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RESUMEN

A objeto de generar grdficos en 2D y 3D de medelos moleculares de compuestos orgdnicos a partiv de un pro-
grama escrito en el Lenguaje del Ambiente de Visualizacion Molecular (AVISMO) utilizando un traductor, en este
articulo se presenta la definicicn de una gramdtica, la cual estd conformada por la unién de dos gramdticas, una
que genera el Lenguaje de Especificacion de Modelos Moleculares (LEMM), y la otra que genera el Lenguaje
de Operacion y Manejo de Modelos Moleculares (LOMMM). Estas gramdticas estdn definidas en funcion de los
elementos que conforman una gramdtica formal de tipo 2 o libre de contexto (simbolos terminales, simbolos no
terminales, axioma y reglas de produccion). Se presenta como resultado la gramdtica libve de contexto resultante de
la union de estas dos gramdticas, una vez sometida a un proceso de transformacidn de sus reglas de produccion de
netacien EBNF a netacién BNF-no ampliada, seguido de un proceso de limpieza de la misina, con el fin de obtener ve-
glas de produccion ficiles de manipular por el traductor desarrollade para AVISMO bajo el paradigma de software libre.

ABSTRACT

In order to genevate 2D and 3D graphics of molecular models of erganic chemical compounds from a program
written in the Molecular Visualization Environment Language (AVISMO, spanish acronym) by using a translator, the
definition of a grammar is presented in this paper, which is formed by the union of two grammars, one of these generates
the Specification of Molecular Models Language (LEMM, spanish acronym), while the other genervates the Operation
and Management of Molecular Model Language (LOMMM, spanish acronym). Both grammars are defined in function
of the components of a type-2 grammar or context-free formal grammar (terminal symbols, non terminal symbols, axiom
and production rules). As a vesult, a context-free grammar resulting from the union of these two grammars is presented,
once subjected to a transformation process of its production vules from EBNF notation to not extended BNF notation.
Also, this grammar has been cleaned up, in order to obtain production rules easy to manipulate by the translator
developed for AVISMO under the free software paradigm .

Keywords: Modelos moleculares, Visualizacién Molecular, Gramédticas Libres de contexto.

1. Introduccion

La visuvalizacién molecular puede ser considerada como
una de las dreas mds importantes dentro de 1a bioinformética.
Entre sus aplicaciones mds relevantes se destacan el disefio
de nuevos farmacos [Dir02], asi comoe el uso de herramien-
tas de visualizacién molecular en el proceso de ensefianza-
aprendizaje en cursos de biologia, quimica y geologia, ¥ en
todos aquellos cursos en los que se requiera el uso de mode-
los molecunlares. Para viznalizar una molécula es necesario
conocer su informacién estructural, la cual se representa co-
mo una dupla de conjuntos conformada por 4tomos y enlaces
atémicos. Cada elemento de estos conjuntos debe estar espe-
cificado por datos, tales como las coordenadas atémicas, su
tipo y la cadena quimica a la cual pertenece, entre otros.

Diversos productos de software, tanto de licencias libres
{GPL o similares) como de licencias privativas, han sido

desarrollados para satisfacer 1a necesidad de visualizar 1a es-
tructura molecular de un compuesto quimico. Tras evaluar
las hondades de los recursos presentados por [MKO08], en-
tre los paquetes de licencia libre destacan: Jmol, un visor de
moléculas gratuito v de cddigo abierto para estudiantes, pro-
fesores e investigadores en quimica y bioquimica, es multi-
plataforma, compatible con sistemas Windows, Mac OS X
v Linux/Unix. Protein Explorer, versién mejorada de Ras-
Mol, seftware gratuito creado por Eric Martz de la Univer-
sidad de Massachusetts con objetivos educacionales y de in-
vestigacién, ampliamente extendide en la comunidad uni-
versitaria. En cuanto a sgftware privativo se pueden mencio-
nar, entre otros, Gaussian v Accelrys. Este 1iltimo produce
grificos de notable calidad. La gran mayoria de estos pro-
ductos de software utilizan una base de datos, en la cual
se tiene registrada la informacién estructural de los com-
puestos quimicos comunes. De esta manera, el usnario se-
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lecciona un compuesto quimico y puede visnalizarlo gra-
ficamente. El uso de estas bases de datos limita el niime-
ro de moléculas que pueden ser visualizadas. Ademsés, tie-
ne un alto costo de almacenamiento por cada molécula en
la base de datos. Para solucionar este problema se crearon
bancos de modelos moleculares en la Web, entre los que
se pueden mencionar PDB Lite {(htip:/oca.ebi.ac.uk/oca-
bin/pdblite), RCSB (hnp:ffwwworesb.org/pdb) vy NCBI
(hntp/www.nehi.nlmrih.gov/). Una limitacién presente en
estos bancos de datos es que contienen tantas estructuras mo-
leculares que se dificulta encontrar la estructura molecular
deseada. Otra limitacién, segtin [M KO08], es que estos bancos
de datos no contienen coordenadas atémicas de moléculas
pequefias como la glucosa, un 4cido graso o un aminoécido.
Una técnica menos usada provee al usuario una Interfaz Gra-
fica de Usuario (IGU) que le permite enlazar atomos y molé-
culas de forma gréfica, manteniendo este proceso alejado de
las propiedades quimicas y estructurales de una molécula en
particular. Bsto exige que el usuario tenga un conocimiento
previo de las moléculas que desea visualizar.

Como puede observarse, las herramientas de visualiza-
cién molecular actualmente empleadas exigen del usuario un
conocimiento previo de las moléculas que desea visualizar.
Ademds, tienen serias limitaciones con respecto a cuéntas o
cudles moléculas pueden manejar. Surge entonces la nece-
sidad de desarrollar una técnica de generacion de modelos
moleculares, con menos limitaciones v de mas f4cil mane-
jo. Esta necesidad da lugar al desarrollo del traductor pro-
puesto en [Vic09], denominado Ambiente de Visualizacién
Molecular (AVISMO), que permite la visualizacién en dos
dimensiones (2D) y en tres dimensiones (3D) de modelos
moleculares de compuestos orgénicos a partir de su defini-
cién estructural, como consecuencia de un proceso de tra-
duccién. Previamente al desarrollo del traductor, se definie-
ron dos Gramdticas Libres de Contexto (GLC) [ALSUQ7],
las cuales son descritas en este articulo. La primera genera
ellenguaje de especificacién de modelos moleculares y la se-
gunda genera el lenguaje de operacidn y manejo de modelos
moleculares. De la unién de estas GL£.C se obtiene una G£C
que genera el lenguaje de AVISMO. Esta tltima se trans-
forma, modificando las reglas de produceién de la notacién
EBNF a la notacién BNF-no ampliada, y aplicando el pro-
ceso de limpieza de una gramadtica [SG86], para asi obtener
una GLC equivalente que contiene el menor nimero de im-
perfecciones posibles, es decir, escrita de forma correcta, lo
cual facilita, entre otras cosas, su manipulacién por parte del
traductor que toma como entrada una cadena generada por
esta gramética, calcula las propiedades quimicas y estruc-
turales de una molécula y permite su visualizacién. Para el
desarrollo del traductor se utilizé el paradigma del softwa-
re libre, buscando con esto un producto de software robusto,
seguro, confiable v de licencia libre para el uso educacional.

