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RESUMEN

La quimica computacional es una rama de la quimica que utiliza principios de la
computacion para resolver problemas quimicos. La solucion de problemas
quimicos ha beneficiado al hombre con la creacion de productos que mejoran su
calidad de vida. Para facilitar el estudio de la gran variedad de componentes en el
universo y para no poner en peligro en algunos casos a los investigadores, la
guimica computacional realiza calculos sobre los modelos digitales de las
moléculas de esos componentes, generados por sistemas interactivos llamados
constructores moleculares. A medida que los modelos de moléculas han sido mas
faciles de construir, los problemas quimicos se han resuelto en menos tiempo,
mejorando la calidad de vida del hombre mas rapidamente.

Hoy en dia existen institutos de investigacion dedicados a resolver una gran
variedad de problemas relacionados con la quimica computacional en el menor
tiempo posible, desarrollando herramientas cada vez méas avanzadas. Tal es el
caso del IVIC (Instituto Venezolano de Investigaciones Cientificas).

El Laboratorio de Quimica Computacional del IVIC genera con regularidad
modelos digitales de moléculas para ser utilizados por programas de calculo, por
lo cual esta buscando constantemente constructores moleculares cada vez mas
faciles de aprender a utilizar que le permitan generar los modelos de una manera
mas eficiente.

Este trabajo presenta el desarrollo de Jmol Builder, una version de Jmol con un
constructor mas complejo e intuitivo, accesible via web, de cddigo abierto, de facil
extension y respaldado por una activa comunidad de desarrolladores, que
contiene una amplia gama de funcionalidades utiles para el quimico
computacional. Fue desarrollado para ser un componente fundamental de una
plataforma integradora web para quimica computacional llamada IVIChem.

La utilidad de Jmol Builder es demostrada con muy buenos resultados a partir de
una serie de encuestas basadas en la escala de Likert respondidas por
investigadores del IVIC. Ademas, la aplicacibn es conocida y apoyada por la
comunidad de desarrolladores de Jmol.

Palabras Clave: Quimica computacional, Constructor molecular, Web, Jmol, Java,
IVIChem.
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INTRODUCCION

La computacién genera innumerables beneficios en todos los procesos humanos
como la comunicacion de datos, el acceso a informacion oportuna, la
organizacion, los medios de almacenamiento masivo, entre otros [1]. Con el
desarrollo de cada vez mas programas y aplicaciones que, basandose en
conceptos de abstraccion, ofrecen el uso de interfaces multimedia agradables y de
facil comunicacion, las computadoras se acercan mas al publico [2].

En los afios 40 el uso de las computadoras hizo posible la solucion de
ecuaciones de onda para el desarrollo de sistemas complejos relacionados con la
quimica [3]. La quimica computacional es una rama de la quimica que utiliza
principios de computacion para resolver problemas quimicos. También utiliza
programas eficientes que modelan conceptos de la quimica tedrica y realizan
calculos sobre las estructuras y propiedades de las moléculas. Es comun que los
resultados de esos programas s6lo complementen la informacién obtenida con
experimentos quimicos; sin embargo, en algunos casos predicen fenémenos
quimicos nuevos.

La quimica computacional es utilizada principalmente en el disefio de nuevos
farmacos y materiales [3]. Gracias a ella los tiempos de investigacion se han
acortado [4].

La visualizacién de moléculas a través de imagenes ayuda a entender su
estructura y funcién [5]; y permite que los investigadores avancen en el analisis de
como funcionan las proteinas y otras moléculas en el cuerpo [6]. Cuando se trata
con moléculas de gran escala, es aun mas util su visualizacién y control en tres
dimensiones. Es por esa razon que desde hace mucho tiempo los quimicos
utilizan modelos moleculares fisicos, que son instrumentos cientificos construidos
con pelotas de madera y varillas, o maquetas de modelos de llenado de espacio,
gue se han utilizado por mas de 125 afios para representar, comunicar y razonar
sobre las leyes de la fisica que influyen sobre las estructuras quimicas. Estos
modelos podian ser costosos y dificiles de construir, sobretodo si se pensaba
representar una macromolécula, que podia estar conformada por miles o millones
de atomos.

El primer sistema interactivo de visualizacion de moléculas fue construido a
principios del afio 1965 por Cyrus Levinthal, un empleado del MIT. El programa de
Levinthal le permitia al usuario dirigir un dibujo tridimensional del modelo de una
molécula basado en lineas, con un globo de plastico que podia ser rotado o
empujado en cualquier direccion para cambiar la velocidad y orientacion de la
rotacion del modelo. Colocando un lapiz optico en el area de visualizacion, el
usuario podia seleccionar de un mendu, elegir un objeto o ver mas de cerca
secciones importantes del modelo.



Desde que el programa de Levinthal fue construido, sistemas interactivos de
visualizacion de moléculas gradualmente han sido incorporados en todas las areas
de la educacion e investigacion sobre quimica, reemplazando de esa forma a los
modelos moleculares fisicos como la manera estandar de representacion. Esto ha
transformado la manera como los investigadores de quimica construyen y usan los
modelos moleculares.

Los modelos generados por computadora y las simulaciones estan siendo
utilizados para construir estructuras moleculares fisicamente validas, segun la
quimica teorica y la fisica clasica, que ayudan a predecir el comportamiento de
dichas estructuras y al disefio de nuevos experimentos. Igualmente, los avances
de hoy en visualizacion interactiva molecular también se han estado enfocando
tanto en la interfaz entre el cientifico y el modelo molecular, como en la interfaz
entre el software y los datos del modelo.

Actualmente existen sistemas interactivos que permiten visualizar, construir y
navegar sobre simulaciones de modelos de moléculas, estudiando de esa manera
la geometria y el comportamiento de esas estructuras, que reguralmente son
complejas. Otros sistemas incorporan dispositivos de tacto capaces de permitirle
al investigador, no sélo sentir fuerzas moleculares sino también empujar y halar
atomos, alterando de esa forma el comportamiento de una simulacion en tiempo
real. Los mas actuales, curiosamente, trabajan en conjunto con modelos
moleculares fisicos. Los investigadores los han utilizado como la interfaz de un
sistema héptico interactivo de visualizacion de moléculas. La posicion y la manera
como el cientifico manipula el modelo es capturada y relacionada con el area de
visualizacion del sistema en la computadora. El resultado es una excelente
integracion de los modelos fisicos y virtuales utilizando los mejores atributos de los
dos [7].

Sin embargo, los sistemas no hapticos siguen siendo extremadamente Utiles. En
la actualidad existe una gran variedad de aplicaciones de escritorio y aplicaciones
web que pueden ser Utiles para los quimicos computacionales. Por supuesto, no
todas estas aplicaciones tienen las mismas capacidades y herramientas. Algunas
son sofisticadas pero muy costosas y de codigo propietario, mientras que otras
son gratuitas y de codigo abierto, pero con pocas funcionalidades.

En este trabajo se desarroll6 un constructor molecular web, para el quimico
computacional, de cddigo abierto y de facil extensién, que permite: generar
modelos de moléculas con una barra de herramientas, agregar fragmentos que
luego une automaticamente al modelo generado, seleccionar atomos de una tabla
periodica interactiva, manipular atomos seleccionados con un control de
direcciones, utilizar nuevos accesos directos de teclado, integrar el sistema con
otro constructor llamado JME y trabajar con distintas resoluciones. El constructor
desarrollado esta siendo utilizado por investigadores del Laboratorio de Quimica
Computacional del Centro de Quimica del Instituto Venezolano de Investigaciones
Cientificas (IVIC), para generar los datos de entrada de los programas de calculo
de quimica computacional que usan con regularidad.
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Este trabajo estad organizado de la siguiente forma: el Capitulo 1 describe las
facilidades que la quimica computacional ofrece al area de investigacion vy
ensefianza de la quimica tradicional, ademas de los primeros constructores
moleculares relacionados con los que se utilizan en la actualidad; el Capitulo 2
hace referencia al planteamiento de este trabajo de investigacion; el Capitulo 3
presentara el disefio y la implementacién del constructor molecular que se
desarrollo en este trabajo; las pruebas y los resultados obtenidos seran discutidos
en el Capitulo 4. Por ultimo, en el Capitulo 5 se describen las conclusiones y los
trabajos a futuro.



CAPITULO I: QUIMICA COMPUTACIONAL

1.1. Concepto y aplicacion

La quimica es la ciencia que estudia la composicién, estructura y propiedades de
la materia, ademas de los cambios que esta experimenta durante las reacciones y
su relaciéon con la energia. Debido a la diversidad de la materia, que esta
compuesta de atomos, los quimicos frecuentemente estudian como los 4tomos de
diferentes elementos quimicos de la tabla periddica interactian para formar
moléculas y como ellas mismas interactian unas con otras.

Las primeras experiencias del hombre como quimico se dieron con la utilizacion
del fuego en la transformacion de la materia. La obtencion de hierro a partir del
mineral y de vidrio a partir de arena son algunos de los ejemplos mas claros. Poco
a poco el hombre se dio cuenta de que otras sustancias también tienen este poder
de transformacion. Se dedic6 con gran empefio a buscar una sustancia que
transformara un metal en oro, lo que llevd a la creacion de la alquimia. La
acumulacion de experiencias alquimicas jugé un papel vital en el futuro
establecimiento de la quimica.

La quimica es una ciencia empirica ya que estudia la materia por medio del
método cientifico, es decir, por medio de la observacién, la cuantificacion y, sobre
todo, la experimentacién. En su sentido mas amplio, la quimica estudia las
diversas sustancias que existen en nuestro planeta asi como las reacciones que
las transforman en otras sustancias. Por otra parte, la quimica estudia la
estructura de las sustancias a su nivel molecular y sus propiedades [8] [9].

El estudio de una sustancia depende de la complejidad de sus componentes y la
cantidad a estudiar. Si se busca estudiar las propiedades de una molécula de
pocos atomos, sus propiedades se pueden obtener resolviendo ecuaciones
basicas de quimica cuantica. Para moléculas mas grandes, las ecuaciones de
quimica cuéantica dejan de ser practicas. En ese caso, se utilizan principios de la
fisica clasica para investigar su estructura y propiedades [10].

Desde la segunda mitad del siglo 20 la quimica ha sido una de las areas en las
que se han usado computadoras para investigaciones cientificas. Varios campos
de la quimica han ido incrementando el uso de computadoras y técnicas
computacionales en la realizacion de sus investigaciones.

Hoy en dia, se ha llegado a un punto donde, en muchos casos, el quimico puede
sustituir el tubo de ensayo por la computadora. Eso no significa que el enfoque
con computadoras se deba considerar como un rival de las técnicas tradicionales.
Usualmente, los dos enfoques son complementarios, uno facilitando informacion
que el otro no puede. A veces un experimento puede ser muy peligroso, o hasta
imposible de realizar en un laboratorio. Los métodos de la quimica computacional



entonces pueden ser la Unica manera de obtener la informacion quimica deseada.
Por ejemplo, es bastante dificil trabajar con compuestos de berilio en un
laboratorio debido a una toxicidad que no se debe subestimar. En cambio, el
atomo de berilio se puede manipular facilmente con métodos de la quimica
cuantica computacional de gran exactitud ya que contiene sélo 4 electrones.
Muchos no pueden ser estudiados con técnicas estandares de laboratorio, como
estereoscopia en infrarrojo y resonancia magnética nuclear, debido a que
reaccionan muy rapidamente como para ser aislados. Sin embargo, el estudio de
compuestos inestables con la quimica computacional usualmente no es muy dificil
de realizar [10].

La quimica computacional emplea herramientas muy diferentes a las de la
quimica tradicional y, muy frecuentemente, los datos le son suministrados,
seleccionandolos de bases de datos existentes. Las caracteristicas de moléculas y
atomos son suministradas mediante modelos de barras, enlaces, esferas y puntos.
Frecuentemente, programas computacionales adecuados, basados en los
modelos de la mecénica cuantica, proporcionan datos suficientes para que los
guimicos formulen respuestas en términos de la quimica tradicional.

Ademas, la quimica computacional ofrece un espectro de utilizaciéon muy amplio.
Por ejemplo, se pueden hacer calculos de modelado y prediccién de estructuras
nuevas de sistemas organicos e inorganicos. Entre estos sistemas estan incluidos:
metales, macromoléculas, proteinas, policristales, moléculas de actividad
farmacoldgica, moléculas de actividad relacionada con la capacidad de respuesta
a excitaciones, estimulos o causas muy pequefias; etc. Con la quimica
computacional se puede estudiar desde la explicacion microscopica de
propiedades fisicas de un metal dado hasta los enlaces quimicos que determinan
las funciones de moléculas que sustentan la vida.

Entre los objetivos de muchas investigaciones de importancia actual se
encuentran la busqueda de nuevas moléculas que puedan contar con primicia en
el mercado y el estudio de los mecanismos de accion de estos componentes a
nivel molecular a través de la farmacologia molecular, la inmunologia molecular,
los nuevos métodos de sintesis y la modelacién matematica.

Los métodos de la quimica computacional constituyen herramientas de gran
potencia y efectividad en el disefio de farmacos, la elucidacién de la estructura de
moléculas de alta complejidad, y de los mecanismos de reaccion, con la ventaja
de ser muy baratos y generalmente rapidos, por demas de no generar dafos al
medio ambiente. Esta diversidad permite incentivar su uso y la introduccién de un
conocimiento general basico, util para profesionales de cualquier area de la
guimica, la biologia, la farmacologia, la ingenieria de materiales y la medicina,
entre multiples otras disciplinas.

