna accién sobre

él.

Otros dispositivos. Hoy en dia existen innumerables ejemplos de dispo-
sitivos que permiten ingresar informaciéon de muchas clases como lectores de
codigos de barras, digitalizadores de imagenes, sensores 6pticos, etc. Todos ellos
basan su funcionamiento en la transformacion de informacion del mundo real

en datos que sean susceptibles de almacenamiento y procesamiento.

El desarrollo de estos aparatos ha sido tratado ampliamente por la disciplina
de la ergonomia a nivel fisico, que se encarga del estudio de la adaptabilidad
de las herramientas a las necesidades y caracteristicas humanas, asi como de

su entorno.

3.3.2. Dispositivos de Salida

Estos dispositivos son los encargados de comunicar informacion al usuario.
Su diseno se basa en los sentidos humanos a quien van dirigidos, pantallas para
la vista, altavoces para el oido y en algunos casos, dispositivos que generan

vibraciones o movimientos mecanicos para estimular al sentido del tacto.

De manera inversa a los de entrada, los dispositivos de salida convierten los
datos almacenados en la computadora en senales o estimulos significativos para

las personas.

Pantalla (Monitor). Desde su aparicién, este ha sido el dispositivo de salida
por excelencia. En sus inicios se representaron sélo letras y nimeros, palabras y
operaciones. Con el paso de los anos su desarrollo permitio representar figuras
geométricas planas, posteriormente de color. Hoy en dia reproducen imagenes
de alta calidad y son capaces de representar simulaciones de objetos tridimen-
sionales e incluso el movimiento de éstos. La tecnologia que se utiliza para
lograr este tipo de estimulos se discutird mas adelante, en el Capitulo 4.

Esta representacion de elementos pictoricos ha dado pie a la explotacion del
sentido de la vista de las personas. Es posible desplegar elementos que aluden
a aquellos existentes en la realidad y de esta forma simular un comportamiento
parecido, lo que deriva en que los usuarios pueden hacer uso de su experiencia

previa para manipular la computadora.
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Figura 3.14: Arquitectura de von Newmann [28].

Impresora. Fiel companero de los sistemas de computo, este dispositivo es
capaz de marcar en papel letras y niimeros resultantes de algin proceso. Su evo-
luciéon permite expresar simbolos e imagenes de alta calidad y color en lienzos
de gran variedad y tamano.

Cabe hacer notar que la lectura de textos en papel es mas eficiente que en
pantalla debido a que el brillo y contraste del monitor es irregular, varia de
uno a otro y la frecuencia de refresco es artificial. En cambio, el papel ofrece
un contraste 6ptimo y el brillo estd en funcién de la iluminacién, que es el

elemento natural para la vista.

Altavoces. Otro elemento que, aunque utilizado en menor medida, resul-
ta efectivo para comunicar resultados o retroalimentacién son los altavoces o
bocinas de la computadora. Con ellos es posible reproducir musica, sonidos
asociados a eventos del sistema y ofrecer retroalimentacién al usuario acerca

de alguna tarea que se esté efectuando.

3.3.3. Memoria

La memoria es el dispositivo principal en un equipo de cémputo concebido
bajo la arquitectura de von Newmann. En ella se almacenan las instrucciones
y los datos que han de ser procesados.

Los equipos de computo modernos cuentan con dispositivos de diferentes
clases para almacenar este tipo de informacién. Sin embargo, por mucha ca-
pacidad que posean, todos se caracterizan por ser finitos. Ademaés, los tiempos

de respuesta varian segin los mecanismos de acceso a datos y el material con
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que estén construidos. Este aspecto debe considerarse en el proceso interactivo,

pues influye en la percepcion que el usuario tiene acerca del estado del sistema.

3.3.4. Procesamiento

Las computadoras son capaces de efectuar millones de operaciones por se-

gundo. Estas operaciones son la descomposicién de un conjunto de instrucciones

preestablecidas en la Unidad Central de Procesamiento (UCP'"). Cuando un

programa se ejecuta, sus instrucciones son efectuadas por la UCP. La ejecucion

de una instruccion sigue la siguiente secuencia:

1. Lectura (fetch). La instruccién se recupera de la memoria asignada al

programa.

. Decodificacion. En este paso la instruccién es dividida en secciones, cada

una de estas secciones tiene cierto significado para los componentes de la

UCP. Esta divisién estd determinada por el conjunto de instrucciones'.

. Ejecucién. Una vez que la instruccion ha sido decodificada, las operacio-

nes que en ella se establezcan son efectuadas por la unidad correspon-
diente de la UCP. Por ejemplo, las operaciones aritméticas son realizadas
por la ULA3,

. Escritura (writeback). Finalmente, el resultado de las operaciones se al-

macena en la memoria. Esta memoria puede ser un registro del propio

UCP o alguna secciéon de la memoria principal.

Este proceso varia segtin la arquitectura del microprocesador. En algunos

existen varias ALU’s, otros cuentan con diferente conjunto de instrucciones,

ete.

HTambién conocida como CPU (Central Processing Unit); por sus siglas en inglés.
12Coleccién de instrucciones ejecutables propias de cada microprocesador.
13Unidad Légico-Aritmética.
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Visualizacion Cientifica

Entre los objetivos primordiales de la ciencia se encuentran la adquisicion y
la organizacion de conocimiento mediante el uso de métodos aplicados a hechos
objetivos. Dicho conocimiento puede formularse en predicciones cuantitativas
o cualitativas, estas predicciones se estructuran en forma de reglas o leyes que
indican el comportamiento de un sistema y cémo éste se vera afectado bajo

clertas circunstancias.

Un rasgo de las reglas es que deben ser reproducibles, esto con el fin de
llevar a cabo un par de las actividades mas importantes de la ciencia: la ex-
perimentacion y la observacion. Sin embargo, en muchas ocasiones reproducir
un sistema o fenémeno en su estado natural no es posible o no es practico;
por ejemplo, no es posible reproducir un tornado de dimensiones reales para
su estudio; tampoco es préactico hacer funcionar cada prototipo de un vehicu-
lo en desarrollo. No obstante, lo que si es posible es realizar descripciones a
escala, es decir, considerando las caracteristicas que dan forma al sistema en
cuestién, pero cuyas dimensiones o costos las hacen viables para reproducirse
en un ambiente controlado. A esta forma de describir un sistema se le llama
modelo.

Segun sus caracteristicas, los modelos pueden clasificarse en varios tipos, en-
tre ellos estan los fisicos, analdgicos, conceptuales y matematicos. Este tltimo
ha resultado muy provechoso para la ciencia moderna, ya que se sustenta en una
plataforma formal, o dicho de otro modo, esta basado en una teoria matematica
(abstracta) que posee un conjunto de relaciones que satisfacen proposiciones de-
rivadas de una coleccion de axiomas aplicables a dicha teoria. Ello permite que
al hacer coincidir un modelo matematico con el sistema estudiado sea posible

aplicar a éste tultimo proposiciones ya probadas y asi deducir sus propiedades.

39
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Existe un grupo especial de modelos mateméaticos que son utilizados frecuen-
temente en el quehacer cientifico, especialmente cuando las técnicas analiticas
no son las adecuadas o su aplicaciéon resulta muy compleja, tal grupo se ca-
racteriza por utilizar métodos numéricos. Estos métodos conducen a soluciones
aproximadas con valores siempre numéricos y cuyo desarrollo requiere célcu-
los de intensidad considerable. Por tal razén se encuentran muy ligados a los
sistemas de computo y a su evolucién.

En la actualidad este tipo de modelado se utiliza en diversos campos de
estudio, desde la representacion de la conducta de un sistema financiero has-
ta la simulacion del comportamiento de un par de galaxias colisionandose. La
descripciéon de un sistema se efecttia mediante la caracterizacion de sus compo-
nentes en términos numeéricos; por ejemplo, las interconexiones entre los atomos
de una molécula pueden representarse numéricamente con una matriz de ad-
yacencias. Adicionalmente, si este conjunto de conexiones cambia durante el
tiempo podria anadirse una dimension a la matriz antes mencionada.

Una vez que se tiene la caracterizacion del sistema estudiado en términos
numéricos es posible realizar calculos que reflejen el comportamiento del siste-
ma bajo ciertas condiciones. Volviendo al ejemplo de la molécula, si la posicion
de los atomos dependiera del tiempo, entonces podria aplicarse una funcién
que relacionara el tiempo y la posicién de cada atomo en el arreglo. Como es
de esperarse, son diversas las técnicas en las que se puede aplicar un modelo
numérico y dado que todos los elementos estan descritos en términos de niime-
ros, la cantidad de datos resultantes de un proceso de caracterizacion resulta
comtnmente elevada. Sin embargo, tales resultados deben ser interpretados por
los cientificos para lograr el entendimiento requerido.

El proceso interpretativo se efecttia con los mismos canales descritos en el
capitulo anterior, es decir, los resultados arrojados por las técnicas matemati-
cas finalmente se analizan usando los sentidos humanos. De esta manera se da
paso a una herramienta muy 1til para la ciencia, la visualizacién cientifica.
Su utilidad radica en que una representacién visual de los resultados permite
un mejor entendimiento para los humanos, ya que el procesamiento de informa-
cion a través de imagenes explota capacidades inherentes a nuestros cerebros y

sentidos como la caza de patrones, identificaciéon de objetos, etc.
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4.1. Antecedentes

Esta disciplina ha acompanado a la ciencia mucho antes de que los equipos
de computo aparecieran; sin embargo, éstos se han convertido en su herramien-
ta primordial, a tal grado que al dia de hoy la gran mayoria de los estudios
cientificos utilizan visualizacion generada por computadora. Estos sistemas de
visualizacién se apoyan en la disciplina llamada Graficaciéon por Compu-
tadora, cuya finalidad es generar imagenes mediante dispositivos electronicos,
la cual dirige sus esfuerzos hacia la produccion de imagenes cada vez mas rea-

listas.

Sus inicios se dan con la invencién de los monitores con tubos de rayos
catddicos (CRT). Tiempo después se crean los primeros dispositivos de entrada
como el ratén (mouse). Posteriormente, comienza la aparicién de aplicaciones
como los juegos e interfaces para comunicar instrucciones. Durante la década
de los 60’s Ivan Sutherland introduce los conceptos de poligonos, lineas, ar-
cos, etc. También disend los primeros algoritmos de transformaciones asi como
estructuras de datos para almacenamiento. Es considerado el fundador de los

graficos por computadora.

Los equipos de computo y las aplicaciones que operaban en ellos siguieron
evolucionando durante los anos 70’s y 80’s, caracterizandose por el desarrollo
de videojuegos y programas de computadora muy demandantes, lo que ha obli-
gado a los fabricantes a construir dispositivos de despliegue con mas y mejores
capacidades de computo hasta el punto de tener microprocesadores, memoria
y canales de datos disenados especialmente para desplegar imdgenes. A partir
de la década pasada se consolidé un area del computo visual muy importante,

el fotorrealismo.

El desarrollo de software que puede emular con gran éxito fendmenos natu-
rales como la refraccion y reflexion de la luz, asi como una interminable gama
de materiales y colores, dando pie a la produccion de peliculas para cine, televi-
sion y videojuegos enteramente basados en esta tecnologia. Un punto especial
en esta ultima etapa de la historia del computo visual es la especificacién de
bibliotecas de software para el manejo de graficos en tercera dimensién, como
OpenGL y DirectX(®). Sus caracteristicas y disponibilidad han permitido la
penetracion en nuevas areas de desarrollo como la realidad virtual aumenta-
da, animacién y modelado para anuncios publicitarios, lo mismo que para la

visualizacién cientifica, sélo por mencionar algunas.
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4.2. Visualizacion Cientifica

La visualizacién cientifica es un conjunto de técnicas que permiten dar una o
varias representaciones visuales a expresiones simbolicas, basandose en el hecho
de que los humanos buscan rasgos, estructuras, patrones, tendencias, anomalias
y relaciones en los datos. Estas representaciones pueden proveer muestras cuali-
tativas de grandes y complejos conjuntos de datos, resumir informacion y asistir
en la identificacion de regiones de interés, asi como proporcionar parametros
apropiados para analisis cuantitativos mas especificos. Idealmente, la visuali-
zacion coadyuva a las capacidades de percepcion del sistema visual humano.

Los sistemas de visualizacién pueden clasificarse de distintas formas, a con-

tinuacion se presenta una clasificacion segun la tarea a la cual estan sirviendo.

Visualizaciones exploratorias. El usuario no necesariamente conoce lo que
estd buscando. Esto crea un escenario dinamico en el cual la interaccion es
critica. El usuario busca estructuras o tendencias y esta tratando formular

hipotesis.