2. Ambiente de Visualizacion Molecular

Por definicién, un traductor es un sofiware que lee un tex-
to escrito en un lenguaje, llamado lenguaje fuente (LF), v
lo traduce a un texto equivalente escrito en otro lenguaje,
llamade lenguaje destino o lenguaje objeto (LO). Adicional-
mente, el traductor informa al usuario la presencia de etrores
en el texto escrito en el lenguaje fuente [ALSUQ7].

Para el desarrollo del traductor propuesto en [Vic09], cu-
yo nombre es AVISMO, se requirid la definicién de una G £C

para generar el LF del traductor. Este LF permite especificar
v manipular modelos moleculares de compuestos organicos
(ver Figura 1). En el caso de AVISMO el LO no es una re-
presentacidn textual, sino que consiste en representaciones
visuales (gréficos) de los modelos moleculares de compues-
tos organicos en 2D (ver Figura 2) v en 3D. Una vez gene-
rado un grafico en 2D o en 3D, éste puede ser almacenado
para su posterior uso y visualizacién. En AVISMO, el prin-
cipio de visualizacién molecular vace en la generacién de
gréficos a partir de especificaciones moleculares. Cabe des-
tacar que AVISMO provee una [GU mmplementada utilizan-
do el entorno integrado de desarrollo (IDE) de Lazarus. Esta
[GU ofrece controles que manejan la traduccién, un 4rea de
trabajo que permite editar el texto escrito en LF (programa
fuente), una consola de errores y herramientas que permi-
ten el uso y manejo del traductor. Ademas, desde esta [GU
se instancia el manejador grafico GraphViz, el cual permite
visualizar v manipular los graficos generados por el traduc-
tor. Para implementar los analizadores léxico, sintéctico y
semantico del traductor, escritos en lenguaje de programa-
cién Java, se utilizd la herramienta ANTLR (ANother Tool
for Language Recognition). AVISMO se desarroll6 utilizan-
do el método de desarrollo de software basado en compo-
nentes denominade WATCH-Component [MBO03].

Avismo - Ambiente de Visualizacion Molecular -
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Figura 1: Texto fuente escrito en lenguaje fiiente de AVISMO
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Figura 2: Grdfico en 2D generado por AVISMO

Como se mencioné anteriormente, para el desarrollo de
AVISMO fue necesario definir una GLC o Gramaitica de ti-
po 2 [ALSU07,Cho59], la cual se utiliza para definir formal-
mente la sintaxis de los lenguajes naturales, los lenguajes de
programacién y de otros lenguajes formales, en funcién del
conjunto 7 de simbolos terminales , el conjunto A de sim-
bolos no terminales , el axioma & v el conjunto P de reglas
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de produccién, denotada GLC = (N, 7,S,P). Siendo que
el proceso de traduccién contempla las fases de andlisis 1¢é-
xico, sintdctico y seméntico del texto fuente escrito en LF, la
GLC definida para AVISMO se utiliza en la construccién de
su analizador sintdctico. Grificamente, la relacién entre los
conceptos tratados en esta seccién, y que han sido utilizados
para el desarrollo de AVISMO, se presenta en la Figura 3.

P
U6LO) == GLc

* Teoria de Lenguajes Formales

Compiladores e Ingenieria de Software

Programa fuente

A Gréfico en 2D 0 3D
escrito en LF

Figura 3: Relacidn entre los conceptos utilizados para el
desarrollo de AVISMO

Atendiendo a la vision con que se concibe el LF de AVIS-
MO, éste se divide en dos partes que trabajan en conjun-
to como un todo. Una parte, el Lenguaje de Especificacion
de Modelos Moleculares (LEMM), permite definir estruc-
turalmente un compuesto quimico orgdnico. Este lengua-
je ha sido disefiado tomando como base las formulaciones
de compuestos orgdnicos propuestas por la IUPAC (del in-
glés International Union of Pure and Applied Chemistry)
[PPI94, Int79], con el fin de lograr una mayor estandariza-
cién en la notacién utilizada. La parte restante del lengua-
je de AVISMO, que trabaja en conjunto con LEMM, es el
Lenguaje de Operacién y Manejo de Modelos Molecula-
res (LOMMM). Este lengunaje permite manipular cada com-
puesto quimico orgédnico bajo la representacién 16gica de una
variable. Ademds, define estructuralmente el macro lenguaje
de AVISMO.

3. Lenguaje de Especificacion de Modelos Moleculares

Para la definicién de la GLC que genera LEMM, se es-
tudiaron las nomenclaturas quimicas y las formulaciones de
compuestos quimicos utilizados en la actualidad. Esto con
el fin de analizar las fortalezas y debilidades de cada uno de
ellos y, obtener asi, la formulacién para dicho lenguaje. En
particular, se realizé una comparacién entre las formulacio-
nes propuestas por JIUPAC, a fin de obtener la formulacién
mds adecuada para LEMM. Los requisitos que se tomaron
en consideracién, para tomar una eleccion entre estas for-
mulaciones, fueron:

a) Alto grado de adaptabilidad: Capacidad de ser adapta-
da a los requisitos de AVISMO.

b) Identificacion univoca de compuestos quimicos: Que
una férmula quimica permita identificar v definir a un
compuesto en particular sin ambigiiedades.

¢) Facilidad de formular compuestos quimicos en una li-
nea de texto: Dada la estructura de AVISMO, la entrada
al traductor es un archivo de texto, por lo que la formu-
lacién debe permitir describir un compuesto quimico or-
gdnico en una lfnea de texto.