La quimica computacional también esta llamada a cambiar el enfoque mecanico
clasico determinista en la ensefianza, fomentando la adquisicion de habilidades de



abstraccion, disefio de experimentos y representacion molecular en los alumnos
[11].

La rama de la quimica que se ha estado describiendo realiza ademas calculos
de diversas propiedades sobre modelos de moléculas. El rol del constructor es
generar las distribuciones tridimensionales de atomos en el espacio. Seria casi
imposible o sumamente dificultoso para una persona generar esas coordenadas a
mano, Y la posibilidad de cometer errores seria enorme.

1.2. Visualizadores y constructores moleculares

Los visualizadores y constructores moleculares son aplicaciones para quimica
computacional desarrolladas para ahorrar a los investigadores tiempo valioso y
recursos economicos.

La investigacion de los visualizadores y/o constructores moleculares que se
describen en este apartado contribuye a la recopilacién de las ventajas y las
desventajas que tenian los primeros constructores moleculares, y a la explicacion
de la necesidad de algunas funcionalidades de los constructores moleculares
existentes.

Los constructores moleculares de interés para este trabajo son constructores
accesibles via web, ademas de relacionados con constructores existentes
gratuitos y de codigo abierto. Esto se debe a que se quieren constructores que
puedan ser modificados facilmente en el futuro segun las necesidades de los
investigadores, que no sean propietarios para evitar el pago de una licencia de alto
costo, y que puedan utilizarse con la participacion remota de investigadores en
distintos sectores dentro y fuera del pais.

La recopilacion de las principales funcionalidades de las aplicaciones que se
describen a continuacion determinara cual de ellas ser& incorporada a la solucion
del problema gue se plantea en la propuesta de este trabajo.

1.2.1. WWW Molecular Editor

Como la construccion y edicion de moléculas es indispensable para sistemas de
informacion quimica, y en 1994 no existia una herramienta de ese estilo disponible
para la World Wide Web (WWW), la organizacion Molinspiration decidié desarrollar
su propio editor molecular web. El editor tenia como base un mapa interactivo que
se muestra en la Fig. 1.

El WWW Molecular Editor permitia la construccién sencilla de moléculas
organicas en 2D agregando atomos, lazos, anillos y grupos funcionales; y
conectandolos entre si. El usuario podia seleccionar la accion deseada en un



menu, y luego escoger el lugar apropiado en el area de dibujo. Todo el
procesamiento real se realizaba en segundo plano en el servidor, adonde se
enviaban las coordenadas del punto elegido. El programa en el servidor realizaba
los cambios solicitados y retornaba una imagen GIF de la estructura modificada.
La desventaja de este enfoque era que el programa requeria una nueva conexion
con el servidor por cada cambio en la estructura.

La creacion de moléculas era sencilla, y este editor web simple era utilizado y
recomendado por quimicos alrededor del mundo [12].

WWW Molecular Editor es el predecesor de JME, otro constructor que se
describira mas adelante.

Metncages - fubsbe culis Edited]
E#e Ed Yeew Go  Hookmarks OpSeas  Deeciory Help

WWW Molecular Editor

2honse baton from mene, then chick sppropoate place on the drawmg area | Here
on hae s omve eeddif onal bts Bor wing: the edier

cmange atom type o0 RO o0 80 PO oD peQ 10 PO
Add/change bomd  xingle® dowble O iripla D conmm=t O

Add group -con —coonD oD —owD wee D _scema D
Add ring 1D 4D s el 6D 20 i

Deluin l:m-‘hnnﬂr:p" g:nupr_? clamrc lI.Lr_f-‘
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Figura 1: WWW Molecular Editor

1.2.2. Xmol

Es una utilidad desarrollada por el Centro de Supercomputadoras de Minnesota,
para crear y visualizar imagenes graficas de las moléculas. Aunque los graficos
producidos por Xmol son de baja calidad, ofrece muchas caracteristicas, tales
como la capacidad para crear animaciones para visualizar caminos de reaccion o
vibraciones moleculares. Xmol reconoce muchos formatos de entrada, incluyendo
archivos de entrada y de salida para el popular paquete de quimica
computacional, Gaussian [13].

Xmol permite a los investigadores y estudiantes ver modelos moleculares 3D
producidos por otros paquetes de software, e imprimir copias de visualizacion de
moléculas en Encapsulated PostScript. Los modelos moleculares pueden ser
trasladados y rotados en una variedad de formas. Es posible crear animaciones de
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archivos de datos de mdultiples pasos, al igual que los calculos de las distancias
entre atomos, angulos de enlace y angulos de torsiéon. Hay disponibilidad de
mabdulos de edicidn, permitiendo al usuario cambiar el tipo y la carga de atomos
individuales [14].

Aunque se distribuyeron los programas ejecutables, el codigo fuente de Xmol no
estaba disponible para los usuarios y, puesto que el programa no se ha
mantenido, las versiones binarias gratuitas se han vuelto obsoletas. El abandono
de Xmol dejé una necesidad de una herramienta similar que pudiera construir
modelos de moléculas. A diferencia de Xmol, esa herramienta seria de gran
interés para este trabajo.

1.2.3. ChemWriter

Es un editor de estructuras quimicas en 2D, disefiado para trabajar con
aplicaciones web. Existen dos versiones: un applet de Java, que se muestra en la
Fig. 2, y un editor en linea. Es rapido en cargar informacion y es facil de aprender
para usuarios nuevos. ChemWriter hace que sea sencillo crear interfaces ideales
para aplicaciones quimicas que manejen grandes volumenes de datos. Es
utilizado por organizaciones alrededor del mundo, y puede verse en
funcionamiento en paginas web populares [15].

Aunque existe una version gratuita y totalmente funcional para ser utilizada
durante el desarrollo y la prueba de aplicaciones web propias, se requiere pagar
para obtener su licencia y no es de cédigo abierto [16].

® P
N, %,
® |/ -
oji/ HO NH2
ol
0 ®
0o HO
AllO
Oll¢/@alnlB/@m®

Figura 2: ChemWriter

1.2.4. JChemPaint

JChemPaint (JCP) es un editor y visualizador gratuito de estructuras quimicas
en 2D, de cddigo abierto y escrito en Java [17]. Por esa razén corre en sistemas
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Windows, Mac OS X, Linux y Unix. Existe una aplicacion Java (editor) y dos
versiones como applets de Java (editor y visualizador) que pueden ser integradas
en paginas web.

El applet JChemPaint Editor le permite al usuario dibujar estructuras quimicas,
importar y exportar datos sobre esas estructuras en formatos de texto plano como:
SMILES, Molfile y CML. También permite la carga y despliegue de una estructura
quimica, que luego puede ser editada por el usuario. La Fig. 3 es una captura de
pantalla del editor.

El applet JChemPaint Viewer solo le permite al usuario visualizar la estructura
guimica mas no editarla.

La aplicacibn JChemPaint, escrita en Java, es independiente de las paginas
web. Ofrece todas las facilidades de JCP Editor.

JCP es un programa muy util para la construccion y visualizacién de estructuras
moleculares. Sin embargo, no calcula ni la distancia ni el angulo entre los atomos
de las estructuras que recibe de entrada, ni de las que construye.

File Edit View Atom Bond Tools Templates Help

/O ©0 00>

;;cHONPSFmBrlE;;,E‘ﬂ%

Figura 3: JChemPaint Editor

1.2.5. JsMolEditor

JsMolEditor es un editor molecular en linea que representa estructuras
moleculares en dos dimensiones. El editor se muestra en la Fig. 4. Es diferente a
todos los plugins, ya que tiene la peculiaridad de ser el primero en ser desarrollado
exclusivamente en JavaScript. Por tanto es mucho mas facil de instalar y utilizar
que la version applet de JCP, porque no es necesaria la instalacion de un sistema
de tiempo de ejecucion. Funciona en todos los navegadores modernos como:
Firefox, Safari, Google Chrome, Opera e Internet Explorer; y en todas las
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plataformas. Ademas, a diferencia de ChemWriter, es de cddigo abierto y es
gratuito, pero tiene la desventaja de permitir Unicamente la visualizacion y edicion
de estructuras moleculares en dos dimensiones [18].

NAEH |l—== 20¢c00 2 Ra &
€
N
0

—

cl
Br

Copyright chemhback.cam

Import Demo MolFile ‘ I Export MolFile by alerti) ‘

Figura 4: JsMolEditor

1.2.6. Java Molecular Editor (JME)

El editor molecular JME es un applet de Java que permite dibujar y editar
moléculas y reacciones (incluyendo la generaciéon de consultas sobre parte de la
estructura molecular) y representar moléculas directamente en una pagina HTML
en 2D (ver Fig. 5). El editor puede generar archivos Daylight SMILES o MDL
Molfile de las estructuras creadas.

Debido a un gran numero de solicitudes, el applet ahora es disponible a todo
publico y se convirti6 en un estdndar en cuanto a la entrada de estructuras
moleculares en la Internet alrededor del mundo.

JME tiene algunas desventajas. No calcula ni la distancia ni el angulo entre los
atomos de las estructuras que recibe de entrada, ni de las que construye y, a
diferencia del editor JCP, no es de codigo abierto [19].

1.2.7. MarvinSketch

MarvinSketch, de la compafiia ChemAxon, es un editor avanzado para dibujar
estructuras quimicas, consultas (queries), y reacciones en 2D, desarrollado en
Java. La Fig. 6 es una captura de pantalla de la aplicacién. Tiene una gran lista de
herramientas para editar, la cual sigue creciendo, y es quimicamente consciente,
ya que le permite a los usuarios utilizar funciones quimicas que realizan calculos
basados en estructuras quimicas llamadas directamente desde la aplicacion;
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verifica errores en las valencias y en las reacciones; su disefio permite busquedas
en estructuras quimicas; tiene implementados: isétopos, cargas de radicales,
pares solitarios y grupos R; permite etiquetar, ya sea manualmente o
automaticamente, los atomos involucrados en una reaccion, y permite el uso de
funciones de estereoquimica avanzada como enlaces dobles E/Z.

Los célculos que realiza sobre las estructuras quimicas los hace con ayuda de
plugins de calculo de ChemAxon. Existe una version independiente de los
navegadores y otra que es un applet [20]. Aun asi, es un software propietario. Por
tanto solo las compafias de gran envergadura pueden utilizarlo.
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Figura 5: Editor de Moléculas de Java (JME)
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1.2.8. PubChem

Es una base de datos de moléculas, que es operada y mantenida por el National
Center for Biotechnology Information (NCBI), parte de la National Library of
Medicine (Biblioteca Nacional de Medicina), y parte a su vez de los National
Institutes of Health (Institutos Nacionales de Salud) de Estados Unidos. Se puede
consultar gratuitamente a través de Internet, ademas que permite descargar los
datos de millones de estructuras via FTP.

Tiene un sistema propio de edicién de moléculas en dos dimensiones basado en
los formatos quimicos mas comunes para representar estructuras quimicas en
bases de datos digitales: SMILES, SMARTS e International Chemical Identifier
(InChl) de la organizacion IUPAC; permitiendo asi su importacion y exportacion
para realizar busquedas flexibles y rapidas de estructuras y fragmentos en la base
de datos [21]. También permite la importacion de archivos PDB (Protein Data
Bank), que son archivos que contienen informacién sobre estructuras de
proteinas, &cidos nucleicos o0 ensamblajes complejos descubiertos
experimentalmente por bidlogos y bioquimicos de todo el mundo. Sin embargo, el
editor de PubChem no permite la exportacion de archivos PDB [22].

PubChem permite trabajar con una gran variedad de elementos de la tabla
peribdica como: metales alcalinos, metales alcalino-térreos, la familia del Boro,
carbonoides, nitrogenoides, anfigenos, haldégenos, gases nobles, algunos
elementos de transicion, algunos elementos de la serie lantanida y algunos
elementos de la serie actinida [23]. El constructor se muestra en la Fig. 7.

El sistema es gratuito pero no es de cédigo abierto. Ademas, sélo muestra las
moléculas en 2D. Para que un investigador quimico pueda realizar célculos sobre
las moléculas se necesitan las coordenadas tridimensionales de sus atomos.
Como el constructor de este trabajo debe generar datos de entrada para
programas de calculo, la aplicacion que se considere para ser extendida debe
permitir la visualizacion de moléculas en tres dimensiones [22].

1.2.9. Ascalaph Designer

Es un paquete gratuito de modelado molecular de propédsito general para el
disefio y simulacion de moléculas en tres dimensiones (ver Fig. 8). Proporciona un
entorno grafico para los programas comunes de modelado cuantico y clasico de
moléculas. Realiza célculos sobre las estructuras moleculares, tales como la
distancia y el angulo entre pares de atomos [24]. Ademas permite optimizar la
estructura del modelo.

Sin embargo, no es de codigo abierto. Aunque lo fuera, no es intuitivo y el

tiempo de respuesta de la version para Windows, en una computadora con un
procesador Core 2 Duo de 2.10 GHz, es bastante lento.
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1.2.10. Avogadro

Es un editor molecular avanzado disefiado para un uso multiplataforma en
guimica computacional, modelado molecular, bioinformatica, ciencias de los
materiales y areas relacionadas. La Fig. 9 es una captura de pantalla de la
aplicacion. Ofrece una representacion flexible y una arquitectura de plugins para
desarrolladores que incluye representacion, herramientas interactivas, comandos y
scripts de Python. Es gratuito y de cédigo abierto, y fue desarrollado para ser
utilizado con facilidad por estudiantes e investigadores avanzados. Ofrece la
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posibilidad de optimizar la geometria de la estructura importada o construida y
calcular la distancia entre atomos, el angulo plano entre pares de atomos y el
angulo diedro entre 4 atomos. Tiene una biblioteca que puede ser utilizada en
programas desarrollados en C++ y Python, y puede ser extendido con plugins y
scripts [25]. Ademas, permite la seleccion de una gran variedad de fragmentos
para ser agregados al modelo, e incluye una funcionalidad llamada “Editor
Cartesiano” con la que se puede modificar las coordenadas de cualquier atomo de
la estructura.