Visualizacién confirmatoria. El usuario tiene una hipdtesis que necesita
ser comprobada. Este escenario es mas estable y predecible. Los parame-
tros del sistema son también predefinidos. Las herramientas analiticas
son necesarias para permitir la confirmacién o refutacion de la hipdtesis

observada.

Visualizaciones de produccion. El usuario tiene hipotesis validadas y por
lo tanto conoce lo que se estda presentando, asi se concentra en refinar
la visualizacién para optimizar la presentacion. Esta es la més estable y

predecible de las visualizaciones.

Hoy en dia se cuenta con cierta variedad de arquitecturas que se concentran
en producciones de alta calidad con un costo computacional menos elevado; no
obstante, es posible tratar de dar un bosquejo de una arquitectura comun en

la que la mayoria se basa, sobre todo en el &mbito modular.
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4.3. Graficaciéon por Computadora

El proceso de generacién de iméagenes varia segin la plataforma que lo im-
plemente, sin embargo es posible dar una linea de produccion mediante la cual
se obtienen imagenes de un modelo tridimensional construido a partir de un
conjunto de datos. La figura 4.1 muestra la linea bésica para producir graficos.
En ella se pueden observar los procesos requeridos para generar una imagen

basada en datos introducidos por el usuario.

Construccion Incorporacion

de la de la Recorte Proyeccién M_apeo d
z pixeles

escena camara

anbaidsag

©
o
=1
=
o
Q
-

456 358 213 13 |7 | i memmme WY N -
25 12 213 4- 4-

86 220 897 TS
998 12 647
789 55 164

Datos Usuario Visualizacién

Figura 4.1: Linea de Produccién de Gréficos

Construccion de la escena. Los objetos especificados en los datos son repre-
sentados con elementos geométricos como cilindros, esferas, cubos, planos,
etc. Cada uno de estos elementos se expresa con tres coordenadas de un
espacio cartesiano. En este espacio se definen todos los elementos que
posteriormente seran presentados en pantalla, asi como las operaciones
para modificar sus propiedades. Es importante destacar que hasta este
momento, los objetos se encuentran representados de manera abstracta
pues toda su manipulacion se realiza a nivel numérico, la tarea de los
procesos subsecuentes es trasladar esta abstraccion a una representacion

visual.

Un proceso inherente a la construccion de la escena es la teselacion.
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Figura 4.2: Ejemplo de
creacién de una escena. Los
atomos expresados en ren-
glones con su simbolo y coor-
denadas son modelados con
esferas de manera abstracta

en la escena.

Teselacion. Descomposicion de un elemento geométrico complejo en elemen-
tos mas simples como la descomposicion de la superficie de una esfera en
tridangulos o cuadrilateros para reducir la cantidad de célculos necesarios
para determinar propiedades como el color o la iluminacién. La figura 4.3

muestra la geometria de una esfera después del proceso de teselacion.

Figura 4.3: Descomposicién
de las esferas que represen-

tan a los atomos en elementos

geométricos mas simples.

Incorporacion de la Camara. Es el proceso donde se inicia el camino hacia
la generacién de gréaficos. Aqui se realiza una tranformacién de los obje-
tos definidos en el espacio tridimensional en coordenadas relativas a la
posicion y orientacion de una camara virtual. La cdmara se utiliza para
definir la posicion del “observador” y el campo visual que éste tendra a

su disposicion.

Figura 4.4: La cémara
virtual determina la posi-

cién del observador y el

campo visual.
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Recorte. Dependiendo de la posicion de la camara, es posible que no todos
los objetos de la escena estén dentro del campo visual, para eliminar a
aquellos que no lo estén se realiza el proceso de recorte. Esta técnica es
util pues se reduce el nimero de elementos que seran procesados en etapas

posteriores sin afectar la imagen final.

Figura 4.5: Los objetos

que escapan al campo vi-
sual son eliminados de
las etapas posteriores de

la graficacion para reducir

céalculos.

Proyeccion. Una vez que el espacio de objetos geométricos a sido descrito
en términos del punto de vista del observador, es necesario realizar una
nueva tranformacién, esta vez a coordenadas bidimensionales. De esta
manera se inicia el tratamiento de la representacién como una imagen.
Este proceso es similar al realizado por las camaras de cine, que proyectan
los objetos del mundo real en una cinta plana.

Figura 4.6: Los elementos
de la escena tridimensional
son proyectados en un plano

para iniciar su tratamiento

como imagen.

Mapeo a Pixeles. Proceso donde se hace un mapeo de los vectores bidimen-
sionales a un formato raster, es decir, a una estructura de datos represen-
tada generalmente por una malla rectangular (pixeles). Segun la técnica

utilizada para la asignacion de colores, es posible efectuar una interpo-
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lacion basada en los valores de los vértices de cada celda de la malla o

asignar un color determinado por una textura alojada en memoria.

Figura 4.7: Se efecttia el

mapeo de vectores a formato

raster, obteniendo una malla

de pixeles a los cuales se asig-

naran colores o texturas.

Depliegue. Los pixeles generados son mostrados en un dispositivo de salida
como un monitor, de esta manera se obtiene una imagen producto del

tratamiento dado por los procesos anteriores.

Figura 4.8: El gréfico resultan-
te de la linea de produccién se o

despliega en un dispositivo de 0 ==
salida.

A lo largo de este capitulo se describieron algunas de las caracteristicas de
la visualizacion como una herramienta cientifica que coadyuva a la exploracion
de nuevas hipotesis y a la confirmacién de las ya existentes. Esta herramienta
sera utilizada en el presente trabajo para elaborar representaciones visuales de
arreglos moleculares cuyas estructuras y propiedades son comunmente expresa-
das de forma numérica. Por ejemplo, la posicion de los atomos que la componen
se expresan en matrices de vectores tridimensionales.

Para elaborar dicha representacion se utilizaran técnicas de graficacion por
computadora siguiendo el proceso de produccion anteriormente descrito. Estas
técnicas serviran para generar imagenes que permitiran a los usuarios del sis-
tema observar a los arreglos moleculares estudiados desde distintos puntos de
vista y con mecanismos interactivos orientados al intercambio de informacion

a través de los sentidos humanos.



Capitulo 5

Analisis de Requerimientos y

Estrategia de Desarrollo

En los siguientes capitulos se describe el proceso de desarrollo de un sistema
computacional para la visualizacién de arreglos moleculares. Se presentaran las
técnicas utilizadas para conocer, modelar y analizar las necesidades a satisfa-
cer con el fin de obtener una lista de requerimientos. Se conocera la estrategia
de desarrollo a seguir, asimismo se especificara la arquitectura propuesta que
guiaria la etapa de implementacion. Finalmente se presentaran los recursos uti-
lizados para la programacién del sistema, los resultados obtenidos, su alcance
respecto a las metas planteadas y una comparativa con otros sistemas cuyo

objetivo es similar al de este trabajo.

En este capitulo se describe el proceso de andlisis de la tarea del usuario efec-
tuado para explorar y modelar las acciones que los usuarios llevan a cabo para
alcanzar sus objetivos, con dicho andlisis se logré obtener una lista detallada
de necesidades que sirvié como punto de partida para generar una especifica-
cion de requerimientos donde se anota el propdsito del sistema, asi como los
requerimientos funcionales y no funcionales que debe cumplir. Finalmente se
presenta la estrategia de desarrollo planteada para construir el sistema, la cual
considera las restricciones de operacion y las funcionalidades requeridas para

definir las plataformas de implementacion y guias de diseno.

47
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5.1. Analisis de la Tarea del Usuario

Con el fin de lograr un entendimiento mas profundo acerca de las necesidades
que dan origen al desarrollo de este sistema se decidié efectuar un Andlisis
de la Tarea del Usuario®. El objetivo de este andlisis es estudiar lo que un
usuario debe hacer en términos de acciones o tareas para alcanzar una meta
determinada[29].

El analisis se conforma por tres etapas fundamentales mostradas en la figura
5.1. En la etapa inicial se busca explorar los aspectos mas generales del proyecto
con el fin de identificar factores como el personal involucrado, el ambiente de
trabajo, su organizacién, los términos y conceptos que manejan, asi como las
restricciones que deberan ser consideradas para el desarrollo del sistema. En la
siguiente etapa se deben identificar los objetivos buscados, asi como las tareas
a realizar para alcanzarlos. Para organizar la informacion obtenida es necesario
hacer una representacién jerarquica en términos de tareas donde se puedan
observar sus relaciones, dependencias y condiciones de tal forma que sea posible
delimitar los alcances, prioridades y responsabilidades tanto del sistema como
de los usuarios. A partir de este modelo es posible realizar una especificacion

de requerimientos del sistema, el cual se vera mas adelante.

5.1.1. Entrevistas No Dirigidas

Las entrevistas no dirigidas son el primer acercamiento al planteamiento del
problema. En éstas, los clientes deben expresar las expectativas sobre el sistema
en sus propios términos, ademas de exponer de manera abstracta los procesos y
estructuras que definen a su organizacion. Con base en la informacién recabada,
se debe obtener un panorama general que sirva como punto de partida para
determinar los objetivos del sistema, el entorno de operacion, la terminologia
inherente al contexto del caso, la clasificacién de los actores que lo operaran y
los recursos disponibles.

En el caso del presente trabajo se realizaron entrevistas con el personal del
Proyecto Universitario de Nanotecnologia Ambiental de la Universidad Nacio-
nal Auténoma de México (PUNTA - UNAM).

El objetivo del PUNTA es desarrollar catalizadores? basados en materiales

'Por sus siglas en inglés: UTA (User Task Analysis)
2 Catalizador: Sustancia que acelera o retarda una reaccién quimica (transformacién de

una sustancia en otra) sin consumirse[30].
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Entrevistas No Dirigidas

Los actores involucrados hacen un
planteamiento expresado en
sus propios términos

Se obtiene el panorama
general del problema a resolver

contexto g
objetivos

e — Cc

Entrevistas Dirigidas & &

El equipo de desarrollo profundiza en
los procesos y determina las

tareas involucradas Se identifican y
detallan las tareas efectuadas

A e
El NS

9‘

Modelado

Se elabora un modelo que
especifique la jerarquia de tareas y

las relaciones entre ellas SR
|
[ | |
tarea tarea tarea
1 2 3
subtarea subtarea subtarea subtarea subtarea subtarea
1.1 1.2 21 22 3.1 3.2

Se cuenta con la informacién especifica para
llevar a cabo los objetivos planteados
expresada en una estructura jerarquica.

Figura 5.1: Anélisis de la Tarea del Usuario
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nanoestructurados® que aporten soluciones para el abatimiento de la contami-
nacion atmosférica en areas urbanas.

Para realizar su labor, los investigadores en nanotecnologia manipulan sus-
tancias a nivel de atémico y molecular con el fin de obtener materiales que
posean ciertas propiedades utiles. Un ejemplo de este ejercicio es la fabrica-
cién de circuitos integrados (chips) a través de la reubicacién de los dtomos
del silice*. Mediante esta modificacién se obtiene un material que conserva las
propiedades de semiconduccién del Silicio y que también permite la impresion
de transistores.

El tratamiento de moléculas se realiza usando las bases tedricas y técnicas del

Modelado Molecular® cuyos principios establecen tres etapas fundamentales:

Definicién de la estructura molecular
Aqui se establecen las propiedades iniciales de la molécula usando datos
experimentales o realizando modelos teéricos basados en los atomos que

la conforman.

Calculo de propiedades y simulacién de dindmica molecular
Estos calculos se realizan cominmente a través de sistemas de simulacion
numérica los cuales permiten, por ejemplo, efectuar una identificacion
automatica de enlaces, optmizar la organizacién de los &tomos buscando
un minimizaciéon de energia o determinar la dindmica molecular. Este
ultimo proceso es un cédlculo que considera al tiempo como una variable,
es decir, el resultado que arroja es la serie de estados de la molécula a

través del tiempo de la simulacion.

Analisis de la estructura resultante
Esta etapa se realiza con el apoyo de distintas representaciones tridimen-
sionales de la molécula, dichas variantes resaltan propiedades particulares
de los componentes de las moléculas, como los radios que determinan las
orbitas de los atomos, los grupos de atomos de un mismo elemento iden-
tificados por colores o la estructura formada a partir sélamente de los

enlaces en la molécula.

3 Nanoestructura: Objeto cuyas dimensiones son comparables a las dimensiones molecula-
res o microscépicas, es decir, son del orden de los nanémetros (1 nm = 1x10~2 m)[31].

48ilice: Nombre comtin del diéxido de Silicio (SiOs).

5El Modelado Molecular se describe en el Capitulo 2
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El personal del proyecto PUNTA se conforma de especialistas en Modelado
Molecular, estudiantes de licenciatura y posgrado con bases cientificas en las
areas de la Fisica, Quimica y Ciencia de Materiales. La mayoria de ellos cuenta
con experiencia en el uso de software para la simulacién numérica de arreglos
moleculares y de visualizacién tridimensional. Un punto importante es que
cuentan con conocimientos en el manejo de ambientes tipo Unix y desarrollo

de programas de computadora en lenguaje de programacién C.