N
c\l 1/

Figura 4: Férmula estructural de la fructosa

3.1. Formulaciones quimicas para el Lenguaje de
Especificacién de Modelos Moleculares

De acuerdo al objetivo establecido para LEMM, en la sec-
¢ién 2 se analizaron las formulaciones de ITUPAC. El primer
caso considerado, la férmula molecular, representa los com-
puestos quimicos mediante el nimero total de dtomos que
forman la molécula; por ejemplo, la fructosa es CgHy206. A
pesar de satisfacer dos de los requisitos anteriores (a y b),
existe un problema con el segundo requisito, debido a que
con esos elementos y ese niimero de dtomos (6 de Carbono,
12 de Hidrégeno y 6 de Oxigeno) se pueden formar distintos
compuestos, o lo que es lo mismo, muchas moléculas de es-
tructura distinta pueden tener la misma formula molecular,
lo cual genera ambigiiedad en el lenguaje. De manera simi-
lar, en la formula empirica, estd presente esta ambigliedad,
ya que expresa sélo el mimero relativo de dtomos pertene-
ciente a cada elemento presente en la molécula, por ejemplo
en la formula empirica de la fructosa (CH> O). El dltimo ca-
so considerado, la fdrmula estructural, indica la unién entre
los dtomos de una molécula, mediante una especie de repre-
sentacion grifica plana de una molécula (ver Figura 4). Esta
representacion resuelve el problema de ambigiiedad, puesto
que encierra en ella misma la estructura de la molécula; sin
embargo, no satisface completamente el tercer requisito (c),
por la dificultad para describirla en una linea de texto.

Una esquema para resolver los problemas que se presen-
tan con los tres requisitos considerados, implica unificar la
formulacién molecular y la estructural, obteniendo asi una
formulacién que se pueda escribir en una linea de texto, re-
presentando adecuadamente la estructura de una molécula.
La férmula estructural puede representarse mediante un gra-
fo no dirigido [Joy(9], donde los dtomos son los nodos del
grafo y los enlaces son los arcos del grafo. Un recorrido so-
bre la cadena quimica mds larga del grafo, da como resultado
una representacion lineal del compuesto quimico organico.

Para definir un lenguaje de especificacién de compues-
tos orgdnicos utilizando grafos, es primordial solucionar los
detalles de representacion necesarios para apoyar la visuali-
zacion molecular, tales como definicién y orientacién de los
grupos funcionales, cardinalidad de los enlaces (dobles, tri-
ples y cuddruples) y cadenas ciclicas. La representacién de
los grupos funcionales se logra a través de un artificio, signos
de agrupacion que encierran la cadena quimica que compo-
ne el grupo funcional, posicionados inmediatamente después
del dtomo de la cadena principal al que estén enlazados. Para
representar la orientacién de los grupos funcionales, se usan
paréntesis “()”" para grupos funcionales ubicados por debajo
de la cadena principal, y corchetes “[]” para grupos funcio-
nales ubicados por arriba de la cadena quimica principal. De
esta manera, se logra expresar en una cadena de texto la for-
mula estructural del compuesto quimico orgdnico.

El recorrido del grafo permite identificar la ubicacién de
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los enlaces miiltiples, por consigniente, pernmite especificar
la multiplicidad de cada enlace entre los 4tomos en la repre-
sentacién lineal. Esto conlleva a definir cuatro simbolos que
identifiquen la multiplicidad del enlace:

= — para un enlace simple, cuando no se coloca explicita-
mente la cardinalidad, se toma 1 por omisién.

= — para enlaces dobles.

m ; para enlaces triples.

» ;; para enlaces cuddruples.

Cuando un dtomo de la cadena principal se conecta con un
grupo funcional, a través de un enlace que no es simple, se
deberd anteponer el simbolo que represente la cardinalidad
del enlace a la cadena quimica del grupo funcional.

Por dltimo, para resolver la representacién de la estructu-
ra ciclica de algunos compuestos, se escribe, al final de la
cadena ciclica un enlace que indique que el dltimo dtomo de
la cadena se enlaza al primero por medio de éste.

3.2. Gramatica Libre de Contexto para el Lenguaje de
Especificacion de Modelos Moleculares

Segiin [Bre03], disefiar una G £C consiste en proponer, da-
do un lenguaje £, una gramsdtica tal que su lenguaje genera-
do es exactamente £. Asi, una G LC es correcta con respecto
a £, cnando el lengnaje generado por dicha gramdtica no
contiene palabras que estén fuera de £. Por otra parte, una
G LC es completa cuando es capaz de generar al menos las
palabras de £. Al disefiar gramticas es posible cometer dos
clases de errores:

a) “sobran palabras™: la gramsdtica genera algunas palabras
queno deberfa generar. Asf, la gramstica serfa incorrecta.

b) “faltan palabras™: Existen palabras en el lenguaje consi-
derado para las que no hay derivacién. En este caso, la
gramatica serfa incompleta.

Tomando en consideracién lo anterior, se presenta a con-
tinuacién la definicién de la GL£C para LEMM, en términos
de sus conjuntos de simbolos terminales 7 y sfmbolos no
terminales A, el axioma S y el conjunto de sus reglas de
produccién P en notacién EBNF [KenO4].

Una descripcién de los compuestos orgdnicos de un mo-
delo molecular, estd definida por la siguiente regla de pro-
duccidn:

<MODELO_MOLECULAR:::=<CADENA_ATOMICA> |<CADENA MOLECULAR:

donde <MODELO_MOLECULAR- representa al axioma &
de la gramsdtica, a partir del cual se derivan los modelos
moleculares. Como puede observarse, en esta regla de
produccién se generan por separado los modelos que con-
tienen sdlo un dtomo como cadena principal, ¥ los modelos
que contienen mds de un elemento atémico en su cadena
principal, debido a que estos dltimos necesitan enlaces
entre los distintos elementos. Por ejemplo, el argén (Ar)
por si solo, no necesita de enlaces moleculares, mientras
que el propano (CH3CHyCH3) necesita 12 enlaces simples.
La definicién de los no terminales <CADENA_ATOMICA> ¥
<CADENA_MOLECULAR> viene dada por las signientes reglas
de produccidn:

<CADENA ATOMICA = <ELEMENTO: [« GRUPO_FUNCIONAL:>]

< CADENA_MOLECULAR:>::=<COMPUESTO><ELEMENTO>

[<GRUPO_FUNCIONAL=][[< ENLACE:]< COMPUES TO> { < COMPUESTO )]

donde un <COMPUESTO>, que representa un cormpuesto qui-
mico, se define mediante la signiente regla de produccién:

< COMPUESTO:> = < ELEMENTO: [« GRUPO_FUNCIONAL: ][« ENLACE:]

Esencialmente, tres simbolos no terminales componen es-

tas tres reglas de produccién:

® <ELEMENTO>: Representa los elementos quimicos. A me-

nudo, un elemento quimico se escribe seguido de un nd-
mero natural que indica la cantidad de dtomos de 1a misma
naturaleza que se estdn enlazados al mismo dtomo des-
tino; por ejemplo, en CHy, el nimero 4 indica que coatro
dtomos de hidrégeno se combinan con un dtomo de car-
beono. Las reglas de produccién que definen este no termi-
nal son las signientes:

<ELEMENTO>::= <ELEMENTO_QUIMICO> [<VALENCIA>]