Sin embargo, no se ejecuta en paginas web y, para modificar su cédigo fuente,
se requiere un conocimiento sobre una gran variedad de aplicaciones, entre las
cuales se encuentran: Git, CMake, Qt4, Eigen2 y OpenLabel. Por tanto, se
necesitaria mucho tiempo para modificar Avogadro a las necesidades de este
trabajo [25].

Figura 9: Avogadro

1.2.11. BALLView

Es una herramienta gratuita que permite visualizar y editar moléculas en 3D,
como se puede observar en la Fig. 10. Provee una visualizacién rapida de
estructuras moleculares basada en OpenGL, métodos de mecanica molecular
(minimizacion de energia, simulacion dindmica molecular utilizando AMBER,
CHARMM vy campos de fuerza MMFF94), edicion de moléculas, ademas de
calculo y visualizacion de propiedades electroestaticas (FDPB) [26].

BALLView es una aplicacion de escritorio y también es un framework para el
desarrollo de visualizacion molecular. Es de codigo abierto, disponible bajo la
licencia GPL [27] para Linux, Windows y Mac OS X.

Una opcion de la aplicacion accede a una extensa documentacién, parecida a la

ayuda de Microsoft Office. Ofrece la posibilidad de crear animaciones y el tiempo
de respuesta es rapido en comparacion con Ascalaph Designer. A diferencia de
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Avogadro, solo se necesita conocimiento sobre C++ y OpenGL para modificar el
codigo fuente de la aplicacion.

BALLView no fue incorporado a la solucién del problema que se plantea en la
propuesta de este trabajo porque el uso de la aplicacibn no es intuitivo,
especialmente durante la construccion de una molécula, razon por la cual se
necesita consultar la documentacién con mas frecuencia de lo necesario. Ademas,
no se ejecuta en paginas web [26].

Figura 10: BALLView

1.2.12. Jmol

Jmol fue concebido originalmente como un sustituto plenamente funcional de
Xmol. Fue creado procurando evitar los mismos problemas de Xmol, haciéndolo
de cdédigo abierto. Ademas, actualmente existe una comunidad de usuarios de
Jmol que crearon y mantienen un sitio web donde se encuentra recopilada una
gran cantidad de informacion de la aplicacion [28]. También existen listas de
difusiébn por correo de usuarios y desarrolladores que intercambian ideas y
experiencias, piden ayuda, colaboran con comentarios y sugerencias, y mucho
mas [29]. Aun asi Jmol no ha cumplido por completo el objetivo de reemplazar
funcionalmente a Xmol, pero reproduce muchas de sus prestaciones mas utiles e
incluso tiene el potencial para superar la funcionalidad de Xmol por ser de codigo
abierto [30]. La aplicacion incluye modulos para leer una variedad de tipos de
archivos y la produccion de programas de quimica cuantica, animacion de
archivos de mudltiples fotogramas y modos de céalculo de normales a través de
programas cuanticos [31]. La Fig. 11 es una captura de pantalla de la aplicacién.

A diferencia de las aplicaciones que se han mencionado anteriormente, Jmol
cumple con los requisitos necesarios para desarrollar un constructor molecular
para quimica computacional que cumpla con las necesidades de este trabajo por
razones que se explicaran en el planteamiento del Trabajo Especial de Grado.
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1.2.13. Comparacion

A continuacion se muestra una tabla comparativa entre todas las aplicaciones que se han mencionado hasta ahora. Las
columnas de la tabla corresponden a caracteristicas importantes de las aplicaciones descritas. El color gris indica que la
aplicacion correspondiente cuenta con dicha caracteristica.

Calcula

Cddigo UIELE]E angulos Facilmente Exporta Importa Tabla
Visualizador  Editor Gratuita & con & 3D Web P P HETIIES Portable

abierto entre Extensible Molfile Molfile periodica
atomos

Reacciones

www
Molecular
Editor

ChemWriter

JChemPaint

JsMolEditor

JME

MarvinSketch

PubChem

Ascalaph
Designer

Avogadro
BALLView

Jmol

Tabla 1: Tabla de comparacion entre los visualizadores y constructores moleculares descritos

Paginas web: http://www.molinspiration.com (WWW Molecular Editor), http://www.hpc.unm.edu (Xmol), http://metamolecular.com (ChemWriter),
http://sourceforge.net (JChemPaint), http://chemhack.com (JsMolEditor), http://www.molinspiration.com (JME), http://www.chemaxon.com (MarvinSketch),
http://pubchem.ncbi.nim.nih.gov (PubChem), http://www.biomolecular-modeling.com (Ascalaph Designer), http://avogadro.openmolecules.net (Avogadro),
http://www.ball-project.org (BALLView), http://jmol.sourceforge.net (Jmol)
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CAPITULO II: PLANTEAMIENTO DEL TRABAJO ESPECIAL DE GRADO

2.1. Planteamiento del problema

El Laboratorio de Quimica Computacional del Centro de Quimica del Instituto
Venezolano de Investigaciones Cientificas (IVIC) necesitaba un constructor
molecular para quimica computacional que cumpliera con las siguientes
caracteristicas: gratuito, de codigo abierto, ejecutable en paginas web y capaz de
generar coordenadas tridimensionales.

A pesar de que ya existian aplicaciones que cumplian con algunos de estos
requerimientos, la mayoria eran propietarias y por lo tanto involucraban el pago de
una costosa licencia. Respecto a aquellas que eran gratuitas, no eran lo
suficientemente poderosas, no generaban modelos tridimensionales o no eran de
codigo abierto. Eso imposibilitaba la extension de dichas aplicaciones, para
ejecutar nuevas simulaciones y experimentos.

Luego, el problema que se deseaba resolver en este TEG era desarrollar un
nuevo constructor molecular o extender alguno de los existentes, para que contara
con las principales funcionalidades de los constructores actuales y que fuera de
facil extension en el futuro, para satisfacer las necesidades presentes y futuras del
Laboratorio de Quimica Computacional del IVIC, respecto de la simulacion y
experimentaciones con nuevos compuestos. lgualmente era importante que la
solucién propuesta fuera accesible via web, para lograr la participacion remota de
investigadores en otras localidades del pais y el mundo, a través de la
implementacion en IVIChem, la plataforma integradora.

2.2. Objetivo general

Desarrollar o extender un constructor molecular para quimica computacional que
se ejecute en paginas web.

2.3. Objetivos especificos

e Recopilar las principales funcionalidades de los constructores y/o
visualizadores moleculares mas conocidos, para seleccionar cuéles de ellos
seran incorporados a la solucion del problema.

e Estudiar la posibilidad de extender alguno de los constructores Yy/o
visualizadores de cddigo abierto mas conocidos, para solucionar el problema.

e De no ser posible conseguir modificar alguno de los constructores y/o
visualizadores existentes hasta obtener el constructor molecular adecuado,
disefiar y desarrollar un nuevo constructor.
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e Ajustar el nuevo constructor en funcion de las necesidades del grupo de
investigacion del Laboratorio de Quimica Computacional del IVIC.

e Realizar pruebas de la solucion, tanto via remota como local, y realizar ajustes
de ser necesario.

2.4. Solucion propuesta

Después del estudio realizado a los constructores moleculares que se
presentaron en el capitulo anterior, Jmol fue el constructor molecular que se
consideré para ser extendido, debido a que:

1. Es una aplicacion gratuita y totalmente funcional para ser utilizada durante el
desarrollo y la prueba de aplicaciones web propias.

Es de cddigo abierto.
Trabaja con reacciones.

Realiza célculos sobre las estructuras moleculares, tales como la distancia y el
angulo entre pares de atomos, informacién de gran relevancia para los
investigadores.

Permite la visualizacién de estructuras moleculares en tres dimensiones.

Esta desarrollado con el lenguaje de programacion Java, lo que lo hace
multiplataforma, y ademéas depende de la ejecucion de applets estandar
soportados por los navegadores mas comunes.

7. Se ejecuta en paginas web.

Una vez comprobado que Jmol era el constructor molecular ideal, se propuso
reunirse con el personal del IVIC periddicamente, recibiendo retroalimentacién de
los usuarios de la aplicacion, de tal forma que ellos guiaran el desarrollo del
constructor y asi se satisficieran las necesidades del Laboratorio de Quimica
Computacional del Centro de Quimica del IVIC.

Después de varios meses, se llegd a la conclusion de que Jmol, efectivamente,
podia ser extendido, incluso con cierta facilidad. Result6 que el programa ya
contenia un constructor molecular basico, aunque con una interfaz poco amigable,
basada en un menu emergente.

En los proximos capitulos se describe en detalle el desarrollo de Jmol Builder, la

extension de Jmol desarrollada durante este TEG como solucion al problema
planteado.
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CAPITULO IlI: DISENO E IMPLEMENTACION

La mayoria del tiempo de desarrollo invertido en Jmol Builder consistié en la
adicion de nuevas clases y funcionalidades, siempre con la idea en mente de que
Jmol Builder fuera separable de Jmol. Esto es, que la jerarquia de clases de Jmol
no se viera afectada por la incorporacion de las nuevas clases. De esta forma, el
usuario podria ejecutar Jmol Builder, pero también podria ejecutar la version
estandar de Jmol si asi lo desea. Para ello, se decidi6 incorporar a Jmol una barra
de herramientas con la mayoria de las funcionalidades méas usadas en el sistema
original, ademas de algunas herramientas totalmente nuevas y utiles, que ahora
ayudan a construir un modelo con mayor facilidad.

Las nuevas funcionalidades que pertenecen a Jmol Builder son: la barra de
herramientas, nuevos accesos directos de teclado, nuevos scripts para la
integracion con JME, la posibilidad de trabajar con distintas resoluciones, una
tabla periédica interactiva, un controlador de rotacion y traslacion de atomos
seleccionados; y una herramienta que toma un fragmento seleccionado y lo une al
modelo autométicamente.

3.1. Plataforma de Hardware y Software

El hardware que se emple6 para la implementacion del constructor molecular
consistié en computadoras de escritorio comunes sin requerimientos particulares
de software o hardware.

Existen varias versiones de Jmol disponibles para ser modificadas. En este
trabajo se extendid la version 12.1.50 [32].

Jmol fue extendido utilizando un ambiente de desarrollo integrado o IDE
(Integrated Development Environment), de codigo abierto y multiplataforma,
llamado Eclipse [33]. La comunidad de Jmol recomienda Eclipse porque: es facil
de instalar, tiene varias herramientas requeridas por Jmol, es un IDE poderoso, y
Jmol fue configurado como un proyecto de Eclipse. Actualmente existen varias
versiones. La que se utiliz6 para este trabajo fue la 3.5.2, aunque deberia
funcionar en versiones de la 3.1 en adelante [28].

Se instal6 el plugin para Eclipse, Subversive SVN Team Provider 0.7.8, junto con
el plugin Subversive SVN Connectors 2.2.1, de Polarion Software [33]. Gracias a
la nueva funcionalidad, Connector Discovery, implementada a partir de la version
0.7.8 de Subversive SVN Team Provider, el proceso de instalacion fue mucho mas
sencillo [34].

El lenguaje de programacion empleado fue Java, por tanto la aplicaciéon es
compatible con mdltiples plataformas e independiente del sistema operativo, que
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puede ser Microsoft Windows, Mac OS X o Linux. La version que se utilizé del JDK
0 SDK de Java, fue Java SE 6 Update 26 [28].

3.2. Modelo de Requerimientos

Jmol Builder originalmente fue pensado para agregar un constructor molecular a
Jmol, que seria utilizado con una barra de herramientas. La barra ofreceria
herramientas para rotar, mover y posiblemente ver mas de cerca o reemplazar
atomos del modelo; para seleccionar &tomos de una tabla periddica interactiva; y
para indicar el atomo actualmente seleccionado y una lista de los atomos mas
usados: C, N, O, F, P, S, Cl, Br e |. La Fig. 12 muestra el primer bosquejo de la
aplicacion.

Rotar molécula Area de dibujo

Mover molécula

B

[ ENEEFEEEE [=
—

Lista de atomos mas usados
H Esta ventana emergente aparece cuando el usuario presiona
el botdn con 1 click

—

Atomo seleccionado Tabla periddica

Figura 12: Primer bosquejo de Jmol Builder

El primer diagrama de casos de uso de la aplicacion mostraba que con Jmol
Builder el usuario debia poder: afiadir un atomo seleccionandolo desde una tabla
periddica o una lista de elementos mas usados, cambiar entre un modo de
construccion y uno de visualizacion, y mover o rotar la cAmara (ver Fig. 13).

Un andlisis méas detallado de la aplicacion permitié identificar que la aplicacion
ya tenia implementado un constructor molecular basico llamado “Model Kit”,
aungue con una interfaz poco usable basada en un menu emergente. Se decidio
entonces trabajar en mejorar el constructor de Jmol agilizando el proceso de
modelado con una herramienta que agregaba fragmentos al modelo, un control de
atomos seleccionados, y nuevas funcionalidades asociadas al teclado. Para evitar
sobrecargar la interfaz de usuario, los atomos mas usados fueron reducidos a tres:
C, O y H. En funcién de estas modificaciones, el diagrama de casos de uso
original fue alterado al que se presenta en la Fig. 14.
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Quimico
computacional

Cambiar a opcién
mover/rotar camara

Applet de Jmol Builder

Figura 13: Primer diagrama de casos de uso de Jmol Builder

3.3. Diseno de Jmol Builder
Jmol Builder consta de las siguientes clases:

- JmolBuilderApplet, dentro del paquete por omision.