5.1.2. Entrevistas Dirigidas

A partir de la informacion descrita en la seccién anterior se condujeron
entrevistas dirigidas, es decir, se discutieron temas especificos para hallar ca-
racteristicas y condiciones particulares que llevaron a la identificacion de las
acciones realizadas por los usuarios para alcanzar sus objetivos.

Partiendo del hecho de que el objetivo principal es la modelacion de molécu-
las el cual se consigue realizando las etapas de definicion, caracterizacion y
andlisis de una estructura molecular. Se procedié a profundizar en el signifi-
cado practico de estos pasos (el resultado de este ejercicio se describe en las

siguientes tres secciones).

5.1.2.1. Definicién de la estructura molecular

Esta tarea corresponde a la especificacién de cada atomo en la molécula,
esto se realiza a partir de moléculas ya definidas en un banco de datos, o bien
se puede definir una estructura utilizando modelos tedricos como la mecdnica
cudntica o la mecdnica cldasica. Para ambos casos, los usuarios se valen de
representaciones tridimensionales de la molécula para establecer la ubicacion
de los atomos correspondientes. Los tipos de representacion utilizadas son las

siguientes:

» Esferas y Varillas

Una de las representaciones més comunes y basicas. Su objetivo es mos-
trar a los atomos de la molécula con radio proporcional al de van der
Waals® que permita la observacién de los enlaces entre ellos. Los &to-
mos se muestran como esferas y los enlaces como varillas. Comuinmente,

los enlaces se dividen por dos colores, cada uno corresponde al atomo

6El apéndice A presenta una lista que asocia un radio a cada elemento de la tabla periédica.
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adyacente. La figura 5.2 muestra la estructura de una molécula de agua

compuesta por dos dtomos de Hidrégeno y uno de Oxigeno (H»O).

Figura 5.2: En el modelo Es-
feras y Varillas los &dtomos de
Hidrégeno se ven como esferas
blancas y el &tomo de Oxigeno en
rojo. Esta representacién permite

observar los enlaces existentes.

» CPK

Su nombre proviene de las inciales de sus creadores Corey, Pauling y
Koltun[32]. También llamado de llenado de espacio (space filling), mues-
tra a cada atomo con su respectivo radio segin la clasificacién de van der
Waals que se basa en el radio determinado por la 6rbita més externa del
atomo. Provee una vista de la superficie externa de la molécula. En la

figura 5.3 se observa la molécula del agua antes descrita.

Figura 5.3: Molécula del agua
en CPK. El Oxigeno se observa en
rojo y el Hidrégeno en blanco, en
este caso se hace énfasis en la su-
perficie de la molécula determina-
da por las érbitas externas de los

4tomos.

Enlaces

Esta representacién, también llamada modelo de Dreiding”, se basa en el
modelo Esferas y Varillas, excepto porque los atomos se representan como
terminales de las varillas solamente. Su utilidad radica en que permite una
observaciéon mas clara de la estructura del arreglo molecular sin tener a
los 4tomos como distractores. Una molécula de agua (H2O) representada

con este modelo se observa en la figura 5.4.

"Originalmente, el modelo de Dreiding era un modelo fisico que permitia armar una

molécula al unir cilindros que representaban a los enlaces[33].
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Figura 5.4: Molécula de agua vista co-
mo Enlaces. Aqui se observa la estructu-
ra determinada por los enlaces, sin em-
bargo los colores se basan en los atomos:

Oxigeno en rojo e Hidrégeno en blanco.

s Alambre

Bajo la misma perspectiva que la representacion anterior, este modelo se
piensa para moléculas de gran tamano donde la manipulacién requiere
una cantidad de célculos considerable debido a su densidad de elementos.
En esta representacion sélo se muestran los enlaces sin volumen, es decir,
solo mediante un segmento de recta con color. No ofrece detalles sobre la
estructura del arreglo, s6lo una visiéon general. La figura 5.5 muestra a la

molécula del agua en términos de esta representacion.

Figura 5.5: Molécula del agua vista en
Alambres. Esta representacién se realiza
mostrando a los enlaces como segmentos
de recta conservando sélo los colores de

los 4tomos.

Otro punto importante acerca de la especificacién de la estructura molecular
es que los datos que la conforman se almacenan en en archivos con formatos es-
peciales. Existe una amplia diversidad de formatos, el uso de uno u otro depende
de las caracteristicas de la molécula. Por ejemplo, para moléculas orgénicas®
se utilizan el formato PDB; para datos sobre los estados de una molécula en
una simulacién se utiliza el formato XYZ; también existe el formato MOL, que
se utiliza por varios sistemas de simulacion numérica. La especificacion de los

formatos es la siguiente:

s Formato PDB

El formato PDB (Protein Data Bank)[35] provee una representacién estandar
para datos de estructuras macromoleculares derivadas de difraccion de ra-

yos X y estudios de resonancia magnética nuclear. Esta representacion se

8Los compuestos organicos son aquellos formados fundamentalmente de Carbono y enlaza-
dos con elementos como el Hidrégeno, Oxigeno o Nitrégeno[34]. En esta clase de compuestos

se encuentran las proteinas, las enzimas, etc.
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cred en los anos 70’s y actualmente es soportada por varias organizaciones

para el resguardo de datos sobre proteinas y ADN.

La representacion de una molécula se realiza en un archivo de texto con
formato de columnas fijo. Los datos minimos requeridos para conformar

una molécula se muestran con el siguiente ejemplo:
Molécula del Agua (H,O)

fndice Simbolo

Inicio del archivo 1! HEADER

Titulo del archivo-~ 2 | TITLE WATEl?i MOLECULE H20

eacion d 3! ATOM 0.000 0.780 0.190
Fspecificacion de... 4 | ATOM 0.000 0.000 -0.380
;.5 ATOM 0.000 -0.780 0.190

Especificacion de 6 i CONECT |

enlaces /| CONECT

i 8 CONECT |
i Coordenadas del espacio
Fin del archivo-- 9 | END cartesiano en Angstroms

El atomo 1 (Oxigeno) se enlaza con
los dtomos 1 y 3 (Hidrégeno)

Figura 5.6: Molécula del Agua en formato PDB.

El significado de cada linea es el siguiente:

1. Marca de inicio de archivo con la llave HEADER.
2. Titulo de la molécula usando la llave TITLE.

3. Atomo de Hidrégeno. Se le asocia el indice 1, el simbolo H y sus

coordenadas del espacio cartesiano expresadas en Angstroms.
4. Atomo de Oxigeno. Indice 2, simbolo O y sus coordenadas.
5. Atomo de Hidroégeno. Indice 3, simbolo H y sus coordenadas.

6. Especificaciéon de enlace. Se define un enlace entre el 4tomo con

indice 1 (Hidrégeno) y el dtomo con indice 2 (Oxigeno).
7. Enlace entre el dtomo 2 (Oxigeno) y los atomos 1 y 3 (Hidrégeno).
8. Enlace entre el dtomo 3 (Hidrégeno) y el dtomo 2 (Oxigeno).

9. Marca de fin de archivo, llave END.
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s Formato MOL

Originalmente llamado MDL Molfile consiste en la representacién de ato-
mos, enlaces, conectividad y coordenadas de una molécula[36]. Nueva-

mente, a través de la molécula del agua se mostrara su forma mas basica.

Encabezado--{ 1' water.mol

Simbolo

Comentario - 2 Generated by: OpenBabel

R ) 4.0130  0.8310 -9.0830
Especificacion de._. 4 | 4.9410  0.8440 -8.8370 H

atomos 3.7500 -0.0680 -9.2930 H

Especificacion de
enlaces

Coordenadas del espacio
cartesiano en Angstroms

Tipo de enlace

Fin del archivo

El atomo 1 (Oxigeno) se enlaza con el
atomo 2 (Hidrégeno)

Figura 5.7: Molécula del Agua en formato MOL.

El significado de cada linea es el siguiente:

1. Encabezado del archivo.
2. Comentario.

3. Especificacion de dtomo. Solamente se indican sus coordenadas car-
tesianas expresadas en Angstroms y el simbolo del Oxigeno. Implici-

tamente se le asocia el indice 1.
4. Atomo de Hidrégeno, simbolo H e indice 2.
5. Atomo de Hidrégeno, simbolo H e indice 3.

6. Definicién de enlace. Las dos primeras cifras indican el indice de los
atomos involucrados (Hidrégeno y Oxigeno) y la ltima el tipo de

enlace (covalente).

7. Enlace entre el dtomo 1 (Oxigeno) y el atomo 2 (Hidrégeno) me-

diante un enlace covalente.

8. Marca de fin de archivo.
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s Formato XYZ

Formato de archivo no estandarizado para representar moléculas[37]. Este
formato especifica la geometria de una molécula y en caso de existir, uno

o varios de sus estados. Su estructura se muestra utilizando la molécula

del agua:
Simbolo Coordgnadas duel espacio
o i cartesiano en Angstroms
~ Numero de pasos— 1! 2/
Atomos en el paso —i 21 3/
3
Paso 1+ Especificacion de_: , 1 "} 06077070
it P ’ ’
FOMeT 51H 0.6 -0.7 0.0
Atomos en el paso i 6 '3
77,00.0 0.2 0.0
Paso 2 Especificacion de __: S'H 0.8 0.97 0.0
atomos | | i :
29 ' H 0.8 -0.9 0.0

Figura 5.8: Molécula del Agua en formato XYZ.
El significado de cada linea es el siguiente:

1. Cantidad de estados representados en el archivo.
2. Numero de atomos en el estado 1.

3. Especificaciéon de un atomo de Oxigeno. Se anota su simbolo y sus

coordenadas cartesianas expresadas en Angstroms.

4. Atomo de Hidrogeno. Se anota su simbolo y sus coordenadas carte-

sianas.

5. Atomo de Hidrégeno. Se anota su simbolo y sus coordenadas carte-

sianas.
6. Numero de atomos en el estado 2.
7. Atomo de Oxigeno. Se anota su simbolo y sus coordenadas

8. Atomo de Hidrogeno. Se anota su simbolo y sus coordenadas carte-

sianas.

9. Atomo de Hidrogeno. Se anota su simbolo y sus coordenadas carte-

sianas.



5.1. Analisis de la Tarea del Usuario 57

5.1.2.2. Caracterizacién

Para lograr una descripciéon mas detallada y real del arreglo molecular de-
finido, es necesario aplicar una serie de métodos numéricos cuyo objetivo es
optimizar la geometria del arreglo con base en calculos de energia; identificar
los enlaces quimicos; minimizar la energia de la molécula para conseguir una
estructura estable’. También es posible aplicar métodos que calculen las pro-
piedades de la molécula a través del tiempo, como la simulacién de Dindmica
Molecular o Monte Carlo.

En esta etapa se utilizan sistemas de simulacion numérica, los cuales aplican
métodos de Mecdanica Cudntica y Mecanica Cldsica para la obtencién de pro-
piedades de la molécula. Existe una amplia variedad de dichos sistemas, éstos
ofrecen métodos especificos segtin el drea de estudio (como la Quimica orgéni-
ca, Quimica inorgénica, Ciencia de Materiales, Bioquimica, etc.). La figura 5.9
presenta una lista con algunos de los sistemas existentes, asi como los métodos
que soportan. También se puede apreciar que algunos de ellos estdan basados en
arquitecturas distribuidas.

Cabe destacar que estos sistemas son compatibles con los formatos de archivo

descritos en la seccién anterior.

5.1.2.3. Analisis

El analisis busca observar la estructura resultante de los procedimientos
anteriores a través de las representaciones tridimensionales utilizadas en la
etapa de definicién de la molécula. Sin embargo, se requieren herramientas
adicionales para medir propiedades puntuales de ésta y asi poder evaluar las
hipétesis planteadas. A continuacion se presenta la lista de cdlculos que sirven

de apoyo para la etapa de andlisis de la molécula.

1. Calcular distancias y angulos entre atomos.
2. Calcular cantidad de atomos y enlaces en la estructura.

3. Organizacion de atomos mediante cédigos de color e indicaciéon de sus

simbolos.