<ELEMENTO_QUIMICO = “F” | “Li” | “Na™ | “K™ | “Rb” | “Cs” | “Fr™ | “Be”
| “Mg™ | “Ca™ | “Sr™ | “Ba™ | “Ra™ | “Se™ | Y™ | “Ti” | “Zx™ | “HI™ | “Db™ | “V7 |
SNB™ | Ta” | I | CCr | *Me™ | W | CRE” | “Mn” | “Te” | “Re” | “Bh™ | “Fe” |
“Ru” | “0s” | “Hu™ | “Co” | “Rh™ | “Ir™ | “ME” | “Ni” | “Pd™ | “Pt” | *Cu” | “Ag” |
SAWT | “Zn” | SCdT | “HgT | “BT | CA | “Ga” | “Tn” | CTIT | “C7 | #8i” | “Ge” | “3n”
| SPB™ | SN | ST | A8 | 48k | “BiT | YO | 87| *3e™ | “Te” | “Po” | “F7 | “CI7 |
“Br” | CTT | YA | “He” | *Ne” | “Ar™ | *Kr” | “Ke” | “Rn”

SVALENCIAm1= 17 | %27 | 3 | “47 | 57| %67 | “T° | “8” | “¢”

Por ejemple, el oxigeno molecnlar, que esta compuesto
por dos dtomos unidos, se expresa como: 02
<GRUPO_FUNCIONAL>: Permite definir los grupos funciona-
les, es decir, un conglomerado de dtomos, por lo general
de pequefias dimensiones, que se unen a una cadena
quimica, aportdndole ciertas propiedades v caracteristicas
especificas. Los grupos funcionales pueden ubicarse
por encima o por debajo del elemento de la cadena a la
que estdn unidos. Este no terminal estd definido por las
siguientes reglas de produccién:

< GRUPO_FUNCIONAL>::=< GRUPQO_FUNCIONAL_INFERIOR:>
[« GRUPO_FUNCIONAL_SUPERIOR:] | < GRUPO_FUNCIONAL_SUPERIOR:
[« GRUPO_FUNCIONAL_INFERIOR:>]

<GRUPC_FUNCIONAL INFERIOR::=*"<MOCDELC_GRUPO_FUNCIONAL=*]"
<GRUPC_FUNCIONAL_SUPERIOR>:="{"«MODELO_GRUPO_FUNCIONAL= )"

<MODELO_GRUPC_FUNCIOMAL>::=[<ENLACE:]
<MODELO_MOLECULAR=

De esta manera, el grupo funcional OH existente en el
etanol, se expresa en LEMM como: CHZ (OH) CH3
<ENLACE>: Representa los enlaces quimicos. En la quimi-
ca orgdnica, los enlaces suelen tener al menos un carbono
entre sus extremos. Un carbono, para lograr su estabili-
dad en el dltimo nivel de electrones, necesita combinarse
con cuatro electrones de otros dtomos, estos pueden perte-
necer a otros 4tomos de su misma naturaleza. El carbono
entonces rige el tipo de enlaces que se pueden darse en un
compuesto quimico orgdnico, los cnales pueden ser sim-
ples, dobles, triples y cuddruples. La regla de produccién
que define este no terminal es:

<ENLACE» 5= *—7 | “=” [ %7 | %

Por ejemplo, el 2-penteno, que contiene un doble enlace
que une al segundo carbono con el tercer carbono, segin
esta regla de produccién se expresa de la signiente forma:
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CH3CH=CHCHZCH3

La G £C para LEMM se define a continuacién:
GLClmm= Niomm Tiemms Plomm <MODELO_ MOLECULAR=)

El conjunto de los simbolos no terminales N, se define
como:

Niomm - {<MODELO MOLECULAR:, <CADENA ATOMICA,
<CADENA_MOLECULAR>,  <ELEMENTO:,  <ELEMENTO_QUIMICO,
<VALENCIA>, <GRUPO_FUNCIONAL», <COMPUESTO>, <ENLACE:,
<GRUPO_FUNCIONAL TNFERIOR:, <GRUPO_FUNCTIONAL _SUPERIOR:,
<MODELO_GRUPO_FUNCIONAL =)

El conjunto de simbolos terminales ¥j,,p,, se define como:

Tiemm = {¥H", L%, *Na®, “K», “Rb”, “Ce", “Br™, “Be”, *Mg”, “Ca”, “Sr™, “Ba”, “Ra”,
“Fe, T, T, YA, CHEY, CDb”, 4V, UNB”, “Ta”, “I1, YCr”, “Mo”, CW, R, “Mn”,
“Tc”, “Re”, “Bh”, “Fe”, “Ru”, “Os”, “Hn", “Co”, “Rh”, *Ir", “Mt”, “Ni”, “Pd", “Pt”,
“Cu, “Agl, “Au”, “Zn7, “Cd”, “Hg”, “B”, “Al", “Ga”, “In", “TI", “C”, “8i", “Ge”, “S1”,
BPBY RN AP RARY, HELY B, FOT, ¥BY, HBe”, e, MR, HR, FOIY B, MY FALY,
CHa, *MeT, AT, KT e, MR, LY, AT, BT, AT, Y T R R e

T e S T o

Por dltimo, el conjunto de reglas de produccién Pigy,, se
define como:

Plomm = | <MODELO_MOLECULAR:»5=<CADENA_ATOMIC A |
<CADENA_MOLECULAR.,

<CADENA_ATOMICAS 1:= <ELEMENTO» [<GRUPO_FUNCIONALx),
<CADENA_MOLECULAR =< COMPUESTO < ELEMENTO>
[<GRUPO_RUNCIONAL=][[<ENLACE:) < COMPUESTO { <COMPUESTO 1],
<COMPUBSTO 1:=< BLEMENTO3 [<GRUPO_FUNCIONAL] [<ENLACE=),
<ELEMENTO3 ::=< ELEMENTO_QUIMICO [« VALENCIA],
<ELEMENTO_QUIMICO=::= “EP* | “Li® | “Na® | “K> | “Rb” | “Cs® | “Fe | “Be” |
Mg | 4020 | 437 | Ba | “Ra® | 4307 | 4T | T | 42 | CHES | 4D | 4V | NDS |
CTa” | ST | S0 | “Mo® | W | SRET | “Mn” | Te” | “Re” | “Bh” | “Be | “Ra” | “0s”
| “HE® | “Co™ [ “RA7 | “T7 | “M | N7 | “Pd” | “Pr | “C | “Ag” | AU | “Zo” |
SO | “Hg | UBT | A | 4Ga” | T | CTI | 4T | 4817 | “Ge” | S | “PET | N |
P | SAS | 4S5 | “BY | 407 | 487 | “Fe” | “Te” | YR’ | 4B | “CI | “Brt | 4T | “ArY |
e | Ne® | AP | 9K | “Xe” | “Rn”,