- JmolBuilderViewer, dentro del paquete org.jmol.api.

- JmolPeriodicTablelnterface, dentro del paquete org.jmol.api.

- JmolBuilder, dentro del paquete org.jmol.applet.

- PeriodicTable, dentro del paquete org.jmol.applet.

- BuilderAppletWrapper, dentro del paquete org.jmol.appletwrapper.
- BuilderPanelComponent, dentro del paquete org.jmol.appletwrapper.
- BuilderActionManagerMT, dentro del paquete org.jmol.multitouch.
- BuilderActionManager, dentro del paquete org.jmol.viewer.

- BuilderMouseManager, dentro del paquete org.jmol.viewer.

- BuilderViewer, dentro del paquete org.jmol.viewer.

JmolBuilderApplet es la clase con la que inicia Jmol Builder. Las clases
JmolBuilderViewer 'y BuilderViewer manejan una gran Vvariedad de
funcionalidades, entre ellas: la representacion, el almacenamiento y el control del
modelo o los modelos sobre la pantalla de trabajo.

JmolBuilder es el corazén del sistema de tal forma que es la clase que contiene

los datos de la pagina web a la que el applet se haya integrado y genera la
instancia principal de la clase JmolBuilderViewer.
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Figura 14: Ultimo diagrama de casos de uso de Jmol Builder
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Las clases que permitieron desplegar y manipular la barra de herramientas y el
control de direcciones fueron: BuilderAppletWrapper y BuilderPanelComponent.
Con las clases JmolPeriodicTablelnterface y PeriodicTable se comunica una tabla
periddica interactiva con Jmol. Para controlar el funcionamiento del raton se
crearon las clases: BuilderActionManagerMT, BuilderActionManager vy
BuilderMouseManager.

Se crearon versiones derivadas de las clases de Jmol tomando en cuenta cuatro
elementos importantes: los constructores, los modificadores de acceso, los
meétodos y los atributos.

- Constructores:

Como Jmol estd escrito en Java, cuando una clase deriva de otra, su
constructor debe ejecutar como primera instruccion el constructor de la clase
base.

La anica forma que el constructor de una clase base pueda ser ejecutado por
el constructor de una clase derivada es cuando su modificador de acceso no es
privado. Sin embargo, todas las clases de Jmol de las se crearon clases
derivadas, excepto ActionManager y Jmol, tenian un constructor privado. Para
no afectar el funcionamiento del sistema original cambiando su modificador de
acceso, se llamo a una nueva version del constructor que se diferencia de la
original por ser protegida y por recibir un parametro booleano adicional con un
valor de verdadero.

- Modificadores de acceso:

Cada vez que se necesité cambiar el modificador de acceso de un método de
una clase base, especialmente si era privado, para no afectar el
funcionamiento del sistema original cambiando su modificador de acceso, se
cre6 un nuevo método en la nueva version de la clase que recibiera los mismos
parametros, devolviera los mismos resultados y que ejecutara las mismas
instrucciones que el método que se necesité modificar, pero con su modificador
de acceso publico o protegido.

Luego, se implementaron otros métodos en la clase base y en otras clases e
interfaces que permitieran ejecutar el nuevo método de la clase derivada.

Por ejemplo, el método setModelKitMode de la clase Viewer es privado pero
se necesitd llamarlo desde la clase BuilderAppletWrapper con la instancia de la
clase WrappedApplet inicializada con la clase JmolBuilder. Entonces se
crearon los siguientes meétodos:

e setBuilderModelKitMode, dentro de la interfaz WrappedApplet.

e setBuilderModelKitMode, dentro de la clase Jmol.
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o setBuilderModelKitMode, dentro de la clase JmolBuilder.

e setBuilderModelKitMode, dentro de la clase JmolViewer.

o setBuilderModelKitMode, dentro de la clase Viewer.

e setBuilderModelKitMode, dentro de la clase BuilderViewer.

La version del método setBuilderModelKitMode dentro de la clase
BuilderViewer recibe los mismos parametros, devuelve los mismos resultados y
ejecuta las mismas instrucciones que el método setModelKitMode de la clase
Viewer. La diferencia entre ellos es que setBuilderModelKitMode es publico.

Los demas meétodos fueron los que se crearon para ejecutar el método
setBuilderModelKitMode de la clase BuilderViewer desde la clase
BuilderAppletWrapper.

Métodos:

La mayoria de los métodos de las clases exclusivas de Jmol Builder
provienen de las clases de Jmol de las que derivan. El acceso a esos métodos
desde las clases exclusivas de Jmol Builder permiti6 modificarlos sin originar
conflictos con el sistema original, ejecutar nuevos métodos dentro de ellos y
agregar varias funcionalidades nuevas, entre ellas: la recarga del modelo al
agregar un fragmento utilizando la clase BuilderViewer y la creacion de la barra
de herramientas utilizando la clase BuilderAppletWrapper.

Algunos métodos de las clases bases eran privados por lo que no podian ser
accedidos por clases derivadas. Sin embargo, para separar Jmol Builder de
Jmol, las clases exclusivas de Jmol Builder debian tener acceso a todas las
funcionalidades de las clases del sistema original. Por esa razon, para
incorporar nuevas funcionalidades al sistema, se crearon nuevos métodos en
las clases exclusivas de Jmol Builder que ejecutaran las mismas operaciones
gue los métodos privados. En algunos casos, como con los constructores, se
les pas6é un paradmetro adicional y, en otros casos, se les asigné un nombre
diferente a cualquier otro método de esa clase.

Atributos:

Al igual que los métodos, la mayoria de los atributos de las clases exclusivas
de Jmol Builder provienen de las clases de Jmol de las que derivan. El acceso
a esos atributos desde las clases exclusivas de Jmol Builder permitié
modificarlos sin originar conflictos con el sistema original y agregar varias
funcionalidades nuevas, entre ellas la creacién y actualizacion del control de
direcciones, segun las dimensiones del applet, utilizando la clase
BuilderAppletWrapper.
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Algunos atributos de las clases bases eran privados por lo que no podian ser
accedidos por clases derivadas. Sin embargo, para separar Jmol Builder de
Jmol, las clases exclusivas de Jmol Builder debian tener acceso a todas las
funcionalidades de las clases del sistema original. Por esa razon, para
incorporar nuevas funcionalidades al sistema, se crearon nuevos atributos en
las clases exclusivas de Jmol Builder con el mismo nombre y las mismas
caracteristicas que los atributos privados.

La unica interfaz exclusiva de Jmol Builder es JmolPeriodicTablelnterface y es
bastante sencilla. No deriva de otra interfaz y no contiene métodos con cuerpo
sino solo su declaracion. Ademas, las declaraciones de los métodos utilizan tipos
de datos basicos como booleanos en lugar de instancias de otras clases o
interfaces. Por lo tanto la creacion de JmolPeriodicTablelnterface no afecta a Jmol.
Sin embargo, se tuvieron que hacer varios cambios al sistema original para usarla:

- Nuevo método en la interfaz JmolAppConsolelnterface:

Se cre6 el método getPeriodicTable en la interfaz JmolAppConsolelnterface y
se le indic6 que retornara una instancia de la interfaz
JmolPeriodicTableInterface para luego implementar su cuerpo en la clase
JmolConsole.

- Nueva importacion en la clase JmolConsole:

Se importé la interfaz JmolPeriodicTableinterface dentro de la clase
JmolConsole para implementar el cuerpo del método getPeriodicTable
declarado en la interfaz JmolAppConsolelnterface.

- Nuevo método en la clase JmolConsole:

Se implementd un nuevo método llamado getPeriodicTable segun su
declaracion en la interfaz JmolAppConsolelnterface, para crear una instancia
de la interfaz JmolPeriodicTableInterface, retornarla a la clase BuilderViewer y
luego mostrar la ventana de la tabla periddica interactiva desde la clase
BuilderAppletWrapper.

El resto de los cambios en los <cuales se usd6 la interfaz
JmolPeriodicTablelnterface se realizaron a una de las clases exclusivas de Jmol
Builder, BuilderViewer, por lo tanto, no entraron en conflicto con el sistema
original.

La Fig. 15 muestra el diagrama de clases UML de las nuevas clases e interfaces
gue se implementaron.
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org.jmol.applet. org.jmol.api.
JmolBuilder JmolPeriodicTablelnterface

PAN

|

|

org.jmol.appletwrapper. org.jmol.api. 1
BuilderAppletWrapper JmolBuilderViewer 1
|

T .

1
org.jmol.appletwrapper. (default package) org.jmol.viewer. org.jmol.applet.
BuilderPanelComponent JmolBuilderApplet BuilderViewer PeriodicTable

org.jmol.viewer. org.jmol.viewer.
BuilderActionManager BuilderMouseManager

|

org.jmol.multitouch
BuilderActionManagerMT

Figura 15: Diagrama de las nuevas clases e interfaces. JmolPeriodicTablelnterface es una interfaz. Los demas objetos representan las clases.

-27-



3.3.1. JmolBuilderApplet

Se cre6 un nuevo archivo Java llamado JmolBuilderApplet.java dentro del
paquete por omision. En el archivo se declar6 la clase JmolBuilderApplet y se
utilizoé la informacion de la clase JmolApplet para implementarla.

Luego se colocaron instrucciones en la clase JmolBuilderApplet para que
derivara de la clase BuilderAppletWrapper e implementara las mismas interfaces
que la clase JmolApplet.

El diagrama de clases UML de la clase JmolBuilderApplet se muestra en la Fig.
16.

org.jmol.appletwrapper.
BuilderAppletWrapper

1

(default package)
JmolBuilderApplet

+ ImolBuilderapplet()

Figura 16: Diagrama de clases UML de la clase JmolBuilderApplet

JmolBuilderApplet fue creada para ser la primera clase en ejecutarse en lugar de
la clase JmolApplet. El constructor de JmolBuilderApplet manda a ejecutar la clase
JmolBuilder y no la clase Jmol. De esa forma se ejecuta el applet de Jmol Builder
en lugar del de Jmol.

3.3.2. BuilderAppletWrapper

Se cred un nuevo archivo Java llamado BuilderAppletWrapper.java dentro del
paquete org.jmol.appletwrapper. En el archivo se declar6 Ila clase
BuilderAppletWrapper y se utilizé la informacion de la clase AppletWrapper para
implementarla. Luego se convirtio la clase BuilderAppletWrapper en derivada de la
clase AppletWrapper.
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El diagrama de clases UML de la clase BuilderAppletWrapper se muestra en la
Fig. 17.

Desde el constructor de la clase BuilderAppletWrapper, se llamé a una nueva
version del constructor de la clase AppletWrapper, que recibe un parametro
booleano adicional. Se pasé el nuevo parametro con un valor de verdad de true.
Los demas parametros que recibié el constructor fueron los mismos del
constructor de BuilderAppletWrapper.

Se importaron las siguientes clases dentro de la clase BuilderAppletWrapper:

- Elements, dentro del paquete org.jmol.util.

- ActionListener, dentro del paquete java.awt.event.
- ActionEvent, dentro del paquete java.awt.event.

- KeyEvent, dentro del paquete java.awt.event.

- JButton, dentro del paquete javax.swing.

- JOptionPane, dentro del paquete javax.swing.

- BorderFactory, dentro del paquete javax.swing.

- JPanel, dentro del paquete javax.swing.

Se cambié la funcionalidad de los siguientes métodos de la clase AppletWrapper
a traves de la clase BuilderAppletWrapper:

- init;

Comienza la ejecucion del applet. No retorna valor alguno y no recibe
parametros. Fue modificado de forma que generara la barra de herramientas y
el control de direcciones, tomando en cuenta las dimensiones del applet.

Se fij6 un rango de valores para que los paneles no fueran creados con
botones con dimensiones demasiado grandes o demasiado pequefias. El
applet no puede tener dimensiones menores que 480 pixeles de ancho y 312
pixeles de alto.

El tamafo de los botones de la barra de herramientas depende del botén
mas pequeno, cuyo valor es igual a la quinceava parte de la altura del applet,
tomando en cuenta que el tamafio minimo es 21 pixeles. La fuente de los
botones de la barra de herramientas es entre 11 y 16. El valor de la fuente de
esos botones segun las dimensiones del applet se obtiene con la formula F, =
(Bm*Fm)/Fyv, donde: By, es el tamafio del boton mas pequeiio, Fn, es la fuente
minima y Fy es la fuente maxima. El tamafo del botébn mas grande de la barra
de herramientas es igual al doble del mas pequefio. El borde entre los botones
es igual a la quinta parte del botdbn mas pequefio de la barra de herramientas.
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org.jmol.appletwrapper.
AppletWrapper

org.jmol.appletwrapper.
BuilderAppletWrapper

+wrappedapplet

+ BuilderdppletWrapper()

+ setDirectionControllervisible()

# setBuilderModelKitMode()

+ reloadModelsOnScreen()

+ handleMeasurementiodeButton|)

+ handlelragholeculeModeButton()

+ handleAttachOrReplacestomModeButton()
+ handleControlFragmentiodeButtoni)
+ actionPerformed|)

+ processKeyEvent()

+ init()

+ painti()

Figura 17: Diagrama de clases UML de la clase BuilderAppletWrapper

No se definié una estructura especifica para el arreglo de los botones. De
esa forma se pudieron insertar los paneles y los botones en posiciones
arbitrarias de la pantalla de trabajo. La barra de herramientas se insert6 en el
sector izquierdo del applet mientras que el control de direcciones se inserté en
el sector inferior derecho del applet. Cada boton fue inicializado con el
constructor de la clase BuilderPanelComponent y fue asociado a un tooltip.