4. Extraer iméagenes fijas del modelo para su uso en reportes.

9Una molécula se considera estable cuando es eléctricamente neutral y sus dtomos estdn

unidos por enlaces covalentes[10].
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T M(iinimizac’i()n Dinamica | Monte Met,:én_ica Identificacion Acel;:':ll‘cién M;'!)ta(;(;os
e Energia | Molecular | Carlo Cuantica de Agua Hardware | Bioguimica

Abalone Si Si Si Si

ACEMD Si Si Si

AMBER Si Si Si

gsecsﬁéii}r‘ si si Extensible si si

Balloon Si

BOSS Si Si Si

COSMOS Si Si Si Extensible

Desmond Si Si

GROMACS Si

GROMOS Si Si Si

ICM Si Si Si Si

LAMMPS Si

MacroModel Si Si Si Extensible Si

Materials Studio| Si Si Si Si

MedeA Si Si Si Si

MCCCS Towhee Si

MDynaMix Si

MOE Si Si Extensible Si

MOIL Si Si

MOLDY Si

NAB Si

Packmol

Prime Si Si Extensible Si

Protein Local

Optimization Si Si Si Si

Program

STR3DI32 Si Si

Selvita Protein

Modeling Si Si Si

Platform

TINKER Si Si Si Extensible Si

VMD Si Si

YASARA Si Si

Zodiac Si

Figura 5.9: Sistemas para Modelado Molecular.
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Las conclusiones del andlisis se anotan en un reporte donde los usuarios
describen sus observaciones e incluyen los valores obtenidos mediante las he-

rramientas y las imagenes del modelo.

5.1.3. Modelado de Tareas

La especificacion de tareas debe ser modelada de tal manera que se presenten
explicitamente las acciones necesarias para alcanzar una meta, la secuencia en
que se deben ejecutar, las condiciones de inicio y de término, asi como las
relaciones entre ellas. Para expresar estas caracteristicas es posible utilizar una
representacion jerarquica donde se observe al conjunto de tareas en distintos
niveles de abstraccién, mostrando siempre las relaciones entre un nivel y sus
subniveles.

Las figuras 5.10 y 5.11 muestran el modelo generado a partir de la etapa de
exploraciéon donde se aplicaron las entrevistas dirigidas y no dirigidas. En ellas
se puede observar un arbol invertido, cuya raiz es la tarea fundamental de los
usuarios y los niveles inferiores son una descomposicion mas detallada de las
acciones necesarias para alcanzarla. Las marcas en las aristas entre sus nodos
son constructores'® que determinan la secuencia de ejecucién de las tareas en
el siguiente nivel, asimismo se anade una etiqueta a cada nodo para asociarle

una entrada en la lista de descripcion.

5.1.3.1. Especificacién de Tareas

La figura 5.10 muestra la descomposicién jerarquica de las tareas requeridas
para llevar a cabo el objetivo de los usuarios: Modelar un arreglo molecular. En
la siguiente lista se especifica la meta de cada tarea representada por un nodo

en el drbol, sus condiciones de arranque (si las tiene) y el resultado esperado.

0) Modelar arreglo molecular
Se busca obtener un arreglo molecular artificial con propiedades que ten-

gan utilidad para fines cientificos y/o industriales.

= Condiciones de inicio: Modelos de representacién tridimensional
para moléculas; sistemas numéricos para caracterizacién y simula-

cién; herramientas para calculo puntual de propiedades.

10Un constructor indica si las tareas se ejecutardn de manera secuencial, paralela, alternada

o si son opcionales.
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\

Modelar arreglo
molecular

secuencialmente
v

Realizar la tarea 0 equivale a
realizar las tareas 1, 2y 3

/

(8]
oD Definir Caracterizar Analizar
TN estructura molécula molécula
23
o~
o
= secuencialmente opcionales
[ B, J— v v
o © 1
g8 )
B5 | ()
-2 continta...
o !
T
Ny oo
LA
S
&« @ Seleccionar Definir Ajustar Optimizar Simular
modelo atomos modelo geometria| |energia dindmica
secuencialmente opcionales
v v

L

Definir Definir posicién || Definir enlaces Girar Desplazar
elementos || de d&tomos entre atomos modelo modelo

Figura 5.10: Modelar arreglo molecular.

continuacion

tarea 3
secuencialmente
v

3.1 3.3

Elegir Reproducir Calcular Fotografiar Generar
modelo dindmica propiedades modelo reporte

opcionales opcionales
v v

Ocultar | | Etiquetar || Cambiar color| | Seleccionar || Calcular distancia || Calcular angulo || Calcular cantidad
enlaces | | &tomos de dtomos atomos entre dtomos entre dtomos de dtomos

Figura 5.11: Analizar molécula

= Resultado esperado: Reporte con observaciones y conclusiones

sobre el estudio del arreglo molecular.

1) Definir estructura
Paso inicial del modelado, aqui se establecen las posiciones iniciales de los

atomos mediante una representacion tridimensional que facilite la mani-
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pulacion de la molécula.

» Condiciones de inicio: Modelos de representacion tridimensional

para moléculas.

» Resultado esperado: Estructura inicial de una molécula almace-
nada en un archivo PDB, MOL o XYZ.

1.1) Seleccionar modelo
Se elige uno de los modelos de representacion tridimensional para ayudar
en la manipulaciéon de la molécula: CPK, Enlaces, Esferas y Varillas o
Alambres.

= Condiciones de inicio: Modelos de representacion.
» Resultado esperado: Herramientas del modelo para manipular

molécula.

1.2) Definir dtomos
Se deben especificar los elementos que conformaran a la molécula, sus

posiciones en el espacio cartesiano y los enlaces considerados.

» Resultado esperado: Disenio preliminar de una molécula almace-
nado en un archivo PDB, MOL o XYZ.

1.2.1) Definir elementos
Se seleccionan los elementos quimicos que conformarén la molécula.
= Condiciones de inicio: Numero atémico o simbolo del elemento.
= Resultado esperado: Atomo del respectivo elemento incorporado

en el arreglo molecular.

1.2.2) Definir posiciéon de dtomos
Se asigna una posicién en el espacio cartesiano a los atomos del arreglo,
esto se hace en términos de Angstroms.

= Condiciones de inicio: Atomo y coordenadas cartesianas.
= Resultado esperado: Atomo posicionado en las coordenadas indi-

cadas.

1.2.3) Definir enlaces entre dtomos

Se especifican enlaces quimicos entre pares de atomos.
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» Condiciones de inicio: Atomo de origen y atomo destino.
= Resultado esperado: Enlace especificado entre el par de dtomos.
1.3) Ajustar modelo
Se manipula el modelo para ajustar su posicién en el espacio y obtener
un punto de vista diferente.
» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Modelo en una nueva posicion.
1.3.1) Girar modelo
Se gira el modelo respecto a alguno de los ejes cartesianos para observar
la molécula desde otro angulo.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Modelo en una nueva posicion.
1.3.2) Desplazar modelo
El modelo se desplaza en una direccién paralela a los ejes cartesianos para
observar algin area en particular.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Modelo en una nueva posicion.
2) Caracterizar molécula
Mediante la aplicacién de métodos numéricos se busca tener una estructu-
ra molecular que asemeje condiciones reales como una geometria 6ptima
y estable, asi como calcular propiedades sobre el comportamiento de la
molécula.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Arreglo molecular cuya estructura sea el re-

sultado de la aplicacién de los métodos numeéricos.

2.1) Optimizar de geometria
Es un proceso donde se realizan célculos de mecanica molecular, analisis
conformacional o simulacién de Monte Carlo!! para obtener una estruc-

tura que tenga propiedades cercanas a la realidad.

HMétodo que genera configuraciones aleatorias en cada paso y decide si una configuracién
es aceptada segun los criterios que se le indiquen.
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» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.

» Resultado esperado: Arreglo molecular con estructura modifica-
da.

2.2) Minimizar energia
Se buscan los puntos minimos de las superficies de energia, para lo que se
utilizan sistemas de cémputo que modifican la geometria de la molécula

hasta obtener una estructura estable.

» Condiciones de inicio: Arreglo molecular y sistema de minimiza-

cion de energia.

» Resultado esperado: Arreglo molecular estable.

2.3) Simular dindmica
Se realiza una simulacion del comportamiento de los elementos de la
molécula durante un periodo de tiempo, el comportamiento obedece a la
aplicacion de las leyes de Newton, mecanica cuantica, mecanica molecu-

lar, etc.

= Condiciones de inicio: Arreglo molecular y sistema de simulacién

para dinamica molecular.

» Resultado esperado: Datos sobre el estado del arreglo molecular

en cada paso de simulacion.

3) Analizar molécula
Esta tarea consiste en estudiar el arreglo molecular definido y caracteri-
zado en pasos anteriores. Mediante la manipulacién del modelo tridimen-
sional se analiza la estructura y se calculan propiedades cuantitativas que
se utilizaran para generar un reporte donde se compararan los resultados

obtenidos y las hipotesis planteadas.

» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.

» Resultado esperado: Reporte con observaciones del estudio de la

molécula.

3.1) Elegir modelo
Se elige uno de los modelos de representacion tridimensional para ayudar
en la manipulacion de la molécula: CPK, enlaces, esferas y varillas o

alambres.
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» Condiciones de inicio: Modelos de representacién y arreglo mo-
lecular.

» Resultado esperado: Herramientas del modelo para manipular la

molécula.

3.2) Ajustar modelo
Se manipula el modelo para ajustar su posicion en el espacio y obtener un
punto de vista diferente, asi como para incorporar o eliminar informacién

acerca de los componentes de la molécula.

» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.

» Resultado esperado: Modelo en la posicién y con los datos indi-
cados.

3.2.1) Girar modelo
Se gira el modelo respecto a alguno de los ejes cartesianos para observar
la molécula desde otro angulo.
» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
= Resultado esperado: Modelo en una nueva posicion.
3.2.2) Desplazar modelo
El modelo se desplaza en una direccién paralela a los ejes cartesianos para
observar algin area en particular.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Modelo en una nueva posicion.
3.2.3) Ocultar enlaces
Los enlaces definidos en la molécula se ocultan si el estudio requiere ob-
servar solamente los dtomos que la componen.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Modelo sin enlaces.
3.2.4) Etiquetar dtomos
Para apoyar en la identificacién de los elementos que conforman la molécu-

la, se asigna una etiqueta a cada atomo con el simbolo quimico que le

corresponda.
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» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.

» Resultado esperado: Modelo mostrando los simbolos de cada ato-

mo.

3.2.5) Cambiar el color de los dtomos
Para ayudar en la identificacién ciertos elementos en la molécula, se asigna
un color arbitrario a ciertos elementos quimicos. De esta forma se pueden

identificar grupos de atomos de un elemento en particular.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Modelo presentando atomos en el color ele-

gido.

3.3) Reproducir dindmica
Si se cuenta con los datos de dindmica molecular, se reproduce el com-

portamiento de la molécula a través del tiempo.
» Condiciones de inicio: Arreglo molecular y datos de los estados
de la molécula en un lapso de tiempo.
» Resultado esperado: Modelo presentando el arreglo molecular en

el estado seleccionado.

3.4) Calcular propiedades
Para apoyar en el analisis de las propiedades del arreglo molecular, se
efecttian mediciones de distancia entre un par de atomos, angulo formado

por tres atomos y el conteo de atomos en la molécula.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
= Resultado esperado: Datos obtenidos de las mediciones.
3.4.1) Seleccionar dtomos
Esta tarea se realiza para indicar sobre qué atomos se efectuaran las
mediciones.

= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.

» Resultado esperado: Seleccién de atomos para efectuar alguna

medicion.
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3.4.2) Calcular distancia entre dtomos
Calculo de la distancia cartesiana medida a partir de los centros de un

par de dtomos. La distancia se expresa en Angstroms.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular con un par de atomos
seleccionados.
» Resultado esperado: Distancia entre el par de atomos selecciona-

do.

3.4.3) Calcular dngulo entre dtomos
Célculo del angulo formado por tres dtomos expresado en grados. El
resultado de este cédlculo es el angulo perteneciente al vértice del segundo

atomo seleccionado.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular y tres dtomos seleccio-
nados.
» Resultado esperado: Angulo formado por el vértice del segundo

atomo.

3.4.4) Calcular cantidad de dtomos
Para identificar cambios en la estructura de la molécula después de una
caracterizacion, se realiza un conteo de sus atomos.
= Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
= Resultado esperado: Niumero de atomos en la molécula.
3.5) Fotografiar modelo
Para ilustrar las observaciones hechas a la molécula se adquieren imagenes
o fotografias de ella mostrando la posicién y los datos del modelo.
» Condiciones de inicio: Arreglo molecular.
» Resultado esperado: Imagen del modelo.
3.6) Generar reporte

Las conclusiones del andlisis se anotan en un reporte donde se describen

las observaciones, los datos de las mediciones y las imagenes del modelo.

» Condiciones de inicio: Observaciones, mediciones e imagenes del

modelo.

» Resultado esperado: Documento con las conclusiones del analisis.
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5.1.4. Conclusiones

Derivado del andlisis de tareas elaborado previamente, se obtuvieron las
siguientes conclusiones respecto a las necesidades que el sistema desarrollado

en este trabajo debe satisfacer:

1. Una herramienta de visualizacién adquiere importancia en las etapas don-

de el usuario requiere manipular e interpretar un arreglo molecular.