<VALENCIAS:= 17| “27 | 37 | 447 | 57 | 57 | “77| 87 | “0",
<GRUPQ_FUNCIONALS =< GRUPC_FUNCIONAL_INFERIOR >
[<GRUPO_FUNCIONAL_SUPERIOR»] | <GRUPO_FUNCIONA _SUPERIOR:
[«GRUPO_RUNCIONAL INFERIOR=],
<GRUPO_FUNCIONAL TNFERTOR:»::=*["< MODELO_GRUPO_FUNCTONAL T,
<GRUPQO_FUNCIONAL_SUPBRIOR>:=*("«MODELC_GRUFQ_FUNCIOMAL=)",
<MODELO_GRUPO_FUNCIONAL > :=[« ENLACE: ] <MODELO_MOLECULAR >,
<ENLACEm 5= 8> | 4= | %0 | 4 )

4. Lenguaje de Operacién y Manejo de Modelos
Moleculares

Este lengnaje, denominado LOMMM, determina la es-
tructura sintictica de los programas escritos en el LF de
AVISMO. Ademds, permite definir la sintaxis del manejo de
los modelos moleculares, asi como las operaciones con los
mismos, una vez que han sido definidos utilizando LEMM,
lo cual se logra manipulando las especificaciones escritas en
LEMM como instancias del objeto modelo molecular. Tra-
bajar con el paradigma de Programacién Orientada a Obje-
tos (POO) permite definir operaciones aplicables a todas las
instancias de este objeto [Joy98]. Es asf como el lenguaje
provee la sintaxis que permite al traductor graficar modelos
moleculares v computar propiedades fisicas del compuesto
quimico orgdnico representado por el modelo molecular.

El lenguaje debe permitir al usnario:

a) Documentar el programa fuente.

b) Marcar el inicio y fin de las operaciones sobre los mode-
los molecnlares.

¢) Manejar los modelos moleculares.

d) Realizar operaciones con modelos moleculares.

Para satisfacer los dos primeros puntos (a v b), se escribe
la palabra inicio como primera sentencia del programa fuen-
te (de aqui en adelante se nsard la palabra programa en lugar
de programa fuente) v la palabra fir como fltima sentencia
del programa escrito en LOMM, Cualquier texto escrito an-
tes del inicio v después del fin del programa serd tomado
como comentario y no tendrd significado para el tratamiento
de modelos moleculares. Cabe destacar que el lenguaje no
contempla comentarios escritos dentro del bloque delimita-
do por inicie-fin. Asi, la estructura sintdctica bdsica de un
programa escrito en LOMM es la signiente:

Este es un comentario
inicioc

fin
Este es el primer programa escritc en LOMMM
Para manejar modelos moleculares, y satisfacer el punto

{c), LOMMM permite crear instancias de modelos molecu-
lares. Para esto, el lenguaje provee la signiente sentencia:

defina <nombre_variable> como modelo;

Cabe destacar que en la definicién de la sintaxis de las
sentencias de LOMMM, el uso de los caracteres “<” y “>”
indica que la palabra escrita dentro de los mismos no es una
palabra reservada de este lenguaje, a diferencia de la nota-
cién EBNF, en la cual estos caracteres se utilizan para deno-
tar stmbolos no terminales.

La especificacién de un modelo molecular escrita en
LEMM es asignada a una variable mediante la signiente sen-
tencia, constitutyendo el punto de unién entre los lenguajes
LEMM y LOMMM:

<nombre_wariable> = <modeloc_escrito_en LEMM>;

Por ejemplo, la definicién del 2 metil-propano como mo-
delo molecular manipulable, utilizando el lenguaje de AVIS-
MO se presenta a continuacién:

El compuesto Z-metil-propanc tiene
al propano como cadena principal
v un metil como grupo funcicnal.

Natese que las sentencias terminan en
punto v coma (;)

inicic

defina compl comc modelo;
compl = CH3ICH(CH3)CH3;
fin

Como se pueds obssrvar, el grupo
metilc se conecta al segunde carbono

Una vez que la representacién de un compuesto quinice
orgdnico se crea como una instancia del objeto modelo mo-
lecular, se pueden realizar operaciones con ésta (graficar en
2D, graficar en 3D, obtener el peso molecular), con 1o cual
se satisface el dltimo punto en consideracién (d).
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Toda operacién con modelos moleculares se define sintdc-
ticamente de la signiente forma:

nombre_funcioni{<nombre variablex)

En LOMMM, las operaciones que se pueden realizar con
modelos moleculares son:

n graficar2d: Genera la representacién en 2D de un modelo
molecular.

» graficar3d: Genera una representacién dindmica en 3D de
un modelo molecular.

» pesomolecular: Retorna el peso molecular del compuesto
quitnico que representa el modelo molecular.

Ademds, se han tomado técnicas usadas en lengua-
jes que manejan graficas matemdticas como MAPLE®y
MATLAB®), los cnales permiten que el delimitador que in-
dica el final de una sentencia pueda variar. Asi, para el len-
guaje de AVISMO, si una operacién que implica generar una
grafica termina en punto y coma ;" se genera la grdfica so-
licitada; sin embargo, si el final de la sentencia estd indicado
por el cardcter dos puntos “:”, entonces no se genera la gra-
fica, De acnerdo a esto para generar una grifica en 3D que
represente al modelo molecular del 2 metil-pentano se escri-
be:
inicio
defina compl como modelo;
compl = CH3CH(CH3)CH3;
graficar3d({compl);
fin

si se escribe:
inicio
defina compl como modelo;
compl = CH3CH(CH3)CH3;
graficar3d({compl);
graficarZd(compl);
fin
se genera solo la grafica en 2D, puesto que la sentencia que

R

indica graficar en 3D finaliza con el caracter “:”.