El tamafio minimo de los botones del control de direcciones debe ser 18
pixeles y el maximo debe ser 26 pixeles. Los botones se generan segun las
dimensiones del applet y el tamafio del boton mas pequefio, cuyo valor es igual
a la décima parte de la altura requerida del panel. Esa altura fue calculada con
la formula A; = Aa/2 — A4/10, donde: A, es la altura del applet. La fuente de los
botones del control de direcciones es entre 8 y 12. El valor de la fuente de esos
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botones segun las dimensiones del applet se obtiene con la formula F, = Fr, +
ls, donde: F, es la fuente minima e It es el incremento de la fuente. El
incremento fue calculado con el redondeo por exceso del resultado de la
formula It = f * (Fyq - Fr), donde: f es un factor con valores entre 0y 1, Fy es la
fuente maxima y Fn, es la fuente minima. El factor se obtuvo con la formula f =
(Bm — Cm)/(Cwm - Cyy), donde: B, es el tamafio del boton mas pequeio, C, es el
tamafio minimo para un botén del control de direcciones y Cy es el tamafio
maximo para un boton del control de direcciones. El tamafio del botdbn mas
grande del control de direcciones es igual al doble del mas pequefio. El borde
entre los botones es igual a la quinta parte del boton méas pequefio del control
de direcciones.

Se crearon variables para modificar el formato de los botones de la barra de
herramientas y el control de direcciones al ser activados o desactivados, segun
las dimensiones de los botones.

El control de direcciones se oculta y se registran las dimensiones del applet
antes de ejecutar las Ultimas instrucciones del método, que comienzan la
ejecucion del applet.

Hay més informacion sobre la estructura de la barra de herramientas y el
control de direcciones en el Capitulo IV de este trabajo, titulado “Pruebas y
Resultados”.

- paint:

No retorna valor alguno y recibe como pardmetro una instancia de la clase
Graphics.

El método paint de la clase AppletWrapper primero verifica si la referencia de
la clase WrappedApplet fue inicializada. Si fue asi, dibuja el applet con el
método paint de la clase Jmol. Luego ejecuta el método update de la clase
AppletWrapper cada cierto tiempo como ultima instruccion del método.

Fue modificado de forma que primero verificara si la referencia de la clase
WrappedApplet fue inicializada. Si fuera asi, se le indic6 que, soOlo si las
dimensiones del applet fueran cambiadas en tiempo de ejecucion, registrara
las dimensiones del applet, generara la barra de herramientas y el control de
direcciones utilizando las mismas férmulas que el método init de esta clase, y
dibujara el applet con el método paint de la clase JmolBuilder. Luego se le
indicé que ejecutara el método update de la clase BuilderAppletWrapper como
altima instruccion del método.

También se agregaron nuevas funcionalidades a la clase AppletWrapper a
través de los siguientes meéetodos que se implementaron en la clase
BuilderAppletWrapper:
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setDirectionControllerVisible:

No retorna valor alguno y recibe un parametro booleano que determina si el
control de direcciones se mostrara o no la proxima vez que se refresque la
pantalla. Solo si el valor del pardmetro es falso, se posiciona la vista de frente
al modelo y se reinician los botones del control de direcciones. Luego, si el
control de direcciones se encuentra sobre la pantalla, lo muestra o lo oculta
segun el valor de verdad del parametro que reciba el método.

setBuilderModelKitMode:

No retorna valor alguno y recibe un parametro booleano que determina si se
activa o no el Model Kit. Primero desactiva el modo de control de atomos
seleccionados, el boton “Drag molecule mode” y el boton “Delete atom mode”
si alguno fue activado. Luego, sélo si el valor del parametro es cierto, se
desactiva el modo de centrado de camara sobre un atomo y el modo de
medicion de distancias y angulos entre los &tomos si alguno fue activado, se
activa el modo de insercién o reemplazo de atomos; y se muestran u ocultan
etiquetas que indican el nombre de los 4tomos seleccionados del modelo,
dependiendo si el botén “Show/hide labels over selected atoms” esta activado
0 no.

Si el valor del pardmetro es falso, se activa el modo de visualizacion,
desactivando el resto de los botones de la barra de herramientas, ejecutando
scripts que desactivan el Model Kit y regresan al sistema a su estado original; e
indicando con el boton “Currently selected atom to add” que no hay atomos
para unir al modelo.

Hay mas informacién sobre los botones de la barra de herramientas en el
Capitulo IV de este trabajo, titulado “Pruebas y Resultados”.

reloadModelsOnScreen:

Recarga los modelos sobre la pantalla de trabajo. No retorna valor alguno y
recibe como parametros: la ubicacién del modelo a cargar o unir al modelo
actual, un booleano que determina si se une o no el modelo como fragmento al
modelo que se esté mostrando sobre la pantalla de trabajo, y un booleano que
determina si se muestra 0 no una ventana de dialogo para recibir la ubicacion
del modelo a cargar o unir al modelo actual.

Primero se ejecuta uno de 3 scripts donde un script agrega el modelo pasado
por parametro al modelo actual, otro une el modelo pasado a través de una
ventana de dialogo y el tercero vuelve a cargar el modelo actual. Luego se
activa el Model Kit, se indica con el boton “Currently selected atom to add” que
el atomo para unir al modelo es “C”, y se posiciona el modelo actual en el
centro de la pantalla de trabajo.
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handleMeasurementModeButton:

Ejecuta las operaciones relacionadas con el boton “Place/hide measurements
over selected atoms”. No retorna valor alguno y no recibe parametros.

Primero se desactiva el modo de centrado de camara sobre un atomo si fue
activado. Luego se verifica si la referencia de la clase WrappedApplet fue
inicializada. Si fue asi, se desactiva el Model Kit con el método
setBuilderModelKitMode y, solo si hay un modelo sobre la pantalla, se procede
a verificar el estado del botén “Place/hide measurements over selected atoms”.
Si el botébn no esta activo, se activa el boton y el modo de medicion de
distancias y angulos entre los &tomos. En caso contrario, se desactiva el boton
y el modo antes mencionado.

handleDragMoleculeModeButton:

Ejecuta las operaciones relacionadas con el boton “Drag molecule mode”. No
retorna valor alguno y no recibe parametros.

Primero se desactiva el modo de centrado de camara sobre un atomo si fue
activado. Luego se verifica si la referencia de la clase WrappedApplet fue
inicializada. Si fue asi, se desactiva el modo de control de &atomos
seleccionados y el botén “Delete atom mode”, si alguno fue activado. Luego se
procede a verificar el estado del boton “Drag molecule mode”. Si el botén no
esta activo, se activa el botén y el modo de arrastre de moléculas. En caso
contrario, se desactiva el boton y el modo antes mencionado.

Cuando el modo de arrastre de moléculas se activa o desactiva, sucede lo
mismo con el modo de medicién de distancias y angulos entre los a&tomos.

handleAttachOrReplaceAtomModeButton:

Ejecuta las operaciones relacionadas con el botén “Attach/replace atom
mode”. No retorna valor alguno y no recibe parametros.

Primero se verifica si la referencia de la clase WrappedApplet fue inicializada.
Si fue asi, se procede a verificar el estado del botén “Attach/replace atom
mode”. Si el botdn no esta activo, se activa el boton y el modo de insercion o
reemplazo de atomos. En caso contrario, se desactiva el boton y el modo antes
mencionado.

handleControlFragmentModeButton:

Ejecuta las operaciones relacionadas con el boton “Control set of atoms
mode”. No retorna valor alguno y no recibe pardmetros.
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Primero se desactiva el modo de centrado de camara sobre un atomo si fue
activado. Luego se verifica si la referencia de la clase WrappedApplet fue
inicializada. Si fue asi, se desactiva el modo de insercion o reemplazo de
atomos, el modo de arrastre de moléculas, el botén “Place/hide measurements
over selected atoms” y el botén “Delete atom mode”, si alguno fue activado.
Luego se procede a verificar el estado del boton “Control set of atoms mode”.
Si el botén no esta activo, se activa el boton y el modo de control de atomos
seleccionados, y se muestra el control de direcciones. En caso contrario, se
desactiva el botén y el modo antes mencionado, y se oculta el control de
direcciones.

actionPerformed:

Le da funcionalidad a todos los botones de la barra de herramientas y los del
control de direcciones, ejecutdndose cada vez que uno de ellos es presionado.
No retorna valor alguno y recibe como parametro una instancia de una clase
derivada de Java llamada ActionEvent, que contiene una referencia al boton
que fue presionado.

Los botones de la barra de herramientas son:

o Clear.

e Load.

e Save as MDL Molfile data.

e Save current view as image.

e Place/hide measurements over selected atoms.
e Show/hide labels over selected atoms.
e Attach/replace atom mode.

e Delete atom mode.

e Drag molecule mode.

e Control set of atoms mode.

e Add CH,4 fragment.

e Add triangle fragment.

e Add benzene fragment.

e Add fragment from file.

e Most used atom C.

e Most used atom H.

e Most used atom O.
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e Show periodic table of elements.

e Currently selected atom to add.

El control de direcciones tiene los siguientes botones:

e Translation/rotation north-wise.
e Translation/rotation west-wise.
e Translation/rotation east-wise.
e Translation/rotation south-wise.
e Rotation clock-wise.

e Rotation counterclock-wise.

e Show/hide cartesian coordinate system.
e Increase precision.

e Reset the current view.

e Translate selected atoms.

e Rotate selected atoms.

e Set front view.

e Set back view.

e Set left view.

e Set right view.

e Set top view.

e Set bottom view.

processKeyEvent:

Este método accede a funcionalidades de Jmol y Jmol Builder a través del
teclado, ejecutandose cada vez que alguna tecla es utilizada. No retorna valor
alguno y recibe como parametro una instancia de una clase derivada de Java
llamada KeyEvent, que contiene informacién sobre la tecla que fue utilizada y
la forma en que fue utilizada. En el caso de Jmol Builder, las funcionalidades
s6lo son accedidas cuando una de un grupo selecto de teclas deja de ser
presionada.

Las teclas que pueden acceder a funcionalidades de Jmol y Jmol Builder son:

e F3.
o F[4.
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o FG.
o F7.
o F8.
o FO.
e FI10.
e F11.
e F12.
o U

e R

Como la clase BuilderAppletWrapper es derivada de la clase AppletWrapper, se
eliminé la declaraciobn de sus atributos publicos y protegidos. Después se
agregaron nuevos atributos para la construccion, actualizacion y manejo de la
barra de herramientas y el control de direcciones. La mayoria de ellos se
inicializaron en el constructor de BuilderAppletWrapper.

La creacion de la clase BuilderAppletWrapper permitio agregar las siguientes
funcionalidades a Jmol:

- Creacion y manejo de la barra de herramientas.
- Creacion y manejo del control de direcciones.
- Creacion y manejo de la tabla periédica interactiva.

- Ejecucién de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del teclado.

3.3.3. BuilderPanelComponent

Se cred un nuevo archivo Java llamado BuilderPanelComponent.java dentro del
paquete org.jmol.appletwrapper. En el archivo se declar6 una clase derivada de la
clase JButton, dentro del paquete javax.swing, que se llamo
BuilderPanelComponent.

Se agregaron nuevos atributos para instanciar un boton con una imagen dada y
para modificar su formato. La mayoria de los atributos se inicializaron en el
constructor de BuilderPanelComponent.

El diagrama de clases UML de la clase BuilderPanelComponent se muestra en
la Fig. 18.
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Se implementaron los siguientes métodos:

setEnabled:

Este método activa o desactiva el botdbn que esté representando una
instancia de esta clase. No retorna valor alguno y recibe como pardmetro un
valor booleano que determina si se activa o desactiva el boton. Primero se
ejecuta el método setEnabled de la clase base JButton pasandole por
parametro el valor booleano dado y se procede a verificar si el boton fue
inicializado con una imagen. Si fue asi, se modifica el color de fondo del botén
dependiendo del valor booleano dado. En caso contrario, se modifica el color
de fondo, la fuente y el color de las letras del boton dependiendo del valor
booleano dado.

javax.swing.
JButton

org.jmol.appletwrapper.
BuilderPanelComponent

+ BuilderPanelCamponent()
+ setEnabled()

+ paint()

Figura 18: Diagrama de clases UML de la clase BuilderPanelComponent

BuilderPanelComponent:

Es un constructor de esta clase. Como todo constructor, retorna una nueva
instancia de la clase a la que pertenece. Recibe como parametro un texto que
puede indicar el texto mostrado por el botén o puede indicar el nombre del
archivo que contiene la imagen que serd mostrada por el botén. Primero se
verifica si el texto dado es un nombre de archivo. Si lo es, se indica con el
boton un texto vacio, se busca el archivo en el sistema, se obtiene la imagen
asociada al archivo y se registra la imagen en un atributo de esta clase.
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- paint:

Este método dibuja el boton sobre la pantalla de trabajo. No retorna valor
alguno y recibe como parametro una instancia de una clase derivada de Java
llamada Graphics. Primero se ejecuta el método paint de la clase base JButton
pasandole por parametro el valor dado y se procede a verificar si el boton fue
inicializado con una imagen. Sélo si fue asi, se intenta modificar la nitidez de la
imagen que el botén deba mostrar. Si es posible modificar la nitidez, se dibuja
el botdn con la imagen modificada pero, si no es posible, se dibuja el boton con
la imagen original.