2. Para apoyar la exploracion de la estructura y propiedades de una molécu-
la, se requieren diversas representaciones visuales que permitan observar,
por ejemplo, su superficie externa, los enlaces quimicos existentes, su
estado a través de un lapso de tiempo determinado, la posiciéon de los

elementos que la conforman, etc.

3. Sumados a las representaciones visuales de una estructura molecular,
son necesarios mecanismos interactivos para explorar los elementos de
la molécula definidos en el espacio cartesiano. Para ello, se requiere que
la representacién pueda ser manipulada de tal manera que el usuario ten-
ga la posibilidad de acceder a cualquier seccion de la molécula que él

determine.

4. Ademas de los calculos de propiedades realizados mediante mecanica
cudntica y/o mecdnica cldsica, son necesarias herramientas que provean
datos acerca los elementos de la molécula y sus relaciones, entre los datos
necesarios se encuentra la medicion de distancias y angulos entre atomos,

tipos de atomos, enlaces, etc.

5. Las tareas realizadas por los usuarios pueden apoyarse en datos de inves-
tigaciones previas o de resultados arrojados por sistemas de simulacion
numérica. Estos datos se almacenan en formatos de diversa indole, por lo
que se requieren herramientas que permitan su manipulacién de manera

transparente.



68 Capitulo 5. Requerimientos y Estrategia de Desarrollo

5.2. Especificacién de Requerimientos del

Sistema

Una vez recopilada la informacion en torno a las necesidades existentes, se
elaboro la lista de requerimientos funcionales y no funcionales con los que el
sistema debe de cumplir. Estas caracteristicas se determinaron a partir de las
necesidades planteadas por los clientes a lo largo de las entrevistas y por las

caracteristicas derivadas del andlisis de la tarea del usuario.

5.2.1. Propésito

El sistema se concibe como un instrumento que apoyara a investigadores,
académicos y estudiantes interesados en el Modelado Molecular. Su propdésito
es proporcionar herramientas que sean de utilidad para el estudio de arreglos
moleculares mediante técnicas de visualizacién cientifica y gréficos por compu-
tadora. De la misma forma, el sistema debe proveer mecanismos de interaccion
que faciliten las tareas de manipulacion e interpretacion de informacion a través

de interfaces graficas de usuario.

5.2.2. Requerimientos no funcionales

Para asegurar que el sistema desarrollado en este trabajo sea compatible
con el ambiente de operacién donde sera implantado se deberan satisfacer los

siguientes requerimientos no funcionales.

5.2.2.1. Distribucién

Una condicién importante que debe considerarse en la implementacion del
sistema es el uso de herramientas distribuidas bajo la licencia GPL (General
Public License o Licencia Ptiblica General en espanol)?, de tal manera que el

propio sistema deberd liberarse bajo esta misma licencia.

5.2.2.2. Diseno

Debido a la naturaleza experimental de las actividades realizadas por los

usuarios, el disenio del sistema debera permitir su extension para dotarle de

P2http:/ /www.gnu.org/copyleft /gpl.html
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nuevos modelos de representacién sin que esto signifique la modificacién del

sistema en su totalidad.

5.2.2.3. Plataforma de Software

El sistema debera desarrollarse sobre plataformas que permitan su operacién
en ambientes compatibles con la distribuciones de Linux: RedHat y Debian,

asi como con las versiones de Microsoft Windows®: XP y Vista.

5.2.2.4. Plataforma de Hardware

Dado que la labor de los usuarios se realiza con equipo de computo perso-
nal, tanto de escritorio como portétil, se plantea la siguiente configuracion de

hardware como ambiente de operacién minimo para el sistema en cuestion.

= Unidad de Procesamiento compatible con el procesador Intel x86 de 32
bits.

= Memoria RAM de 512 MB.

= Unidad de almacenamiento de 5 GB.
= Teclado del tipo QWERTY.

= Raton.

= Monitor a color con resolucién de 800 x 600 pixeles.

5.2.2.5. Almacenamiento

El almacenamiento de datos se efectuara usando los formatos para descrip-
cién de moléculas PDB, MOL y XYZ.

5.2.3. Requerimientos funcionales

Tomando como base el analisis de tareas llevado a cabo, se definieron las
siguientes funcionalidades que han de ser implementadas por el sistema de

computo desarrollado en el presente trabajo.
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5.2.3.1. Modelos de Representacion

El sistema debe proveer las siguientes representaciones graficas de arreglos
moleculares que permiten explorar propiedades estructurales, cualitativas y

cuantitativas:

1. Modelo CPK.
2. Modelo de Esferas y Varillas.
3. Modelo de Enlaces.

4. Modelo de Alambre.

5.2.3.2. Acceso Visual

Para permitir acceder visualmente a las propiedades del arreglo molecular
representadas graficamente se deben proveer mecanismos para aplicar las si-

guientes transformaciones al modelo:

1. Traslaciones con direccion paralela a los ejes cartesianos.

2. Rotaciones respecto a los ejes cartesianos.

5.2.3.3. Reproduccion de Estados

Una molécula puede tener una serie de estados a lo largo de un periodo
de tiempo determinado. Si este fuera el caso, el sistema debera ser capaz de
reproducir graficamente cada uno de dichos estados. Para tal efecto, debe per-
mitirse reproducir toda la secuencia de estados; avanzar o retroceder entre éstos

y detener la reproduccién.
5.2.3.4. Almacenamiento de Datos

El sistema debe recuperar y almacenar datos de moléculas en los formatos
PDB, MOL y XYZ.

5.2.3.5. Captura de Imagenes

Para efectos de registro y apoyo a las observaciones sobresalientes durante
el analisis de una molécula es necesario contar con imagenes del modelo grafico

respecto a un punto de vista arbitrario. El sistema debe permitir obtener una
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imagen del modelo cada vez que el usuario asi lo requiera. Esta imagen debe
poder almacenarse en alguno de los siguientes formatos de mapa de bits: PNG,
JPEG o TIFF.

5.2.3.6. Calculo de Propiedades Cuantitativas

Existen propiedades de una molécula que se derivan de su definicién estruc-
tural, estas propiedades resultan de utilidad para apoyar o refutar hipdtesis
formuladas. Asi, el sistema debe ser capaz de proveer mecanismos para acceder

a los siguientes datos:

1. Distancia entre un par de atomos.
2. Angulo formado por un grupo de tres atomos.
3. Numero de atomos en la molécula.

4. Numero de enlaces en la molécula.

5.2.3.7. Modelo de Interaccion

Para enfatizar ciertas propiedades del arreglo molecular, es de utilidad efec-
tuar modificaciones al modelo de representacion grafica. Estas modificaciones

se enlistan a continuacion, mismas que deberan ser provistas por el sistema:

1. Asignacion de etiquetas de los atomos segun el simbolo del elemento que

representen.
2. Cambio de color a uno o varios atomos.

3. Ocultamiento de enlaces.

5.2.3.8. Manipulacién estructural

El paso inicial del diseno de una molécula implica la definicién de su estruc-
tura, es decir, decidir el tipo de atomos que la conformaran; la cantidad de
atomos por cada tipo; los enlaces entre ellos y sus posiciones. El sistema de-
bera proveer los siguientes mecanismos que permitan la edicién de un arreglo

molecular:

1. Insercion de un nuevo atomo.
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2. Edicién de su tipo y posicién.

3. Definicién de un enlace entre un par de dtomos.

5.3. Estrategia de Desarrollo

Debido a que el propésito del sistema es ser un instrumento para la observa-
cién, manipulacion y estudio de moléculas mediante representaciones visuales
basadas en modelos fisicos de diversos materiales, se decidi6 asignar al proyec-
to el nombre de “AANA” que es una palabra de la lengua nahuatl y cuyo

significado es recrear(38].

Figura 5.12: James Watson y Francis Cri-
ck (descubridores del ADN) armando el mo-
delo de una molécula de ADN (1953). Utili-
zan un modelo de Fsferas y Varillas, el cual
se inventd en 1865 por el aleman August
Whilhelm von Hofmann, y que en la actua-
lidad sigue siendo usado por estudiantes de
quimica, ahora en su versién de plastico. Fo-
to de A. Barrington Brown / Science Photo

Library

La estrategia para desarrollar el Sistema para la Visualizacion de Arreglos

Moleculares AANA esté basada en tres ejes fundamentales:

= Plataforma de Desarrollo. Para que el sistema opere sobre los am-
bientes descritos en el requerimiento 5.2.2.3 se emplearan plataformas
distribuidas bajo licencias compatibles con la GPL que cuenten con los
recursos necesarios para ejecutarse en tales ambientes y que ofrezcan he-
rramientas de desarrollo de alto nivel para el manejo de graficos en tres
dimensiones, interfaces graficas y procesamiento de archivos con datos
moleculares. La tabla 5.1 muestra el conjunto de herramientas que se
utilizaran en la implementacion pues satisfacen las necesidades arriba

planteadas.

= Diseno de la Interfaz de Usuario. Debido a que este sistema sera ope-

rado por usuarios con distintos niveles de experiencia en el manejo de
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Tabla 5.1: Plataformas de desarrollo
Objetivo | Plataforma | Ambientes | Licencia | Caracteristicas
Lenguaje de Pro- | Lenguaje Linux / GPL Sintaxis cercana al lenguaje
gramacion. C++ Windows Compila- manejado por los usuarios.
dor

Plataforma para el | OpenGL Linux / MIT / Implementacién de OpenGL

desarrollo de apli- | (Mesa3D) Windows GPL ampliamente usada y compa-

caciones de des- tible con las otras platafor-

pliegue grafico en 2 mas.

y 3 dimensiones.

Ambiente de pro- | Nokia Qt Linux / GPL Provee controles y mecanis-

gramacién ~ para Windows mos de interaccién de alto ni-

manejo de venta- vel, ademas es compatible con

nas y dispositivos OpenGL.

de entrada/salida.

Analizador OpenBabel Linux / GPL Provee mecanismos robustos

Sintactico y Windows de acceso a los formatos re-

Semantico queridos, también es ttil pa-
ra posteriores extensiones del
sistema.

software para Modelado Molecular, el diseno de la interfaz de usuario
contemplara controles que permitan a usuarios inexpertos familiarizarse
con el manejo de la aplicacion. Para el caso de usuarios que ya cuenten con
cierto nivel de experiencia, se incorporaran mecanismos para ingresar ins-
trucciones a través del teclado buscando eliminar aquellos controles que
no sean fundamentales y de esta forma, maximizar el espacio dedicado a

la visualizacién tridimensional.

El diseno de la interfaz de usuario se hara mediante prototipos que seran
evaluados con los usuarios para eliminar caracteristicas que puedan re-
sultar indeseables e incorporar aquellas con las que los usuarios ya estén

familiarizados.

Diseno del Sistema. Para satisfacer el requerimiento que busca la ex-
tensibilidad del sistema con la minima afectacion, el diseno del sistema
deberd especificar una arquitectura modular contando con una coleccion
de Clases badsicas que encapsulen los mecanismos de intercambio de ins-
trucciones y datos segin su naturaleza. Cualquier médulo que no forme

parte de estas clases debera extenderlas para asegurar el flujo de instruc-
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ciones y datos, de esta manera se logrard implementar modulos que, si
bien tendran funcionalidades particulares, basaran su funcionamiento en

el paradigma establecido por el sistema.



Capitulo 6

Diseno e Implementacion del

Sistema

L.os procesos de disefio e implementacion del sistema de computo desarro-
Hados en este trabajo se presentan a o largo de este capitulo.

En primer término, se describivan las platatormas, componentes v mecanis-
mos de comunicacion gue conforman al sistema mediante el uso de diagramas
donde ge egpecificard la Arguitectura del sisteme, su organizacidn estructural v
funcional, asi como una especificacidén detallada de las Clases v Méfodos invo-
lucrados en la ejecuacion de lag funcionalidades provistas por la aplicacidn, De
la misma forma, se presentarén los prototipos de la interfaz grafica de usuario
donde se establecen log controles v mecanismos interactivos para poner el con-
junto de herramientas implementadas en AANA a disposicidn de los usuarios
finales.

Posteriormente, se presentaran ejemplos del funcionamiento de la aplicacidén
usando datos de moléculas reales provenientes de repositorios internacionales v
del personal del provecto a guien se dirige el presente desarrollo. Hstos ejemplos
servirén para mostrar las funcionalidades méas importantes con las que cuenta el
sisterna AANA también se describirdn los elementos v propiedades del sistema

para apovar al usuario en su tarea de analizar arreglos moleculares.

~I
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lag secuencias interactivas para acceder a los recursos provistos por los mdédulos
anteriores.