4.1. Gramatica Libre de Contexto para el Lenguaje de
Operacién y Manejo de Modelos Moleculares

Aligual que la gramdtica definida para LEMM, esta gra-
mitica debe ser una G £C completa, donde no sobren ni fal-
ten palabras en el lenguaje generado, en el que se escriben
los programas que son traducidos por AVISMO. La primera
regla de produccién a considerar es la siguiente:

<8 = “inicio” | «SENTENCIA» <FIN_DE_LINEA=} “fin”

Donde <s- es el axioma de la gramdtica, a partir del cual
se genera cualquier programa vélido para AVISMO, Esta re-
gla de produccién utiliza un par de simbolos no terminales,
<SENTENCIA> ¥ <FIN_DE_LINEA>, que combinados como mues-
tra la regla de produccién, generan todo el cuerpo de un pro-
grama, Laregla de produccién que define <FIN_DE_LINEA> se
usa para generar el simbolo de fin de una sentencia. Como

AL

se explicé anteriormente, éste puede ser un punto y coma

[TRIN

o dos puntos “:
<FIN_DE_LINEA® 2= " | 7

La regla de produccién:

<SENTENCIA»::=< DECLARACION_DE_VARIABLE: |

< DEFINICTON_DE MODELOz | < OPERACTON CON_MODEL O

permite generar el blogue de sentencias que posibilita
el proceso de manejo y operacién de los modelos molecu-
lares. Como puede observarse, tres simbolos no terminales
componen esta regla de produccién:

® <DECLARACION DE VARIABLE:-: Una declaracién de variable
permite crear una nueva instancia del cobjeto modelo
molecular. Estd definida por las signientes reglas de
produccién:

< DECLARACION_DE_VARIABLE=>:=“defina” <ID> “como™ < TIPO>
<ID=n=<LETRA> { [<LETRA=] [«DIGITO=] }

<LETRAS 5= 7 | 4B | 407 | “D™ | “E7 | “F | #G7 | “57 | T | 07 | %K™ | “L” |
LR - e R G Sl el i B S o el o
e e e R e I e Rl vy

[4q° |4 | 47| 4 | A0 | 490 | S |90 | 40 | 42

<DIGITO = 7 | %17 | 527 | 37 | 4™ | 57 | %67 | 77 | *8" | “9"
< TIPO= = *modelo™

m <DEFINICION_DEI, MODELO»: Para definir un modelo mo-
lecular, se hace uso de LEMM, siendo la definicién
del modelo el punto de unién entre los dos lenguajes,
divididos desde el inicio por su diferencia de objetivos.
La regla de produccién que define un modelo molecular
es la signiente:

<DEFINICION_DEL_MODELO:» = <ID> *=” «MODELO_MOLECULAR:

donde la regla de oproduccién que define
<MODELO_MOLECULAR=> pertenece al conjunto de reglas
de produccidén de la G £C generado para LEMM.

® -OPERACION_CON_MODELO:>: Las operaciones con modelos
moleculares, estdn definidas por las siguientes reglas de
produccién:

< OPERACION_CON_MODELO:> := <OPERACION “"<ID>*"
<OPERACION=::= < GRAFICAR: | <PROFIEDADES_FISICAS >
<GRAFICAR=:= “praficar2d” | “graficar3d”
<PROPIEDADES_FISICAS: ::=“pesomolecular™

La GL£C para LOMMM se define a continuacién:

GLC mmm= (Niammms Liommm: Plommm, <3>)

El conjunto de sfmbolos no terminales Ay Se define
€omo:

Niommm = | <S>  <SENTENCIA»,  <FIN_DE_LINE&>,
<DECLARACION_DE_VARTABLE:, <DEFINICION_DE_MODELO:>,
<OPERACION_CON_MODELO:, <ID>, <TIPO, <LETRA>,

<DIGITO>, <MODELO_MOLECULAR>, <OPERACION:», <GRAFICAR>,
<PROPIEDADES_FISICAS:= |

El conjunto de simbolos terminales Tiommn se define
€Omo:

Trommm = | “inicic”, “in”, “defina”, “como”, %7, 7, “A7, “B”, “07, “D, “E7, “F, “@”,
SR, ST, TS ST, M, RN, RO, SB, SO, SR, SE, ST, ST, SV, W, 94X
W ST g B, G, 7, e R S SR, B 9, SR, ST, F, 4o, P Y

B e i AL SR A e R

“modelo”, “=7, “7, 77, “graficar2d”, “graficar3d”, “pesomolecular”}

Por dltimo, el conjunto de reglas de produccién Proymmm se
define como:

Escuela de Computacion Universidad Central de Venezuela UCV



Sesion 8 - Ingenieria del Conocimiento y Aplicaciones Grdficas

Pliommm =1 <3>1=“Inicic” { <SENTENCIA> <FIN_DE_LINEA:>} “fin”,
<FIN_DE_LINEA=:= " | %7,

<SENTENCIA =< DECLARACION_DE_VARIABLE: |

< DEFINICION_DE_MODELO> | < OPERACION_CON_MODELO: ,
<DECLARACION_DE_VARIABLE:>:=“defina” <ID> “comeo” < TIPO> ,
<ID=n=<LETRA> | [<LETRA>] [«DIGITO=] } ,

<LETRAZ = A" | “B™ | “C™ | “D™ | “E” | “F | G | *H” | “T™ | <" | “K™ | 4L | “M™
[N | SO7 [ 45 | 4G [SR [487 | VT | 407 | SV [ | 50 |47 |42 | 4 | b”
T T - T T e S e S B B I < e
N T e T B e A B )

< DIGITOm = 07 | “17 | “27 | 937 | “47 | #57 | g7 | “T7 | “8” | ¢~ ,

<TIPO= = “modalc”,

<DEFINICION_DEL_MODELO::= <ID> *=” <MODELO_MCOLECULAR: ,

< OPERACION_CON_MODELO:> = <OPERACION= “("<ID=")",
<OPERACION::= <GRAFICAR> | <PROFIEDADES_FISICAS: ,
<GRAFICAR=:= “praficar2d” | “graficar3d” ,

<PROPIEDADES_FISICAS::= “pesomolecular™ }

5. Gramaética Libre de Contexto para el Ambiente de
Visualizacion Molecular

La G £C para AVISMO requiere de la unién de los con-
juntos de sfimbolos no terminales, de sfmbolos terminales
y de las reglas de produccién definidos previamente para
las GLC que generan los lenguajes LEMM y LOMMM,
G LC pomm ¥ G LC gymm respectivamente. Como se menciond
anteriormente, el axioma de esta gramdtica serd el axioma de
G LC b » €8 decir, <s=. Entonces, la G £C para AVISMO
se define a continuacién:

NAVISMO = Memm U Mammm
IAVISMO = Tlemm U Tlommm
pAVISMO = Plemm U piommm

G LC avismo= (NMaviswo, Tavismo, Pavismo, <5>)

En [Vic(9], esta G LC fue sometida a una serie de trans-
formaciones con el fin de obtener una gramdtica limpia
[Os007, SG86]. Primeramente se realizd la transformacion
de las reglas de produccién de AVISMO, expresadas en no-
tacién EBNF, a reglas mds simples, expresadas en notacién
BNF-no ampliada, con el fin de obtener reglas de produc-
cidén mds fdciles de leer v comprender por una persona, asi
como mis féciles de utilizar por aplicaciones generadoras de
analizadores 1éxicos y sintdcticos, ademds de presentarse de
mejor forma como entrada para los algoritmos de limpieza
de gramdticas v transformacién a formas normales estanda-
rizadas come las de Chomsky v Greichbach [SG86].