También se crearon meétodos para modificar y obtener los valores de los
atributos de esta clase, para modificar la nitidez de las imagenes de los botones
que las mostraran (hasAlpha, toBufferedlmage, createCompatibleimage, resize,
blurimage y resizeTrick), para establecer las dimensiones del botén
(getPreferredSize, getMinimumSize y getMaximumSize) y para depurar el codigo
de la clase (isDebugging y setlsDebugging).

La creacion de la clase BuilderPanelComponent permitid agregar las siguientes
funcionalidades a Jmol:

- Creacion y manejo de la barra de herramientas.
- Creacion y manejo del control de direcciones.

- Ejecucién de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del teclado.

3.3.4. ImolBuilder

Se cre6 un nuevo archivo Java llamado JmolBuilder.java dentro del paquete
org.jmol.applet. En el archivo se declaré la clase JmolBuilder y se utilizd la
informacion de la clase Jmol para implementarla. Luego se convirtio la clase
JmolBuilder en derivada de la clase Jmol.

El diagrama de clases UML de la clase JmolBuilder se muestra en la Fig. 19.
Para esta clase se importo la clase JButton, que se encuentra dentro del paquete
javax.swing, y se crearon los siguientes métodos dentro de la clase:

- setBuilderModelKitMode:

No retorna valor alguno y recibe un parametro booleano que determina si se
activa o no el Model Kit. Sélo si la referencia de la clase JmolViewer fue
inicializada, se activa o no el Model Kit, con el método setBuilderModelKitMode
de la clase BuilderViewer, segun el valor de verdad del parametro que reciba el
meétodo.
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isBuilderModelKitMode:

Retorna un valor booleano que determina si el Model Kit fue activado o no y
no recibe ningun pardmetro. Sélo si la referencia de la clase JmolViewer fue
inicializada, se retorna la respuesta con el método isBuilderModelKitMode de la
clase BuilderViewer. Si la referencia no ha sido inicializada, el método retorna
como respuesta que el Model Kit no fue activado.

org.jmol.applet. - _D' org.jmol.appletwrapper.
Jmol WrappedApplet

org.jmol.applet.
JmolBuilder

+ setBuilderModelKitMode()
+ isBuilderfodelKithMode()
+ isModelOnScreent)

+ noAtomsSelected()

+ evalstringQuiet()

+ showPeriodicTablel)

+ setFocusi)

+ showstring()

+init()

Figura 19: Diagrama de clases UML de la clase JmolBuilder

isModelOnScreen:

Retorna un valor booleano que determina si se esta mostrando un modelo
sobre la pantalla de trabajo o no y no recibe ningin pardmetro. Sélo si la
referencia de la clase JmolViewer fue inicializada, se retorna la respuesta con
el método isModelOnScreen de la clase BuilderViewer. Si la referencia no ha
sido inicializada, el método retorna como respuesta que no se esta mostrando
un modelo sobre la pantalla de trabajo.
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noAtomsSelected:

Retorna un valor booleano que determina si se han seleccionado atomos del
modelo sobre la pantalla de trabajo o no y no recibe ningin parametro. Solo si
la referencia de la clase JmolViewer fue inicializada, se retorna la respuesta
con el método getNoneSelected de la clase BuilderViewer. Si la referencia no
ha sido inicializada, el método retorna como respuesta que se han
seleccionado atomos del modelo sobre la pantalla de trabajo.

evalStringQuiet:

Este método manda a ejecutar un script, retorna un valor de texto que
determina si la ejecucion del script fue exitosa o no y recibe un parametro de
texto que indica el script a ejecutar. Solo si la referencia de la clase JmolViewer
fue inicializada, se retorna la respuesta con el método evalStringQuiet de la
clase BuilderViewer. Si la referencia no ha sido inicializada, el método retorna
como respuesta que la ejecucion del script no fue exitosa.

showPeriodicTable:

Este método manda a mostrar la ventana de la tabla periddica, no retorna
valor alguno y recibe como parametros: referencias a algunos botones de la
barra de herramientas y un parametro booleano que determina si se muestra o
no. Sélo si la referencia de la clase JmolViewer fue inicializada, se muestra o
no la ventana con el método showPeriodicTable de la clase BuilderViewer,
segun el valor de verdad del parametro booleano que reciba el método.

setFocus:

Este método manda a posicionar el foco de atencion sobre la pantalla de
trabajo, no retorna valor alguno y no recibe parametros. Sélo si la referencia de
la clase JmolViewer fue inicializada, se posiciona el foco o no con el método
setFocus de la clase BuilderViewer. Si la referencia no ha sido inicializada, el
método no ejecuta ninguna instruccion.

showsString:

Este método fue utilizado para depurar el codigo fuente. Manda a mostrar un
texto sobre la consola o la salida estandar de datos, no retorna valor alguno y
recibe como pardmetros el texto a mostrar y un parametro booleano cuyo valor
no es relevante para este trabajo de investigacion, aunque se noto que el valor
pasado siempre es falso. Solo si la referencia de la clase JmolViewer fue
inicializada, se muestra el texto dado sobre la consola o la salida estandar de
datos con el método showsString de la clase BuilderViewer. Si la referencia no
ha sido inicializada, el método no ejecuta ninguna instruccion.
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También se cambid la funcionalidad del método init de la clase Jmol a través de
la clase JmolBuilder, indicandole que iniciara el applet con el foco de atencion
sobre la pantalla de trabajo para la captura de eventos del teclado después de
generar la barra de herramientas y el control de direcciones.

Ya que derivaba de la clase Jmol, se eliminaron de JmolBuilder los atributos
publicos, los atributos protegidos y la clase interna MyStatusListener. Después se
instancio la referencia a la clase JmolViewer con el método estatico allocateViewer
de la clase JmolBuilderViewer en vez del de la clase JmolViewer.

La creacibn de la clase JmolBuilder permiti6 agregar las siguientes
funcionalidades a Jmol:

- Creacion y manejo de la barra de herramientas.
- Creacion y manejo del control de direcciones.
- Creacion y manejo de la tabla periédica interactiva.

- Ejecucién de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del teclado.

- Interaccién entre JME y Jmol Builder.

3.3.5. ImolBuilderViewer

Se cred6 un nuevo archivo Java llamado JmolBuilderViewer.java dentro del
paquete org.jmol.api. En el archivo se declar6 la clase JmolBuilderViewer y se
utilizé la informacion de la clase JmolViewer para implementarla. Luego se
convirtio la clase JmolBuilderViewer en derivada de la clase JmolViewer. Se le
indic6 a la clase que importara la clase BuilderViewer en vez de la clase Viewer y
gue importara la clase JButton, dentro del paguete javax.swing.

El diagrama de clases UML de la clase JmolBuilderViewer se muestra en la Fig.
20.

Se eliminaron todos los métodos que no fueron declarados con el nombre
allocateViewer y se modificaron los métodos restantes indicandoles que retornaran
una referencia de la clase JmolViewer con el método estético allocateViewer de la
clase BuilderViewer en vez de la clase Viewer.

La creacion de la clase JmolBuilderViewer permiti6 agregar las siguientes
funcionalidades a Jmol:

- Creacion y manejo de la barra de herramientas.
- Creacion y manejo del control de direcciones.
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- Creacidon y manejo de la tabla periédica interactiva.

- Ejecucién de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del ratén.

- Ejecucién de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del teclado.

- Interaccién entre JME y Jmol Builder.

org.jmol.api.
ImolViewer

org.jmol.api.
ImolBuilderViewer

+ allocote\Viewer|Container,
JmolAdapter, String, URL, URL,
String, ImolStotuslistener)

+ allocote\iewer{Container,
ImolAdapter)

Figura 20: Diagrama de clases UML de la clase JmolBuilderViewer

3.3.6. BuilderViewer

Se cred un nuevo archivo Java llamado BuilderViewer.java dentro del paquete
org.jmol.viewer. En el archivo se declaré la clase BuilderViewer y se utilizé la
informacion de la clase Viewer para implementarla. Luego se convirtio la clase
BuilderViewer en derivada de la clase Viewer y se declar6 su constructor como
protegido.

El diagrama de clases UML de la clase BuilderViewer se muestra en la Fig. 21.
Se le indico a BuilderViewer que importara las siguientes clases:

- BuilderPanelComponent, dentro del paquete org.jmol.appletwrapper.
- Panel, dentro del paquete java.awt.
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- Component, dentro del paquete java.awt.
- JButton, dentro del paquete javax.swing.
- JOptionPane, dentro del paquete javax.swing.

Se cambid la funcionalidad del método allocateViewer de la clase Viewer a
través de la clase BuilderViewer, indicAndole que retornara una referencia de la
clase Viewer instanciada con el constructor de la clase BuilderViewer en vez del
de la clase Viewer.

org.jmol.viewer.
Viewer

org.jmol.viewer.
BuilderViewer

- display

+ setBuilderModelKittode()

~ gvalstringQuietistring, boolean,
boolean)

+ showPeriodicTable()

+ getPeriodicTableProperty()

+ isANumber()

+ getMumberOfNonEmptystrings()

+ getV2 000LineAtomCount()

+ getV2 000LineBond Count()

+ getNumberWithlLeftSpaces()

+ getV2 0005tringArrayWithoutaValue()
+ isModelOnScreen()

+ jmolBuilderLoadMaodelFromFile()

- imolBuilderGetAtomSetCollection()

+ jmolBuilderDialogask()

Figura 21: Diagrama de clases UML de la clase BuilderViewer
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Se realizaron sobre el constructor de la clase BuilderViewer los cambios que se
describen a continuacion:

- Lainstancia de la clase ActionManager era inicializada con el constructor de la
clase ActionManager o con la interfaz ActionManagerMT. Se reemplaz6 el
constructor por el de la clase BuilderActionManager y en el otro caso se utilizo
la interfaz BuilderActionManagerMT.

- El constructor de la clase BuilderMouseManager inicializa la referencia de la
clase MouseManagerl4 en lugar del constructor de la clase base.

- Como primera instruccion se llamoé a una nueva version del constructor de la
clase Viewer, que recibe un parametro booleano adicional. Se pasé el nuevo
parametro con un valor de verdad de true. Los demas pardmetros que recibid
el constructor fueron los mismos del constructor de BuilderViewer.

Como la clase BuilderViewer es derivada de la clase Viewer, se elimind la
declaracion de sus atributos publicos y protegidos. Luego, se cred una instancia
de la interfaz JmolPeriodicTablelnterface, inicializada con el constructor de la clase
PeriodicTable, que permitié6 mostrar la tabla periddica interactiva con un boton de
la barra de herramientas. También se crearon atributos que nos permitieron cargar
un modelo contenido en un archivo, reemplazando el modelo que se esté
mostrando sobre la pantalla de trabajo; recargar el modelo actual y, si el modelo
estd compuesto por distintos modelos secundarios, agruparlos en uno solo antes
de recargarlo.

Se cambid la funcionalidad del método evalStringQuiet de la clase Viewer a
través de la clase BuilderViewer. Ese método manda a ejecutar un script, retorna
un valor de texto que determina si la ejecucion del script fue exitosa 0 no y recibe
como parametros un script y dos booleanos cuyos valores no son relevantes para
este trabajo de investigacion, aunque se not6 que ambos valores siempre son
pasados con el valor de verdadero, porque evalStringQuiet es llamado de esa
forma como Unica instruccion de otro método llamado evalStringQuiet de esta
clase, que sélo recibe como parametro un script. Ese método es el que llama Jmol
Builder desde la clase BuilderAppletWrapper y la clase PeriodicTable.

Se agregaron nuevas funcionalidades al principio del cuerpo del método que
permitieron trabajar con cuatro scripts nuevos. El cambio consiste en la
verificacion de cada script, que le indica a Jmol Builder que ejecute operaciones
distintas. Las cuatro operaciones son las siguientes:

- Reinicio de Jmol Builder:
No recibe argumentos. Primero se verifica si la referencia de la clase
Container llamada display fue inicializada, porque ella contiene informacion

sobre los componentes creados desde la clase BuilderAppletWrapper. Si fue
asi, se utliza la referencia para recorrer cada elemento de la barra de
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herramientas y el control de direcciones. Se activan los componentes con los
nombres "Controller rotation clock-wise", "Controller rotation counterclock-wise"
y "Controller translate selected atoms", se indica con el componente con el
nombre “Toolbar currently selected atom to add” que no hay atomos para unir
al modelo, el resto de los componentes se desactivan y se genera un script que
regresa Jmol Builder a su estado original, que es interpretado y ejecutado por
las instrucciones de la version original del método evalStringQuiet.

Carga de un modelo desde un archivo de manera secuencial:

Recibe un argumento que indica si se desea cargar un modelo desde un
archivo ubicado en la computadora del usuario, a través de una ventana de
dialogo, o no. Primero se captura el argumento y, si indica que se cargue un
modelo desde un archivo, con el método jmolBuilderLoadModelFromFile de
esta clase se muestra una ventana de didlogo que captura la ubicacion del
modelo, dada por el usuario. El sistema no contindia hasta que se obtenga una
respuesta del usuario. Una vez obtenida la respuesta, se procede a verificar si
es una ubicacion correcta. Si es asi, se genera un script que carga el modelo
dado como el Unico modelo sobre la pantalla de trabajo. El script es
interpretado y ejecutado por las instrucciones de la version original del método
evalStringQuiet.