La implementacion de los mdduleos del sistema se basa en una serie de bi-
bliotecas v ambientes de desarrollo que proveen herramientas especializadas
para el manejo de grificos y datos moleculares (capa verde). Las utilerfas usa-
das son: ambiente de desarrollo ¥ manejo de ventanas (Jf; biblioteca para la
representacion de graficos en tres dimensiones OpenGL; biblioteca que provee
mecanismos de acceso a datos de moléculas en diversos formatos mediante una
interfaz comun OpenFBabel; asi como mddulos desarrollados en este trabajo pa-
ra el calculo de distancias, Angulos v posicidén de los elementos de un estructura
molecular.

Tanto lag utilerias, como los mddulos desarrollados en este trabajo se im-
plementan en el Lenguaje de FProgramacion C'++ debido a su soporte en las
plataformas requeridas a través de los compiladores GNU g++ para Linux y

minG W para Windows.

6.2. Modelo estructural y funcional del

sistema

Para obtener un sistema cuyos componentes contaran con una estructura
que permitiera su extensidn v delimitacion estricta de responsabilidades, se

decidié seguir los patrones de diseio Modelo-Vista-Controlador v Observador.

= [0l patrén Modelo-Vista-Controlador (MVC) divide una aplicacidén
interactiva en tres componentes. El Medelo contiene las funcionalidades
v los datos cenfrales. Las Vistas despliegan la informacion al usuario.
Los Contreladores manejan las intrucciones del usuario. Un mecanismo
de propagacién de cambios asegura la consistencia entre la inferfaz de

usuario v el modelo[39],

e [ patrén Observador' avuda o mantener sincronizado el estado de
componentes en cooperacion. Para lograrlo, se establece una propagacién
de cambios en un sentido: el componente observado notifica a cualquier

39,

numero de ebservadores acerca de cambios en su estado

Y También conocido como Anunclante-Suscriptor {Publisher-Subscriber en inglés).
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e MainWindow
Clase que administra los controles graficos mediante los cuales el usuario
comunicars sus comandos. Cada comando recibido se comunics directa-

mente al SystemController.

= ViewPort
Esta clase se especializa en el despliegue gréfico en tres dimensiones
cuenta con capacidades para crear el ambiente necesario para desplegar la

representacion de una molécula y sincronizar las actividades de la cdmara.

s GraphicModel
Interfaz que erige los mecanismos para desplegar la representacion grafica
de una molécula. Las clases que la implementan establecen un modelo
especifico de representacion, v ademds proveen mecanismos uniformes

<

para 81 uso por e ViewPort.

» (amera
Interfaz que determina los mecanismos para modificar el punto de vista
del observador de una molécula. Sus implementaciones determinan trans-
formaciones especificas para modificar 1a observacidn, siempre a través de

mecanismos estandar para el ViewPort.

= PictureBuilder
Herramienta que provee la capacidad de almacenar una imagen a partir

de la representacidn grafica observada por el usuario.

» DataMgr
Analizador sintdctico /seméntico encargado de convertir los datos prove-
nientes de archivos con distinto formato en las estructuras establecidas
por DataModel.

» ViewPortModel
{lase que almacena el estado del componente ViewPort. Entre las propie-

dades que guarda se encuentran la posicidén de la cdmara y las matrices
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que girven para recalcular la posicidn de los elementos en la escena mos-

trada.

SystemMeodel

Elemento gue almacena el estado del sistema en general. Agui se alma-
cenan las propiedades de los contrcles de la interfaz grafica, asi como el
modo de interaccién; por ejemplo, aqui se establece el modo para medir

distancias v el modo para medir dngulos.

DataModel

Clase que administra los datos referentes a la molécula cargada. Fsta es la
clase central del Modelo, pues sus datos y operaciones sirven para efecutar
el despliegue grafico de la molécula, calcular las propiedades cuantitativas,
asi como para almacenar los datos de nuevos dtomos agregados por el

usuario.

Bn las siguientes paginas v con la ayuda de diagramas de secuencia, se

mostrara el comportamiente del sistema en respuesta a lag indicaciones del

usuario. En esta serie de diagramas ge presentardn los métodos principales de

fag clases definidas.
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6.4. Diseno de la Interfaz de Usuario

Una parte fundamental del desarrolio de AANA es la interfaz de usuario,
pues ésta es el punto de acceso v control a todas las herramientas provistas por

el sistema. Los obietivos gue deben satisfacerse con su disefic son:

» Proveer mecanismos que permitan acceder a todas las funcionalidades del

sigtema,

= Aprovechar las habilidades v experiencia del usuario para apoyarle en la

realizacion de sus tareas dentro del sistema.

Con el fin de alcanzar tales objetivos, se llevd a cabo un proceso para ge-
nerar prototipos de interfaces, Esto es, se elabord una estrategia para definir
mecanismos de interaccidn basados en el analisis de tareas realizado. Posterior-
mente, se efectud una serie de iteraciones donde se elaboraron prototipos de
interfaz que fueron presentados a los usuarios v refinados como resultado de la
observacion de su desempeno con el sistema.

La estrategia seguida para el desarrollo de los mecanismos de interaccidn

con el usuario siguid las siguientes pautas:

1. Dado que la tares principal del sistema es servir como herramienta para la
observacion de estructuras moleculares, la mayoria del espacic disponible

dehera destinarse al visor de moléculas.

2. La manipulacidn de la molécula debe valerse de los modelos meniales
con los que cuents el usuario, es decir, los mecanismos para cambiar
la posicidn de la molécula o seleccionar dtomos deben agemejarse s los

efectuados en la realidad.

3. Lag funcionalidades provigtas por el sistema deberan organizarse en gru-
pog de herramientas con caracteristicas similares. FEsto con el fin de apo-
var al usuario en la deteccidn de controles v, de esta forma, reducir la

cantidad de elementos de la interfaz que debe recordar.

4. Con una idea similar al punto anterior, la informacidén que se presenta
al usuario también debe organizarse segiin su naturaleza, de tal modo
que los datos referentes a caracteristicas similares se muestren en areas

determinadas.
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Para reducir la dependencia de los controles graficos v permitir un nivel

cn

avanzado de interaccidn con base en la experiencia ganada por el usuario
al usar cotidianamente la aplicacion, deberan proveerse accesns rdpidos
a las funcionalidades del sisfema a través de combinaciones de teclas del
ratén y del teclado. De esta manera el usuaric no tendrd que efectuar
recorvidos hacia los grupos de coniroles ublcados fuera del area de vi-
sualizacidn, lo cual repercutird en un ahorro del tlempo invertido en la

operacion de la aplicacion.

6. Toda funcionalidad cuyo medio de acceso sea un control grafico o una ac-
cidn de los dispositivos de entrada deberd replicarse mediante mecanismos
mas simples v directos como los establecidos por un meni de opciones.
Con esto se busca ofrecer un punto de acceso familiar a usuarios que

desconozean el funcionamiento del sistema.

-3

we deberdn proveer mecanismos de retroalimentacion para cada control
grafico implementado, esto con el objetivo de permitir al usuario saber ol

estado del sistera después de cada accidn.

La figura 6.16 musstra el prototipo final que sirvié como guls pars la im-
plementacion de la interfar grdfica de usuario. Dicho prototipo se compone de

cinco secciones descritas a continuacidn:

= Visualizacion tridimensional
Fsta es el drea central, su funciones son mostrar la representacion en 3D
que el usuario haya elegido v proveer los mecanismos de interaccidén para

rofar la molécula v seleccionar atomos.

= Barra de mend
Ubicada en la parte superior, esta seccidn ofrece controles basados en
texto, su funcidn es proveer un medio alternativo para acceder a las he-

rramientas del sistema.

» Barra de herramientas
KEn esta seccidn se encuentran los controles (botones) que permiten acce-
der a lag herramientas de andlisis v cbservacién provistas por el sistema.
Se ubica en la parte superior del prototipo, justo debajo de la barra de

mend.
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= Paneles de informacion
Los resultados del uso de las herramientas de anélisis, asf como la retroali-
mentacion scbre las caracteristicas de la molécula cargads se despliegan

en esta seccion, la cual se localiza a la derecha del visor tridimensional.

= Barra de reproduccion
Alojada en el drea inferior, esta barra contiene a los controles que sirven
para observar la secuencia de estados de una molécula. Los controles de
reproduccién solo estaran habilitados si los dafos de la molécula contienen

mas de un estado.

Archive | Models | ver Herramientas
AL CPR Exlgueme Maedir distanda
Enlucas Enbacts Medir fnguio
Guardar stambre Helniclar s Camblar edor
GUBTOAT COMG . Esferas & Yariils feprodude P )
Umpiar | | Aftadir ftome
rotn Toch | Edttar Snme
- o | | Eimirer femo
Salir Destrrar I
Caianeloes inkeio] !
Cvpdio pravle [
Cundm sigulents ,
undro fiai H
Caracteristices de la
\\ Barra de Men Barry de harrarmientas Melkcuia
1

|| Archive Modalo Ver¥ Heramientas !
i B .Sinsmncia@ ﬁnqu!u@ Calo ri@ Eriguetag @ Enlaces

-3
EQ @ & & » &i Cumdro 1712
Controies pare ld meroduocdn Espacio pary Oabyz genersdog por las
oe astades Representadén 3D herramientas de andlisis

Figura 6.16: Prototipo de la Interfaz de Usuario.

En las siguientes paginas gse describiran los detalles de cada seccidn del pro-

totipo, asi como los mecanismos de inferaccidn que deberdn implementar.
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6.4.1. Barra de ment

Hermmientasi '

|
Archilyy | Modely Ver !
Eberir ... 4274 Eﬂ!qi-im :ﬁ:r gis!zi;s:!e
Enlzcez r Engula
Buardar Er;i;?:; Fginicler cfmanm Carnbiar ovior Samie wmea
Guardar eome . saferon & Yarfizx Reproducty oy @
Limplar Afiadir Stomo
Foto Edltar §lome
Eliminar dtomo
Saiir B ||
Deizryer
Luadro inicdal
Cuadrs pravie
Cuadro stoulsnts
Cuadro fin=i

Figura 6.17: Prototipo de la Interfaz de Usuario. Barra de mend.

En esta barra se ubican los accesos redundantes de los confroles grafices.
Cada meni representa a un grupo de conireles que comparten funcionalidades
similares, por ejemplo, el menti Archive contiene a los controles que efectiian
operaciones relativas al manejo de archivos.

Los elementos se identifican por una etiqueta y un iconc para apovar a
usuarios que no estén familiarizados con ¢l sistema mediante una descripcidn
mas amplia a la ofrecida por otres conireoles en la interfaz. Los grupeos de

controles estan organizados en los siguientes menis:

m Archivo. En este meni se ubican los controles que permiten acceder las
funcionalidades para abrir v guardar archivos, exportar una imagen o

“fotografia” de la molécula, descargar los datos de la misma, as{ como

para terminar la ejecucién del programa.

s Modelo. Aqgui se enlistan los tipos de representacién grafica que el sistema
provee para visualizar una molécula: CPR, Enlaces, Alambre, asi como

Fsferas v Varillas.

® Ver. He compone de los controles para activar la visualizacién con eti-
quetas de los simbolos de log atomos, asi como de los enlaces quimicos v
para devolver la cdmara a su posicion original. También se puede acceder
desde este punto a las funcionalidades relacionadas con la observacion de

una molécula.
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= Herramientas. Lags herramientas para analizar v manipular los elementos
de la molécula {como la medicidn de dngulos v distancias, modificacién

de elementos, ete.) se encuentran en este meni.

Kl funcionamienic de los menuds vy sus componenies se activa al presionar
el botén izquierdo del ratdn (mouse click) cuando el apuntador se encuentra
sobre ellos. Como respuesta a esta instruccidn, los ments despliegan una lista
con los controles que albergan v si éstos son activados inician la funcionalidad

correspondiente.

6.4.2. Barra de herramientas

CEEIEE e : :

Abrir @ Guaﬂdnri

Figura 6.18: Prototipo de la Interfaz de Usuario. Barra de herramientas.

Iin esta barra se ubican controles para acceder a la mayeria de las funcio-
nalidades del sistema, su organizacidn esta basada en la clase de herramientas
que ejecutan. Su funcionamiento simula el de un dotdn en la vida real, como
los de un televisor o un elevador. De esta forma, los botones se activan cuando
son presionados, es decir, cuando se coloca el apuntador del ratdn sobre ellos
y se acciona su botdn izquierdo.

Los botones en esta barra ejecutan lag mismas herramientas que la Barra de
meny; sin embargo, la diferencia radica en gue se encuentran en una posicién
mas accesible para el usuaric. Hsto significa que el usuario puede observarlos
sin ia necesidad de explorar los ments, ademas son un mecanismo para aquellos
usuarios con un nivel de experiencia intermedio, que tienen nocidn del objetivo
de los botones, pero que afin no profundizan en el uso de los accesos rapidos

por medio del teclado y el ratdn.