En las reglas de produccién de la gramdtica de AVISMO,
expresada en EBNF, los elementos se relacionan por medio
de cuatro operadores: llaves ({, }), corchetes ([, ]), parén-
tesis ((, )) v el operador O 16gico (). Considerando que el
tltimo operador es el mis sencillo de analizar por una apli-
cacién cualquiera, se expresé la GLC de AVISMO en BNF-
no ampliada, utilizando sélo este operador v obviando los
otros tres. Para ello se establecié una equivalencia entre los
operadores que se consideran complejos (llaves, corchetes
y paréntesis) v el operador O 16gico y, de esta manera, se
transformé cada regla de produccién de la gramética. El re-
sultado de esta transformacidn es presentando detalladamen-
te en [Vic09].

Seguidamente se procedié a realizar la limpieza de la G £C

de AVISMO, aplicando los algoritmos definidos para cada
una de las acciones que se deben llevar a cabo para limpiar
una gramdtica [Oso07, SG86]. Estas acciones consisten en
eliminar producciones epsilon {cadena vacia), producciones
no generativas, simbolos no terminables, simbolos no alcan-
zables, recursividad directa v recursividad indirecta.

El proceso completo realizado para la limpieza dela G £C
de AVISMO tambiésn es descrito en [Vic09]. La gramiti-
ca resultante que corresponde a la G£C limpia de AVIS-
MO, denotada GLC avisuo, por definicién es equivalente
a G LC gy 1spo puesto que ambas generan el mismo lengunaje.
Esta gramdtica se define a continvacién:

! i '3 '
GLC svismo = N avismo, T avismo, P avismo, <8>)

El conjunto de simbolos no terminales A ! Isio B8

N gorggo = | <MODELO_MOLECULAR>, <ELEMENTO:, <ENLACE:,
<ELEMENTO_QUIMICO=, <VALENCIA, <GRUPO_FUNCIONAL:,
<GRUFO_FUNCIONAL TNFERIOR <GRUPO_FUNCIONAL_SUFERIOR:,
<COMPUESTO>, <COMPUBSTOS»,  <MODELO_GRUPO_FUNCIONAL:,
<83, <SENTENCIA>, <SENTENCIAS:, <FIN_DE_LINEA>, <ID», <TIFO>,
<LETRAS, <IDCONT:, <DIGITO, < OPERACION }

El conjunto de simbolos terminales T wisuro es:

T aismo = {“H”, L7, “Na”, “K”, “Rb”, “Cs”, “Br”, “Be”, “Mg", “Ca”, “5r”, “Ba”,
“Ra”, “S¢”, “Y7, “T", “Zr™, “HF, “Db™, “¥7, “Nb”, “Ta”, “II", “Cr”, “Mo”, “W™, “Rf”,
“Mn”, “Tc”, “Re”, “Bh”, “Fe, “RBu”, “0s”, “Hn”, “Co” “Rb” “Ir”, “Mt>, “Ni°, “Pd”,
CPY, YCa”, ApD, YA, YZn”, HCdY, “Hg, “BY CAL, *Ga®, YIn”, IV, “C7, “817, *Ge”,
* S, MEDNNEHIEY CAS, S8b7, SBI, MO SN B TR Dot i SC IR
SAI tHe™ Net e e e MR T, S et Pt e M nicio”, #Bnt, Ydefina T,
Soome, 8 1 YR SO D R R ET, U T N QMR TR R R
ST v, T, T R R T S T R 4T o T, M g 1
B, Y, S, D, S, ST, R, SO, R, R, R, AR, 45T, e, T, 4R, 49, *modelo”,
e U

eraficar2d”, “graficar3d”, “pesomolecalar”, }

El conjunto de reglas de produccién P s ismo es:

P! rrsmn =1 <S0i= “inicic” <SENTENCIAS: “fin”,

<SENTENCIAS»>:= <SENTENCIA» «<FIN_DE_LINEA> <SENTENCIAS» |
<SENTENCIA> <FIN_DE_LINEA>,

<FIN_DE_LINEA:=u=%> | %7,

<SENTENCIA=:=  “defing” <ID»>  “eome® «TIPO= | «ID=  *="
<MODELO_MOLECULAR: | <OPERACION “(" <ID> )7,

<IDmnm %47 | B | 407 | D | B | 4FT | 4G | CSHT | ST | 4T 4K | L | MY |
B T e = S A i B B 0 A0 R R
I L R D R R SR R P R
BT R | | | 427 | % | 92 | <LETRA> <IDCONT:,

<IDCONT 5= A7 | “B” | “C7 | D7 | “E7 | “F7 | %G | “H7 | 07 | I | K7 | “L |
B e e e D B S B B S A R B B S e S A
R E e A A I O T
SO | | |t | x| Sy | 92 | < LETRA» <IDCONT: | 07 | %17 |
GG EET e | AT | 48T | 497 | < DIGITO> <IDCONT:,

CLETRASn= 8" | “B7 | “C7 [ “D7 | “B7 | “F7 | “G7 | “H7 | ST | 407 | “K7 | “L7 | “M”
e L e e - - e S i ) B e 4 B B/ B
R A e T O A A EE R R K
B I e e i e B -2

< DIGITOz = S07 | 17 | “27 ] “37 | o™ | “57 | “6™ | 7™ | “87 | “47,

< TIPO= 1= “modelo”,

< OPERACION: = “praficar2d” | “graficar3d” | “pesomolecular™,
<MODELO_MOLECULAR> = “H" | “Li” | “Na” | *K™ | “Rb™ | “C&” | “Fr™ | “Be” |
SMgn | “CaT | 8" | “Bat | “RaT | “SeT | YT U] T | CHET | “DbT | SV | “MbT |
STEY | I | O | fMa” | W | CRET | “Mn” | “Te” | “Re” | “Bh” | “Fe” | “Ru” | “Og”
| “Hn™ | “Co™ | “RE™ | “Te™ | *ME™ | “Ni™ | “Pd™ | “Br? | “Cu” | “Agh | CAn” | 2o |
“Cd™ | “Hg” | “B™ | “Al" | *Ga™ | “In™ | *TI” | “C™ | “S1 | “Ge™ | “Sn™ | “Pb™ | “N |
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P | SAS | 43T | “BHY | 407 | 487 | “Ee” | “Te” | YR’ | 4B | “CI | “Brt | 4T | “Ar® |
“He™ | “Me” | “Ar” | “Kr” | “Xe” | “Rn” | <ELEMENTO_QUIMICO> <VALENCIA>
| <ELEMENTO» <GRUPO_FUNCIONAL> | <COMPUESTO» <ELEMENTO> |
<COMPUBSTO> <ELEMENTO> <GRUPO_FUNCIONAL» | <COMPUESTO»
<COMPUBSTO> < COMPUBSTOS =,