Recarga del modelo o los modelos actuales en uno solo:

Recibe un argumento que indica si se desea: recargar el modelo actual o los
modelos actuales en uno solo, o recargar el modelo actual junto con un
fragmento recién agregado, ya sea de la lista predeterminada de Jmol Builder o
desde un archivo ubicado en la computadora del usuario, a través de una
ventana de didlogo. Primero se verifica si el modelo actual tiene entre 1 y 999
atomos y enlaces, que es un requisito para generar un archivo con el formato
MDL Molfile V2000. Si es asi, se extrae la informacion del modelo, de ella se
registra el ndamero de é&tomos y enlaces con los métodos
getV2000LineAtomCount y getV2000LineBondCount de esta clase y se
procede a verificar si se desea recargar el modelo actual junto con un
fragmento recién agregado o no. Si es asi, se obtiene la ubicacion del
fragmento, ya sea de la lista predeterminada de Jmol Builder o desde un
archivo ubicado en la computadora del usuario, a través de una ventana de
didlogo. Si se muestra una ventana de didlogo para obtener la ubicacion, el
sistema no continda hasta que se obtenga una respuesta del usuario con el
método jmolBuilderLoadModelFromFile de esta clase y, una vez obtenida la
respuesta, si es una ubicacion correcta, se continda con el método. Luego se
extrae la informacién del fragmento, de ella se registra el nUumero de atomos y
enlaces con los métodos getV2000LineAtomCount y getV2000LineBondCount
de esta clase y se procede a unir los modelos. La unién de los modelos
consiste en crear un archivo MDL Molfile V2000 a partir de la informacién del
modelo actual y la del fragmento. Jmol Builder genera el encabezado del
archivo indicando que el numero de atomos es igual a la suma de los atomos
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de ambos modelos y que el nimero de enlaces es igual a la suma de los
atomos de ambos modelos, pospone la lista de atomos del fragmento a la lista
de a&tomos del modelo actual, modifica la lista de enlaces del fragmento de
acuerdo al numero de atomos del modelo actual, pospone la lista modificada
de enlaces del fragmento a la lista de enlaces del modelo actual, genera el fin
de archivo “M END?”, y se genera un script que carga el archivo creado como el
unico modelo sobre la pantalla de trabajo.

Si no se desea recargar el modelo actual junto con un fragmento recién
agregado, solo se utiliza la informacion extraida del modelo o los modelos
actuales para generar un script que los recarga como el Unico modelo sobre la
pantalla de trabajo.

Luego, el script generado es interpretado y ejecutado por las instrucciones de
la version original del método evalStringQuiet.

- Nueva eliminacion del modelo actual:

No recibe argumentos. Primero se vacia el contenido del registro que
almacena la informacion del ultimo modelo que fue cargado por la operacion
anterior y genera un script que elimina el modelo sobre la pantalla de trabajo.
El script es interpretado y ejecutado por las instrucciones de la version original
del método evalStringQuiet.

También se agregaron nuevas funcionalidades a la clase Viewer a través de los
siguientes métodos que se implementaron en la clase BuilderViewer:

- setBuilderModelKitMode:

Activa o desactiva el Model Kit. No retorna valor alguno y recibe un
pardmetro booleano que determina si se activa o desactiva el Model Kit.

- showPeriodicTable:

Manda a mostrar la ventana de la tabla periédica, no retorna valor alguno y
recibe como parametros: referencias a algunos botones de la barra de
herramientas y un parametro booleano que determina si se muestra o no la
ventana. Primero se verifica si la referencia de la clase Container llamada
display fue inicializada. Sélo si fue asi, se procede a verificar si la instancia de
la interfaz JmolPeriodicTablelnterface fue inicializada. Si no fue inicializada, se
inicializa con el método getPeriodicTableProperty de esta clase. Luego, se
ejecuta el método setVisible de la clase PeriodicTable, pasandole por
parametro el parametro booleano de este método.
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getPeriodicTableProperty:

Inicializa la instancia de la interfaz JmolPeriodicTablelnterface de esta clase.
Retorna una instancia de la interfaz JmolPeriodicTablelnterface y recibe como
parametros: referencias a algunos botones de la barra de herramientas y un
paradmetro booleano que determina si se muestra 0 no la ventana de la tabla
periédica. Primero se inicializa la instancia de la interfaz
JmolAppConsoleinterface de esta clase. Luego se ejecuta el método
getPeriodicTable de la clase JmolConsole, y se retorna la instancia inicializada
de la interfaz JmolPeriodicTablelnterface.

isANumber:

Recibe como parametro un texto y retorna un valor booleano que indica si el
texto dado es un numero o no.

getNumberOfNonEmptyStrings:

Recibe como parametro una lista de lineas de texto y retorna un nimero que
indica la cantidad de lineas de texto vacias en la lista.

getV2000LineAtomCount:

Recibe la linea de texto de un archivo MDL Molfile V2000 que indica la
cantidad de atomos y enlaces del modelo, y retorna la cantidad de atomos.
Primero se toman los primeros 3 caracteres de la linea, se eliminan los
espacios en blanco y se verifica si el texto extraido es un numero con el
método isANumber de esta clase. Si no lo es, se retorna un error. En caso
contrario, se retorna el texto convertido en nimero como la cantidad de
atomos.

getV2000LineBondCount:

Recibe la linea de texto de un archivo MDL Molfile V2000 que indica la
cantidad de atomos y enlaces del modelo, y retorna la cantidad de enlaces.
Primero se toman los 3 caracteres después de los tres primeros caracteres de
la linea, se eliminan los espacios en blanco y se verifica si el texto extraido es
un namero con el método isANumber de esta clase. Si no lo es, se retorna un
error. En caso contrario, se retorna el texto convertido en numero como la
cantidad de enlaces.

getNumberWithLeftSpaces:
Retorna un texto y recibe como parametros un texto que representa un
namero y la longitud del texto que el método retorna. Primero se verifica si el

texto dado es un numero con el método de esta clase. Sélo si lo es, se calcula
el nimero de espacios en blanco a insertar a la izquierda del texto dado para
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gue el texto resultante tenga la longitud dada. Luego, se retorna el texto
modificado.

getV2000StringArrayWithoutAValue:

Recibe como parametros una lista de textos y un texto que representa el
elemento a eliminar de la lista dada. Retorna la lista sin el elemento
especificado.

isModelOnScreen:

Retorna un valor booleano que determina si se esta mostrando un modelo
sobre la pantalla de trabajo o no y no recibe ningin parametro. Primero se
extrae la informacion del modelo actual con el método getModelExtract de la
version original de esta clase y se verifica si la informacion extraida es vacia. Si
lo es, se retorna como respuesta que no se esta mostrando un modelo sobre la
pantalla de trabajo. En caso contrario, se retorna el valor de verdad opuesto.

jmolBuilderLoadModelFromFile:

Retorna un texto y recibe como pardmetros: una ubicacién absoluta, un
nombre de archivo, una lista de nombres de archivos, una instancia de la clase
llamada reader que leera el archivo o los archivos dados, un valor booleano
gue indica si se unira el archivo o los archivos al modelo, una instancia llamada
htParams que almacena una lista de parametros, un script y un nidmero que
indica si so6lo se debe leer el archivo dado. Jmol Builder ejecuta las mismas
instrucciones que el método loadModelFromFile de la versidon original de esta
clase, excepto en los siguientes casos:

e Parametro reader vacio:

Durante la ejecucion del método, se verifica si el parametro reader no fue
instanciado. En ese caso se inicializa una referencia de la clase Object. La
version original de este método la inicializa con el método
getAtomSetCollection de la version original de esta clase. Jmol Builder la
inicializa con el método jmolBuilderGetAtomSetCollection de esta clase. La
diferencia entre ambas versiones es que la de Jmol Builder no contindia hasta
que el meétodo llamado termine de ejecutarse. Luego la ejecucion del método
continla como la version original hasta que se cumple el caso que se
describira a continuacion.

¢ Nuevo valor de retorno:
Cerca del final del método se verifican los parametros de la variable
htParams. A diferencia de la version original de este método, se verifica la

existencia de un parametro de Jmol Builder que, si existe, le indica al método
gue retorne la ubicacién absoluta del archivo, capturada durante la ejecucion
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del método jmolBuilderGetAtomSetCollection de esta clase. La ubicacion
pertenece a un archivo seleccionado por el usuario a través de una ventana de
dialogo.

jmolBuilderGetAtomSetCollection:

Retorna una instancia de la clase Object y recibe como parametros: un
nombre de archivo, un valor booleano que indica si se unira el archivo al
modelo, una instancia llamada htParams que almacena una lista de
parametros y un script. Jmol Builder ejecuta las mismas instrucciones que el
método getAtomSetCollection de la version original de esta clase, excepto en
el caso en que el nombre de archivo dado es “?”. Cuando eso sucede, se
inicializa una instancia de la clase Object con el método
jmolBuilderCreateAtomSetCollectionFromFile de la clase FileManager en vez
de la version original de ese método, llamada
createAtomSetCollectionFromFile, también de la clase FileManager. EI método
jmolBuilderCreateAtomSetCollectionFromFile muestra una ventana de diadlogo
gue solicita la ubicacion de un archivo en la computadora del usuario y, a
diferencia del método createAtomSetCollectionFromFile, solo le regresa el
control al sistema después de recibir una respuesta del usuario.

jmolBuilderDialogAsk:

Este método muestra una ventana de dialogo, retorna un texto y recibe como
pardmetros un texto que indica el tipo de ventana y un nombre de archivo. Jmol
Builder ejecuta el método jmolBuilderDialogAsk, en lugar del método dialogAsk,
ambos de la clase StatusManager.

También se credé el método setBuilderModelKitMode a partir del método
setModelKitMode de la clase Viewer, para activar y desactivar el Model Kit; y el
método getStringArrayExtract para depurar el cédigo fuente.

La creacion de la clase BuilderViewer permiti6 agregar las siguientes

funcionalidades a Jmol:

Creacion y manejo de la barra de herramientas.
Creacion y manejo del control de direcciones.
Creacion y manejo de la tabla periddica interactiva.

Ejecucion de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del raton.

Ejecucion de funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar
eventos del teclado.

Interaccion entre JME y Jmol Builder.
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3.3.7. BuilderMouseManager

Se cred un nuevo archivo Java llamado MouseManagerl4.java dentro del
paquete org.jmol.viewer. En el archivo se declaro la clase BuilderMouseManager y
se utilizé la informacién de la clase MouseManagerl4 para implementarla. Luego
se convirtio la clase BuilderMouseManager en derivada de la clase
MouseManagerl4.

El diagrama de clases UML de la clase BuilderMouseManager se muestra en la
Fig. 22.

org.jmol.viewer.
MouseManager1l4

JAN

org.jmol.viewer.
BuilderMouseManager

~ BuilderfouseManager()

Figura 22: Diagrama de clases UML de la clase BuilderMouseManager

Desde el constructor de la clase BuilderMouseManager, se llamé a una nueva
version del constructor de la clase MouseManagerl4, que recibe un parametro
booleano adicional. Se pasé el nuevo parametro con un valor de verdad de true.
Los demas parametros que recibié el constructor fueron los mismos del
constructor de BuilderMouseManager.

Como la clase BuilderMouseManager es derivada de la clase
MouseManagerl4, se penso en eliminar la declaracién de sus atributos publicos y
protegidos, pero la clase MouseManagerl4 no tenia atributos con esos
modificadores de acceso.

La creacién de la clase BuilderMouseManager permitié ejecutar funcionalidades
exclusivas de Jmol Builder luego de capturar eventos del raton.

3.3.8. BuilderActionManager

Se cre6 un nuevo archivo Java llamado BuilderActionManager.java dentro del
paquete org.jmol.viewer. En el archivo se declaré la clase BuilderActionManager y
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se utilizé la informacion de la clase ActionManager para implementarla. Luego se
convirtio la clase BuilderActionManager en derivada de la clase ActionManager.

El diagrama de clases UML de la clase BuilderActionManager se muestra en la
Fig. 23.

Como la clase BuilderActionManager es derivada de la clase ActionManager, se
elimind la declaracion de sus atributos publicos y protegidos, y los métodos finales.

org.jmol.viewer.
ActionManager

org.jmol.viewer.
BuilderActionManager

Figura 23: Diagrama de clases UML de la clase BuilderActionManager

La creacion de la clase BuilderActionManager permitié ejecutar funcionalidades
exclusivas de Jmol Builder luego de capturar eventos del raton.

3.3.9. BuilderActionManagerMT

Se cre6 un nuevo archivo Java llamado BuilderActionManagerMT .java dentro del
paquete  org.mol.viewer. En el archivo se declar6 la clase
BuilderActionManagerMT y se utilizé la informacién de la clase ActionManagerMT
para implementarla. Luego se convirtid la clase BuilderActionManagerMT en
derivada de la clase BuilderActionManager y se le indic6 a la clase que importara
la clase BuilderActionManager en lugar de la clase ActionManager.

El diagrama de clases UML de la clase BuilderActionManagerMT se muestra en
la Fig. 24.

La creacion de la clase BuilderActionManagerMT permitidc ejecutar
funcionalidades exclusivas de Jmol Builder luego de capturar eventos del raton.
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org.jmol.multitouch org.jmol.viewer.
JmolMultiTouchClient BuilderActionManager

Lo o ] org.jmol.multitouch
BuilderActionManagerMT

Figura 24: Diagrama de clases UML de la clase BuilderActionManagerMT

3.3.10. JmolPeriodicTablelnterface

Se cred un nuevo archivo Java llamado JmolPeriodicTablelnterface.java dentro
del paquete org.mol.api. En el archivo se declar6 Ila interfaz
JmolPeriodicTableinterface y se utilizd la informacion de la interfaz
JmolScriptEditorinterface, dentro del mismo paquete, para implementarla.