B
Ellmingr
i
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6.4.3. Area de visualizacion

~

Figura 6.19: Prototipe de la Interfaz de Usuario. Area de visualizacion.

Fsta es la seccidn principal, en la cual se ubica la representacidén tridimen-
sional de una molécula. En ella ocurre el despliegue grafico de la molécula en
su modalidad CPK, Enlaces, Alambre o Esferas v Varillas,

Hl drea de vigualizacidn cuenta con dos caracterisitcas princiales:

o Retroalimentacidn. Ademis del despliegue de la molécula, se provee la
retroalimentacién correspondiente a las acciones del usuario como la mo-
dificacidn de las propiedades de un dtomo, la manipulacién de la posicidn
de la molécula, la seleccidon de dtomos o la medicidn de distancias v angu-
los. De esta manera el usuario conoce en todo momento los resultados de

sus indicaciones,

» Interaccidn. A traveés de este componenie se ofrecen log principalss me-
canismos de interaccidn pars manipular una molécula, los cuales estan
basados en los modelos mentales de una persona dado su entorno real, es
decir, log mecanismos intentan simular la forma en que un usuario efec-
tuaria la rotacidn de un objeto con sus manos o la manera en que elegiria

un atomo en un modelo fisico de la molécula.

Lafigura 6.20 muestra una representacion de log mecanismos para manipular

la posicidén de una molécula.
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Figura 6.20: Mecanismos de interaccidn para cambiar la posicidn de la molécula.

{a) Rotacidn alrededor de Y y Z. La rotacion se efectia presionando el boién
izquierdo del ratdén v arrastrandolo hasta obtener la posicidn deseada. Si
el movimiento es horizontal la rotacion se efectuars alrededor del eje 7, si
es vertical serd alrededor del eje Y. Dado que el espacio de valores en los
sistemas de cédmputo es discreto, lag variaciones del movimiento del ratén
{en diagonal, por ejemplo} dardn como resultado una combinacién de las

-

rotaciones obteniendo asi, un movimiento rotatorio similar al realizado

en la realidad.

(b} Rotacidn alrededor del eje X. FHsta rotacién se lleva a cabo al arvastrar

horizontalmente el ratdn presionando el botdn derecho.

{c¢) Desplazamiento paralelo a los ejes cartesianos Y o 7. Para desplazar el
modelc en una direccidn paralela al eje Y se deberan utilizar las teclas
A, D para obtener un movimiento a la izquierda v derecha, respectiva-
mente. ¥n el casc de requerir una direccidn paralela al eje 7 se deberdn

utilizar las teclas W, X para un movimiento hacia arriba o hacia abajo,
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6.4.4. Panel para datos de la estructura molecular

i

i
iy

Figura 6.22: Prototipo de la Interfaz. Fanel para datos de la molécula.

La informacion general sobre el arreglo molecular visualizado con ef sistema
ge despliera en un panel compuesto por una representacién en Esferas v Varillas
para orientar al usuario durante la manipulacidn de la molécula. Asimismo se
presenta informacidn como el titulo de la molécula, el ndmero de dtomos v
enlaces en su estructura.

L)

6.4.5. Panel para herramientas de anilisis

Figura 6.23: Prototipo de la Interfaz. Panel pare herramientas de andlisis,

Kn este panel se colocan los resulfados de la aplicacidén de lag herramientas

de analisis. Aqui se presenta la distancia entre dos dtomos, en dngule formado
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por tres de éstos vy la informacién de un atomo seleccionado. El contenido de
este elemento es dindmico, se actualiza después de la ejecucidn de alguna de
las herramientas de anélisis.

Cabe mencionar que ambos paneles deben ccultarse en caso de que el usua-

rio requiera maximizar el drea de visualizacidn.

6.4.6. Barra de reproduccion

THEBY BB win

Figura 6.24: Prototipo de la Inferfaz de Usuario. Berra con coniroles de repro-

duccidn.

En caso de gue los datos de la molécula observada cuenten con informacién
sobre varios estados de ésta durante un periodo de tiempo, los controles de esta
barra se activaran para permitir la transicion entre dichos estados. Los botones
estan etiguetados con fconos similares a los de un aparato de reproduccién de
video o audio, a continuacién se describen sus funciones en orden de derechs a

izquierda:

1. Estadn inicial. Indica al sistema que muestie el primer pasce definido en

el conjunto de datos de la molécula.

2. Paso anterior. Instruve al sistema para retrocedser al paso anterior en

caso de existir,

3. Detener. Detiene la reproduccidén de estados.
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Reproducir. Con este control es posible indicar al sistema que reproduzca
los estados de la molécula de manera secuencial para simular una anima-

cidn.

FPuaso siguiente. Indica al sistema para avanzar al estado siguiente en casc

de existir.

Fsiado final Coloca al sistema en el altimo de los pasos definidos.
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6.5. Implementacién

Una vez definido el disefio del sistema y con el objetive de satisfacer la
lista de requerimientos especificada, se procedid a la implemeniacion de los
componentes del sistema.

La implementacién es la Gltima etapa del desarrcllo de la aplicacién, en ésta
se genera el software que deberd contar con las caracteristicas v funcionalidades
acordadas en los requerimientos, siguiendo en todo momento los lineamientos
establecidos en los disenios, asi como en la estrategia de desarrollo v soportado
por las plataformas definidas en la arquitectura del sisiema. El producto obte-
nido es aquel gue proveerd las herramientas de cdmputo e interaccion necesarias

para efectuar el andlisis de una molécula.

6.5.1, FBEtapas de desarrollo

Con el fin de lograr una integracion de modulos mas agil que permitiera
la deteccion temprana de errores, se decidid construir el sistema de manera
incremental. A continuacidn se presentan las etapas de la implementacidn, las
etapas iniciales corresponden a mddulos que proveen funcionalidades bésicas,
cuyos datos v operaciones son una condicidn necesaria para el funcionamiento
de otros. De esta forma, los mdédulos construidos en las etapas finales depen-

derdn de la implementacion de los anteriores.

6.5.1.1. Moaddulos para el analisis sintactico y semantico

Bste fue el primer mddulo implementade debido a que su responsabilidad
eg recuperar la estructura molecular especificada en archivos. Los datos de la
molécula son la base para el funcionamiento del resto de los mddulos, de esta
manera fue pogible implementar ofros médulos v contar con datos reales para
su puesta en marcha.

La figura 6.25 muestra los mdédulos implementados en esta etapa. Las clases
implementadas DatalMode! v DataMer se muestran en cclor negro. Hi contro-
lador se representa en color gris pues también se implementd parte de su fun-
cionalidad, esta correspende a la coordinacion de lag clases antes mencionadas.

El resto de las clases permanece en blanco hasta su posterior implementacion.
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 Blislsiindoe

Firhuathyiee

sty b

FhePariingy % Sanysllsd

ViewPon

Figura 6.25: Etapa 1. Mddulos para el Analisis Sintdctico v Semantico

6.53.1.2. Ambiente tridimensional

Otre module bésico es el ambiente tridimensional donde se efectuaria el
desplisgue grabico v la interaccidn para manipular la molécula, En esta etapa
se implemento la clase ViewPort, sus operaciones incluven la inicializacion del
espacio de despliegue, las luminacidn v su registro como observador de la clage
DataModel.

WMainWindow

oo Pl G

Armtvaing

Figura 6.26: Ftapa 2. Ambiente tridimensional

En la figura 6.26 se puede observar que ademas de la implementacién de
ViewPFort, también se desarrolld la clase ViewFortModel para almacenar el es-
tado de la primera v asi conservar el encapsulamiento de dates e instrucciones

del sistema.
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6.5.1.3. Mecanismos de interaccidn

La primera integracidn ocurrid en esta etapa, Al contar con las funcionalida-
des para importar v acceder a datos de una molécula, ast como para desplegar
el ambiente tridimensional se requiri¢ de una primera versidn de log modulos
que conforman la interfaz grafica. Bn este momento ge implementaron las clases
MainWindow v SystemModel. La primera implementa y despliega los controles
graficos ademas de los mecanismos interactivos correspondientes, la segunda

almacena el estado de cada uno de sllos.

MainWindow

- b Bl

e Ton

o

Figura 6.27: Etapa 3. Mecanismos de interaceién

Ademads del desarrollo de las clages indicadas en la figura 6.27, también se
afadieron instrucciones al controlador. Estas instrucciones reciben los eventos
de los controles de la interfaz y ejecutan la operacidn correspondiente en el

modelo.

6.5.1.4. Despliegue de moléculas

Una vez implementados los mddulos encargados del despliegue grafico en
tres dimensiones de una molécula, se procedid al desarrollo de los mddulos
responsables de construir la geometria de las diferentes representaciones de
una molécila.

Fn la figura 6.28 puede observarse a la interfaz GraphicModel que es imple-
mentada por las clases para la representacion tridimensional de una molécula:
BallSticks, CPK ., Wired v Bonds. Los métodos definidos en esta interfaz sirven
para establecer las referencias a lag clases del modelo, asi como para la sin-

cronizacion de su estado. También se especifican métodos para determinar y

o
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asemeja a la rotacidn de una esfera®, esto significa que el usuario puede usar un
modelo mental donde existe una esfera gue rodea a la molécula visualizada, de
esta manera puede realizar rotaciones en términos de la orientacidn de la esfera.
Este tipo de modelo se auxilia de la experiencia del usuario con objetos simi-
lares en el mundo real (como esferas, balones, efc.j por lo que se considerd un
mecanismo inferactivo de mayvor calidad que aquellos donde se hace referencia
a vectores de rotacidn o s los eles cartesianos. Una cualidad adicional es que
este mecanismo permite alcanzar cualguier punto de la molécula, lo cual no es

posible con otros modelos debido a la pérdida de grados de liberiad.

6.5.1.6. Herramientas del sistema

Una vez implementados los componentes para el despliegue y manipulacion
de los datos de una estructura molecular, asi como los mecanismos de interac-
cion para acceder a ellos, se procedid a desarrollar las herramientas de andlisis
de una molécula. Las clases implementadas en esta etapa fueron PictureBuilder,

AnalysisTool.

Figura 6.30: Etapa 6. Herramientas del sistema

En PictyreBuilder se definleron métodos para procesar la lmagen desplegada
por ViewPort v para almacenar sus datos en el formato indicado por el usuario.
AnalysisTool se compone de métodos que toman datos de DataModel para
efectuar mediciones de distancia entre dos atomos, el angulo formado por tres
atomos v el conteo de elementos en la molécula. Los resultados de sus céleulos
son establecidos en DataModel para ser comunicados al resto de los mddulos,

principalmente a aguellos gue mostrarén sus resultados al usuaric.

3Lasg figuras 6.20a v 6.20b muestran este tipo de rotacién.
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6.5.2. El sistema en ejecucion

Kl sistema de cdmputo oblenido es una aplicacidon capaz de desplegar visual-
mente diversas representaciones tridimensionales de moléculas con el objsetivo
de resaltar sus propiedades v caracteristicas para asi apoyar la labor de ob-
gservacion v andlisis efectuada por sus usuarics. De esta maners, a través del
sistema AANA es posible observar la superficie de una molécula formada por
sus atomos mediante el modelo OFH; la esfructura definida por sus enlaces
en el modelo de FEnlaces; la distribucion de atomos v enlaces, asi como los
elementos involucrados gracias a la representacion de Bsteras y Varillas; o re-
ducir la cantidad de recursos computacionales necesarios para manipular la
posicién de una molécula con una gran cantidad de elementos a través del mo-
delo de Alambre. Todas estas representaciones son apovadas por plataformas
de computo grafico ampliamente utilizadas como OpenGL v Nokia Qt, quienes
ademas ofrecen la posibilidad de migrar el sistemsa a las plataformas Linux y
Windows@®).

Para apoyar la farea de andlisis realizada por sus usuarios, el sistema provee
una coleccidn de herramientas para la medicidn de distancias y dngulos entre
los dtomos de la molécula, o para afiadir elementos visuales como el nombre de
los atomos involucrados, la cantidad de ellos o la obtencidn de una iméagen de
la molécula en su estado actual para ser exportada a formatos como PNG* o
JPEGE.

Otra parte destacable del sistema es que permite al usuario acceder a datos
de arreglos moleculares en formatos ampliamente usados como son el PDB,
XYZ v MOL. De esta manera el usuario puede almacenar y recuperar, de
forma transparente, la especificacion estructural de una molécula, asi como
datos derivados de procesos de simulacion numérica para calcular su dindamica
v propiedades durante un periodo de tiempo determinado.

La herramienta de visualizacidon no sélo es 1til para la observacidn de una
molécula, también tiene relevancia en la etapa de su definicidn estructural.
Por tal razdn, AANA provee un mecanismo para la incorporacién y edicidn de
los atomos en la molécula en tiempo real, es decir, el usuario puede realizar

modificaciones a los elementos de la molécula mediante los mecanismos que e

SPNCG: Portable Network Graphics por sus siglas en inglés (Gréficos portables en red)
[443].
SIPBG: Joint Photographic Experts Group por sus siglas en inglés (Grupo conjunto de

expertos en fotogralia) [41].

