<COMPUBSTO= 5= “H° | “L™ | *Na® | K> | “Rb® | 0™ | “B | “Be” | “Mg” |
“CET | S| “Ba | CRa” | “S07 | ST | ST | 4 | CHE | DT | SV | N | 4Ta”
| 491 | 4T | “Mo” | “W | “REY | “Mnu” | “Te” | “Re” | “BW” | “Fe” | “Ru” | “Os”
| “Hn® | %0c® | “RE® | “T0 | M | SNT | SBA | CBE | 00 | “Ag” | “An® | “Zn”
| “0d | SHE | BT | AT | 4G | T | CTI | 40 | 3P | “Ge” | 480 | YR |
N | SP | SASY | SSBP | SR | 40P | 40| 4360 | YT | “Bo” | “F° | “CI° | 4B |
S| AR | CHe” | “Ne” | “Ar | “Kr” | “Ke” | “Rn” | <ELEMENTO_QUIMICO:
<VALENCIA> | <ELEMENTO» <GRUPO_FUNCIOMAL> | <BLEMENTO»
<GRUPO_FUNCIONAL <ENLACEs | <ELEMENTO <ENLACE:,
<COMPUESTOS 1= < COMPUESTO> <COMPUESTOS: | < COMPUESTO?,
<ELEMENTO = “I” | “Li” | “Na” | “K” | “Rb™ | “Cs” | “Fr” | “Be” | “Mg” | “Ce” |
“Sp0 | “Ba” | “Ra” | “S¢7 | Y| CTI | “Ze7 | CHP | DB | V| N | 4T |
| “CF | “Mo™ | W | “RE® | “Mp” | “Te” | “Re” | “BH | “Re” | “Ru | “Os” | “Hn” |
O SRR | VT | ME | SN | 9P | SR | 0 | fAg” | AT | “Zn” | “Od> | “Hp”
[ B> | AP | “Ga” | 4T | “TI® | 0 | 480 | “Ge” | “Sn® | “BDS | N | BT | A" |
S| BIY | 407 | 487 | “Be” | “Te” | “BO | BT | “T | “Br7 | 47| ALY | “He” | “Ne”
| “Ar" | “Kr” | “Xe” | “Rn” | <ELEMENTO_QUIMICO3 <VALENCIA,
<ELEMENTO_QUIMICO=::= “H | “Li® | “Na® | “K” | “Rb” | “Cs® | “F | “Be” |
Mg | 400 | 437 | Ba | “Ra” | 4367 | 4T | T | 42 | “HES | 4D | SV | ND® |
ST |41 | 40rT | “Mo” | SW | “RE7 | “Mn” | “To” | “Re” | “Bh” | “Fe” | “Ru” | “Os”
| “HE® | “Co™ [ “RA7 | “T | “M | SN | “Pd” | “Pr | “Cu | “Ag” | A0 | “Zo” |
SOt | CHg | CBY | GAD | 4Ga" | IR | CTI | 407 | 481 | “Ge” | I | YPE” | 4N |
P | SAS | 4S5 | “BY | 407 | 487 | “Ee” | “Te” | YR’ | 4B | “CI | “Brt | 4T | “ArY |
e | Ne® | AP | 9K | “Xe” | “Rn”,

<VALENCIAS:=“17 | “27 | 37 | 447 | 57| %87 | “77 | *87 | “0",
<GRUPQO_FUNCIONALS 1=« GRUPC_FUNCIONAL_INFERIOR
<GRUPO_FUNCIONAL_SUPERIOR>» | <GRUPO_FUNCIONAL_SUPERIOR:
<GRUPO_FUNCIONAL_INFERIOR» | “(° <MODELO_GRUPO_FUNCIONAL:
“» | “P MODELO_GRUPO_FUNCIONAL: *]",
<GRUPO_FUNCIONAL_INFERIOR:::=*"<MODELO_GRUPC_FUNCIONAL="]",
<GRUPO_FUNCIONAL _SUPERIOR=:="(*<MODELO_GRUPO_FUNCIONAL:®),
<MODELO_GRUPO_FUNCIONAL == <ENLACE> <MODELO_MOLECULAR>
| 9K | LD | MRS | CKS | CRE | CCE | G| 4Bt | “Mg | “Ca” | S | “Ba” |
SRaT | 8¢ | Y| CTE | CZe7 | CHP | DT | SV | NEY | T | I | T | “Me”
| “W | “RE” | “Mn” | “Te” | “Re” | “BR” | “Fe | “Ru” | “0s” | “Hn” | “Co” | “Rn” |
TP | EMEY | N | SR | B | SO0 | fAg” | AN | YZn” | 04 | “Hg” | VB | Al
| “Ga” | “Tn® | 4TI | 40 | 480 | “Ge” | “Gn" | “Pb” | “N | “P* | “Ag | “SE” | B
| 07 | 487 | “Se” [ “Te” | “Pa” | “F” | “CP | “Br” | “T" | “Ar | “He” | “Ne” | “Ar” |
“Kr” | “Xe” | “Ru” | <ELEMENTO_QUIMICO> <VALENCIAS | <BLEMENTO»
<GRUPO_FUNCIONAL» | <COMPUESTO» <ELEMENTOS | <COMPUESTO-
<ELEMENTO> <GRUPO_FUNCIONAL> | <COMPUBSTO» <COMPUBSTO>
<COMPUBSTOS:,

<ENLACEm 5= =7 | “=" [ %7 | 7

6. Conclusiones

Se ha presentado la definicién de una G £C que genera el
LF del traductor denominado AVISMO, en funcién de los
conjuntos de simbolos no terminales y terminales, el axio-
ma y el conjunto de reglas de produccién. Tras un proceso
de transformacién de las reglas de produccién seguido de la
limpieza de la gramdtica definida inicialmente, se logrd ob-
tener una & £C facilmente legible e implementable, lo cual
facilité el desarrollo de AVISMO.

La importancia de la definicién de esta gramdtica para el
desarrollo de AVISMO, el cual permite generar grificos en
2D v 3D a partir de un programa escrito en el LF de AVIS-
MO, radica en que a partir de la misma es posible el dise-

fio e implementacién tanto del analizador 1éxico del traduc-
tor, debido a que las expresiones regulares que describen un
lenguaje son un caso particular de una GL£C, asf como del
analizador sintdctico del traductor, el cual determina si una
sentencia pertenece o no a un lenguaje. Mientras que para la
quimica orgdnica, AVISMO constituye una herramienta vi-
sual alternativa de licencia libre que contribuye en el proceso
de ensefiaza-aprendizaje en dicha drea.

Ademds, se propuso un nuevoe lengoaje de especificacién
de compuestos orgdnicos que elimina las ambigiiedades pre-
sentes en las formulaciones propuestas por la [TUPAC.
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