Capitulo 7

Comparativa y Conclusiones

7.1. Comparativa

El sistema desarrollado en este trabajo realiza tareas que responden a ne-
cesidades que pueden ser comparadas por varios sectores de la comunidad del
Modelado Molecular. Tales necesidades existian mucho antes de que este desa-
rrollo fuera planteado, de tal forma que en la actualidad existe un universo de
sistemas de visualizacién de moléculas en distintas plataformas que responden a
necesidades generales y particulares. Aprovechando esta diversidad, se muestra
a continuacion un cuadro comparativo con algunas caracteristicas funcionales
de dos sistemas reconocidos a nivel mundial como son RasMol y Jmol.

Los sistemas para efectuar la comparacion son:

RasMol . Sistema de visualizacién de moléculas disefiado para la exploracién
de estructuras biolégicas macromoleculares. Desarrollado a inicios de los
anios 90 por Roger Sayle[43] y soportado por el Protein Data Bank 2, este
sistema fue el punto de partida para el desarrollo de sistemas de visualiza-
cion que requerian solamente recursos de una computadora personal. Por
tal motivo es uno de los visualizadores mas utilizado con fines académicos

y aun en investigacion.

Sus principales caracteristicas son:

= RasMol cuenta con versiones que se ejecutan en plataformas Linux,

Mac y Windows. Es capaz de interpretar enlaces de Hidrogeno, ca-

Thttp://www.umass.edu/microbio/rasmol/
2http://www.wwpdb.org
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denas de Polopéptidos® y enlaces covalentes.

= Kl sistema ofrece herramientas para medir distancias, dngulos y mos-
trar etiquetas sobre demanda, es decir, el usuario debe indicar los

atomos a quienes se asignara una etiqueta.
» Es capaz de recuperar datos en formatos PDB y MOL, pero no XYZ.
= No permite la edicién de la estructura molecular.

= No es capaz de mostrar la secuencia de estados de una molécula.

Jmol *. Visualizador de tltima generacién desarrollado en sus inicios por Dan
Gezelter, se concibié como un reemplazo de varios programas cuya licencia
de distribucién no permitia el libre acceso al cédigo. Esto dificultaba su
portabilidad a otras plataformas y el enriquecimiento por las aportaciones
de los usuarios. A inicios de 2003 su motor gréafico fue implementado en el
lenguaje de programacién Java y en 2006 se liberd su versién 10.2 cuyas

funcionalidades inclufan y superaban a las provistas por Rasmol[44].

Desarrollado con perspectivas méas generales, Jmol es capaz de visuali-
zar arreglos moleculares de compuestos quimicos, cristales y biomolécu-
las. Destaca al ser soportado por cualquier sistema que cuente con una
maquina virtual Java compatible, por su capacidad para ejecutarse como
aplicacion de escritorio o embebido en paginas web a través de un adita-
mento de la propia maquina virtual, asi como por su despliegue eficiente
de graficos via software. Todo ello lo coloca como una herramienta que

favorece el andlisis de moléculas de millares de dtomos.

Las caracteristicas principales de Jmol son:

» Ofrece herramientas para medir distancias y angulos.

= Cuenta con una amplia variedad de representaciones de moléculas,

incluido el despliegue de listones® y campos de energia®.

» Es capaz de reproducir la secuencia de estados de una molécula.

3Moléculas orgénicas que se encuentran en materiales como la lana y la seda.

4http://www.jmol.org

SSuperficie densa y lisa que pasa a lo largo del eje de la molécula[45]. Esta representacién
es cominmente usada en moléculas orgédnicas.

SRepresentacién de la energfa potencial de un sistema de particulas[46]. Se representa

como una nube alrededor de los 4tomos.
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= Recupera archivos en los formatos PDB, XYZ y MOL; sin embargo,

no es capaz de migrar los datos a otro formato.

= No permite la ediciéon de la estructura molecular desde la interfaz

grafica de usuario.

AANA . Sistema desarrollado en este trabajo, esta implementado en el lengua-
je de programacién C++, posee un diseno que encapsula las operaciones
de sus componentes segiin su clase y establece un patrén de comunica-
cién de instrucciones y datos que permite su extensién sin modificar la

estructura completa del programa.

Su implementacién responde a las necesidades planteadas por el personal
del proyecto PUNTA” quienes requerian de una herramienta que les apo-
yara en la interpretacion y andlisis de los arreglos moleculares estudiados.
Esta herramienta deberia ser capaz de manejar los distintos formatos de
datos utilizados para expresar la estructura de las moléculas. De esta
manera el sistema AANA provee distintas representaciones de moléculas
para permitir la observacién desde varias perspectivas, asi como herra-
mientas de andalisis cuantitativo como la medicién de distancias y angulos
entre atomos. Adicionalmente a sus capacidades de visualizacion, el sis-
tema provee funcionalidades bésicas para la edicién de las propiedades
de un atomo como son la eleccién del tipo de elemento y su posiciéon en

el espacio.

Sus principales caracteristicas son:

» Esta soportado por plataformas Linux y Windows.

s Cuenta con las representaciones de moléculas CPK, Esferas y Vari-

llas, Enlaces y Alambre.

» Es capaz de recuperar y almacenar datos en formatos XYZ, MOL y

PDB, incluso la conversién entre ellos.
= Reproduce la secuencia de estados de una molécula.

s Permite la edicidén béasica de la estructura de una molécula.

En resumen, las caracteristicas de los tres sistemas planteados puede com-

pararse en la tabla 7.1.

"Proyecto Universitario de Nanotecnologia Ambiental.
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Caracteristica RasMol | Jmol | AANA
Codigo Abierto ° ° °
Manipulacién por elementos ° °
Representacion de biomoléculas ° ° o
Reproduccion de estados ° °
Calculo de propiedades en modelo ) ° °
Recuperacion de formatos PDB, MOL y XYZ o . °
Conversion entre formatos PDB, MOL y XYZ .

Multiplataforma

Extraccion de imagenes

Disenado para dar soporte a otros modelos de

representacion

Soporte para edicién estructural de moléculas

Interfaz de usuario disenada con base en las

tareas del usuario

Tabla 7.1: Comparativa. (e) Caracteristica soportada. (o) Parcialmente sopor-

tada. (vacio) No soportada.
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7.2. Conclusiones

Para finalizar la descripcién de este trabajo, a continuacién se presentan las

conclusiones derivadas del proceso de desarrollo del sistema AANA.

» La realizacién de un analisis de la tarea del usuario permitio el enrique-
cimiento y la claridad de las necesidades del cliente. Este andlisis y su
respectivo modelo son de utilidad para la definicion de las funcionalida-
des del sistema, asi como para el diseno de la interfaz de usuario. Otra
virtud de este estudio fue su utilidad para definir los alcances del sistema,

asi como la delimitacién de responsabilidades de cada componente.

= Debido a la incorporacién de técnicas de interaccion orientadas a la opti-
mizacién de la observacién de una molécula y al anélisis previo sobre la
tarea del usuario, el sistema AANA provee herramientas para satisfacer
las necesidades basicas del usuario objetivo, de este modo, la aplicacién
ofrece soporte al usuario desde el proceso de definiciéon de una molécula,
hasta el andlisis y extraccion de imagenes de la estructura final, pasando
por la exportacién e importacién de formatos compatibles con simulado-

res numéricos como son XYZ, PDB y MOL.

= Si bien la primera versién del sistema AANA no implementa el total
de caracteristicas provistas por visores de ultima generacién (como los
célculos de energia o la determinacién automética de enlaces quimicos)
su diseno permite extender sus capacidades de forma desacoplada y uni-
forme ya que su arquitectura estd basada en un modelo ampliamente
comprobado como lo es el MVC (Modelo-Vista-Controlador), asi como la
especificacion de interfaces de instrucciones para dirigir las caracteristicas

de aquellos componentes susceptibles de extensién y optimizacion.

» Una de las caracteristicas mas deseables es la capacidad de extender las
representaciones graficas de una molécula, pues ello permite realizar ob-
servaciones novedosas que sugieren propiedades ttiles en un arreglo mo-
lecular. El diseno del sistema permite esta extension basandose en el
conocimiento de desarrollo de los usuarios en lenguaje de programacion
C, evitando asi la necesidad de modificar otros componentes debido al

desacoplamiento.

= A pesar de que AANA cuenta con un diseio que permite extender e

incorporar nuevos modelos de representacion, éstos deben ser programa-
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dos y compilados. En un futuro podrian implementarse componentes que
permitieran definir nuevas representaciones a través de un lenguaje de

marcas como XML.

La implementacién de la representacion grafica en tres dimensiones rea-
lizada en el sistema de este trabajo no es eficiente, pues el ntimero de
poligonos requeridos para desplegar cada elemento molecular crece pro-
porcionalmente al niimero de atomos en la molécula observada. Lo ante-
rior demanda gran cantidad de recursos, por lo que hace dificil la obser-
vacion de macromoléculas bioldgicas. Tales razones crean la necesidad de
implementar mecanismos de despliegue grafico que permitan la manipu-
lacién de moléculas de gran tamano usando una cantidad aceptable de

recursos.

El conjunto formado por la extensibilidad del sistema, el uso de herra-
mientas maduras, su soporte en distintas plataformas y su distribucion
como codigo abierto, hacen de AANA un sistema asequible para su uso
en ambientes académicos y de investigacion. De la misma forma, la imple-
mentacién realizada puede ser utilizada en la docencia de computo visual

para ejemplificar y experimentar algunos conceptos del area.



Apéndice A

Radio de los Elementos
Quimicos en la Tabla Periddica

segun van der Waals

El radio de van der Waals de un 4tomo es una esfera imaginaria que puede
usarse para modelar un atomo en diversas formas. Su nombre se debe al Premio
Nobel en Fisica 1910 Johannes Diderik van der Waals, quien fue el primero en
reconocer que los dtomos tienen un tamano finito, es decir, no son simples

puntos[12].

Tabla A.1: Radios de van der Waals

‘ Niumero atémico Simbolo Radio en picometros
1 H 120
2 He 140
3 Li 182
4 Be 0
5 B 0
6 C 170
7 N 155
8 O 152
9 F 147
10 Ne 154
11 Na 227
12 Mg 173
13 Al 0
14 Si 210
15 P 180

continia en la siguiente pdgina...
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Tabla A.1 - continuacion

‘ Niumero atémico | Simbolo | Radio en picometros ‘
16 S 180
17 Cl 175
18 Ar 188
19 K 275
20 Ca 0
21 Sc 0
22 Ti 0
23 \Y 0
24 Cr 0
25 Mn 0
26 Fe 0
27 Co 0
28 Ni 163
29 Cu 140
30 7n 139
31 Ga 187
32 Ge 0
33 As 185
34 Se 190
35 Br 185
36 Kr 202
37 Rb 0
38 Sr 0
39 Y 0
40 Zr 0
41 Nb 0
42 Mo 0
43 Tc 0
44 Ru 0
45 Rh 0
46 Pd 163
47 Ag 172
48 Cd 158
49 In 193
50 Sn 217
51 Sb 0
52 Te 206
53 I 198
54 Xe 216
55 Cs 0

continia en la siguiente pdgina...
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Tabla A.1 - continuacion

Niumero atémico Simbolo Radio en picometros
56 Ba 0
57 La 0
58 Ce 0
59 Pr 0
60 Nd 0
61 Pm 0
62 Sm 0
63 Eu 0
64 Gd 0
65 Th 0
66 Dy 0
67 Ho 0
68 Er 0
69 Tm 0
70 Yb 0
71 Lu 0
72 Hf 0
73 Ta 0
74 W 0
75 Re 0
76 Os 0
7 Ir 0
78 Pt 175
79 Au 166
80 Hg 155
81 Tl 196
82 Pb 202
83 Bi 0
84 Po 0
85 At 0
86 Rn 0
87 Fr 0
88 Ra 0
89 Ac 0
90 Th 0
91 Pa 0
92 U 186
93 Np 0
94 Pu 0
95 Am 0

continia en la siguiente pdgina...
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Tabla A.1 - continuacion

‘ Niumero atémico | Simbolo | Radio en picometros ‘
96 Cm 0
97 Bk 0
98 Cf 0
99 Es 0
100 Fm 0
101 Md 0
102 No 0
103 Lr 0
104 Rf 0
105 Db 0
106 Sg 0
107 Bh 0
108 Hs 0
109 Mt 0
110 Ds 0
111 Rg 0
112 Uub 0
113 Uut 0
114 Uuq 0
115 Uup 0
116 Uuh 0
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