El diagrama de clases UML de la interfaz JmolPeriodicTablelnterface se muestra
en la Fig. 25.

org.jmol.api.
IJmolPeriodicTablelnterface

Figura 25: Diagrama UML de la interfaz JmolPeriodicTablelnterface

En la interfaz se declararon métodos para la visibilidad de la tabla periddica.

La creacion de la interfaz JmolPeriodicTableinterface permiti6 agregar las
siguientes funcionalidades a Jmol:

- Creacion y manejo de la barra de herramientas.
- Creacion y manejo de la tabla periédica interactiva.
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3.3.11. PeriodicTable

Se cre6 un nuevo archivo Java llamado PeriodicTable.java dentro del paquete
org.jmol.console. En el archivo se declar6 la clase PeriodicTable y se utilizo la
informacion de la clase ScriptEditor, dentro del mismo paquete, para
implementarla. Se modific6 de forma que fuera una clase derivada de la clase
JDialog, que se encuentra dentro del paquete de Java llamado javax.swing.

Se agregaron nuevos atributos para la construccion y manejo de la tabla
periddica. También se crearon nuevos atributos para la comunicacion de la tabla
con la barra de herramientas. La mayoria de los atributos se inicializaron en el
constructor de PeriodicTable.

El diagrama de clases UML de la clase PeriodicTable se muestra en la Fig. 26.

org.jmol.api.
ImolPeriodicTablelnterface

\V

org.jmol.console.
PeriodicTable

r——--

~ PeriodicTablellmalViewer, IFrame,
1Button, JButton, JButton, JButton, 1Button)

- setAttributes()
+ setVisible()
+ actionPerformed()

- checkAction()

Figura 26: Diagrama de clases UML de la clase PeriodicTable

Se implementaron los siguientes métodos:
- PeriodicTable:
Es un constructor de esta clase. Como todo constructor, retorna una nueva

instancia de la clase a la que pertenece. Recibe como parametros: una
instancia de la clase JmolViewer, una instancia de la clase JFrame, que es
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derivada de Java; y referencias a los botones “Most used atom C”, “Most used
atom H”, “Most used atom O”, y “Currently selected atom to add” de la barra de
herramientas. Antes de retornar una instancia de PeriodicTable, se ejecuta el
método setAttributes de esta clase, se inicializan varios atributos de
PeriodicTable relacionados con el formato de los botones al ser activados o
desactivados, se desactivan los botones de la barra de herramientas pasados
por parametro, se construye la ventana con el método layoutWindow de esta
clase, estableciendo una relacion entre todos los botones con el método
actionPerformed de esta clase, y se establece el tamafio, la posicion y las

restricciones de la ventana.
setAttributes:

Inicializa atributos de esta clase relacionados con el formato estandar de la
ventana y con la captura de los eventos de los botones de la ventana. No
retorna valor alguno y no recibe parametros.

setVisible:

Muestra u oculta la ventana de la tabla periddica. No retorna valor alguno y
recibe como parametro un valor booleano que determina si se muestra u oculta
la ventana. En el cuerpo de este método se ejecuta el método setVisible de la
clase base JDialog pasandole por parametro el valor booleano dado.

actionPerformed:

Da funcionalidad a todos los botones de la ventana de la tabla periddica,
ejecutandose cada vez que uno de ellos es presionado. No retorna valor
alguno y recibe como parametro una instancia de una clase derivada de Java
llamada ActionEvent, que contiene una referencia al botén que fue presionado.
En el cuerpo de este método se ejecuta el método checkAction de esta clase
pasandole por parametro la instancia dada.

checkAction:

Es ininterrumpido y les da funcionalidad a todos los botones de la ventana de
la tabla periddica. Es llamado por el método actionPerformed de esta clase
cada vez que uno de ellos es presionado. No retorna valor alguno y recibe
como parametro una instancia de una clase derivada de Java llamada
ActionEvent, que contiene una referencia al botén que fue presionado.

Los botones de la ventana de la tabla periddica son:

e Elemento i-ésimo.
e Accept.
e Cancel.
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Cada vez que se presiona un botén de la ventana de la tabla periddica se
verifica cual fue presionado. Las operaciones que se ejecutan después
dependen del que fue presionado:

e Elemento i-ésimo:

Estos botones capturan el i-ésimo elemento de la tabla periddica, donde:
1=i =109,y liberan el que se haya capturado previamente. Cada valor de
i representa un simbolo de un atomo en particular, por lo tanto cada botén
“Elemento i” indica el simbolo i-ésimo. Cada vez que se presiona el boton
“‘Elemento i”, se activa ese botdn, se registra el atomo como seleccionado, y
se desactiva el botdn previamente seleccionado.

e Accept:

Cambia el valor indicado por el botén “Currently selected atom to add” y
activa o desactiva los botones “Most used atom C”, “Most used atom H” y
“Most used atom O” segun el elemento que haya sido seleccionado.
Primero se verifica si un elemento de la tabla periddica fue seleccionado.
Sdlo si fue asi, se ejecuta el método evalStringQuiet de la clase JmolViewer
pasandole un script que le indica a Jmol que el elemento seleccionado es el
gue podra ser unido al modelo, se indica al usuario con el botén “Currently
selected atom to add” que el atomo para unir al modelo es el atomo
seleccionado y se activan o se desactivan los botones “Most used atom C”,
“Most used atom H” y “Most used atom O” segun el elemento que haya sido
seleccionado.

Luego de verificar si un elemento fue seleccionado, se desactiva el boton
“Show periodic table of elements”, se regresa la tabla periddica a su estado
original y se oculta la ventana.

e Cancel:

Cancela cualquier cambio realizado a la ventana de la tabla periddica y la
oculta. Primero se desactiva el boton “Show periodic table of elements”, se
oculta la ventana y se desactiva el botdn que haya sido seleccionado de la
ventana.

Hay mas informacién sobre la ventana de la tabla periddica en el Capitulo IV
de este trabajo, titulado “Pruebas y Resultados”.

La creacibn de la clase PeriodicTable permiti6 agregar las siguientes
funcionalidades a Jmol:

- Creacion y manejo de la barra de herramientas.
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- Creacidon y manejo de la tabla periédica interactiva.

3.4. Relacion de las clases nuevas con Jmol

Las clases que se agregaron a Jmol se dividen en dos grupos: clases derivadas
de Jmol y clases derivadas de Java. Ambos grupos junto con las modificaciones
realizadas a unas cuantas clases y un par de interfaces de Jmol permitieron
implementar Jmol Builder separado del sistema original.

Como se muestra en la Fig. 27, la relacion entre las nuevas clases e interfaces
con las de Jmol es la siguiente:

3.4.1. JmolBuilderApplet

Hereda de la clase BuilderAppletWrapper y sustituye a la clase JmolApplet, que
es la primera clase que se ejecuta del sistema original.

3.4.2. BuilderAppletWrapper

Hereda de la clase AppletWrapper de Jmol, usa instancias de la clase
BuilderPanelComponent y maneja todos los eventos relacionados con la barra de
herramientas, el teclado y el control de direcciones.

3.4.3. BuilderPanelComponent

Tiene una relacion de asociacion con BuilderAppletWrapper, siendo uno de los
componentes mas importantes de la barra de herramientas.

3.4.4. ImolBuilder

Hereda de la clase Jmol del sistema original, crea una instancia de la clase
abstracta JmolViewer, utiliza un método de la clase abstracta JmolBuilderViewer y
determina el modo en el que inicia Jmol Builder.

3.4.5. ImolBuilderViewer

Hereda de la clase JmolViewer de Jmol, tiene una relacion de asociacion con
JmolBuilder porque se utiliza para crear la pantalla de trabajo, utiliza métodos de
la clase BuilderViewer y se encarga de instanciar la nueva version de la clase
JmolViewer de Jmol.
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Figura 27a: Diagrama de las clases e interfaces de Jmol relacionadas con las nuevas clases e interfaces. Los objetos de color de relleno amarillo representan las nuevas clases,
mientras que los que tienen bordes anaranjados son las nuevas interfaces. Las clases de Jmol que fueron reemplazadas por nuevas clases tienen un color de relleno azul celeste.
El color de relleno verde claro representa las clases de Jmol que tienen una relacion directa con las nuevas clases y no fueron modificadas; y las interfaces que cumplen con las
mismas caracteristicas tienen bordes de color verde oscuro. Las clases de Jmol que fueron modificadas tienen un color de relleno rosado, mientras que las interfaces de Jmol que
fueron modificadas tienen bordes de color morado. El formato de cursiva representa las clases abstractas.
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Figura 27b: Diagrama de las clases e interfaces de Jmol relacionadas con las nuevas clases e interfaces. Los objetos de color de relleno amarillo representan las nuevas clases,
mientras que los que tienen bordes anaranjados son las nuevas interfaces. Las clases de Jmol que fueron reemplazadas por nuevas clases tienen un color de relleno azul celeste.
El color de relleno verde claro representa las clases de Jmol que tienen una relacion directa con las nuevas clases y no fueron modificadas; y las interfaces que cumplen con las
mismas caracteristicas tienen bordes de color verde oscuro. Las clases de Jmol que fueron modificadas tienen un color de relleno rosado, mientras que las interfaces de Jmol que
fueron modificadas tienen bordes de color morado. El formato de cursiva representa las clases abstractas.
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3.4.6. BuilderViewer

Hereda de la clase Viewer del sistema original, tiene una relacion de asociacion
con JmolBuilderViewer porque se utiliza para crear una instancia de la clase
JmolViewer con nuevas funcionalidades; utiliza métodos de las clases
BuilderMouseManager y BuilderActionManager y maneja, entre otros datos,
informacion del modelo, la pantalla de trabajo y los modos del sistema.

3.4.7. BuilderMouseManager

Hereda de la clase MouseManagerl4 de Jmol, tiene una relacién de asociacion
con BuilderViewer porque es utilizada para instanciar una nueva version de la
clase MouseManagerl4 y tiene una instancia de la clase Viewer y la clase
ActionManager. Captura todos los eventos del raton al usar Jmol Builder.

3.4.8. BuilderActionManager

Hereda de la clase ActionManager del sistema original, tiene una relacion de
asociacion con BuilderViewer porque es utilizada para instanciar una nueva
version de la clase ActionManager y tiene una instancia de la clase Viewer.
Maneja algunas de las acciones ejecutadas al usar Jmol Builder, luego de capturar
los eventos del raton.

3.4.9. BuilderActionManagerMT

Hereda de Ila clase BuilderActionManager, implementa la interfaz
JmolMultiTouchClient de Jmol, sustituye a la clase ActionManagerMT y es
utilizada por la clase BuilderViewer en una de las posibles instanciaciones de la
nueva version de la clase ActionManager.

3.4.10. JmolPeriodicTablelnterface

Tiene una relacion de asociacion con la interfaz JmolAppConsolelnterface
porque se hace referencia a ella en la declaracion de un método de la interfaz que
retorna la tabla periédica. También estd asociada a la clase abstracta
JmolConsole de Jmol porque es utilizada en la implementacion del método
declarado en la interfaz JmolAppConsolelnterface.

3.4.11. PeriodicTable

Implementa la interfaz JmolPeriodicTableinterface, tiene una relacién de
asociacion con la clase JmolConsole del sistema original porque es un
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componente de esa clase, y tiene una instancia de la clase JmolViewer. Construye
los componentes y maneja todos los eventos relacionados con la tabla periddica
interactiva.

3.5. Cambios sobre el sistema Jmol original

Se modificaron las clases de Jmol tomando en cuenta cuatro elementos
importantes: los constructores, los modificadores de acceso, los métodos y los
atributos.

- Constructores:

Tomando en cuenta los cambios que se realizaron a los constructores de las
clases que derivaron de clases del sistema original, se crearon nuevas
versiones de los constructores de sus clases bases respectivas. Las nuevas
versiones son protegidas y reciben un parametro booleano. Las instrucciones
que ejecutan son las mismas que las de los constructores originales pero solo
son ejecutadas si el valor de verdad del parametro es falso. Los constructores
de las clases derivadas no dependen de los nuevos constructores que deben
llamar, porque el objetivo de todas las clases derivadas es sustituir a su clase
base. Si se llaman los nuevos constructores pasandole por parametro un valor
booleano falso, se crean conflictos entre Jmol Builder y Jmol. Por ejemplo, si el
constructor de BuilderMouseManager llama a la nueva versién del constructor
de la clase MouseManagerl14, cada una captura los eventos del ratén al mismo
tiempo.

- Modificadores de acceso:

Para cambiar el modificador de acceso de un constructor, se cre6 una nueva
version de él que recibe todos los parametros del constructor original y un
parametro booleano. Ese Ultimo parametro indica si el constructor fue llamado
por la instancia de una clase derivada o no.

Tomando en cuenta la forma en que se implementaron los métodos de las
clases exclusivas de Jmol Builder para cambiar el modificador de acceso de los
métodos de sus clases bases, se crearon nuevos métodos declarados de la
misma manera pero con cuerpos que siempre devuelven respuestas de error,
es decir, respuestas que los métodos devolverian si no se cumplieran los
requisitos para ejecutarlos. En el caso de los métodos que no devuelven
respuesta, las nuevas versiones de los métodos son vacias. De esa forma, si
se utilizan esos métodos con las clases bases, no se cambia la funcionalidad
del sistema original.

Luego, se implementaron otros métodos en otras clases e interfaces que
permitieran ejecutar el nuevo método de la clase derivada.
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Si se toma el ejemplo que se menciono en el apartado “Clases Exclusivas de
Jmol Builder” sobre los modificadores de acceso, la version del método
setBuilderModelKitMode dentro de la clase Viewer, recibe los mismos
pardmetros, devuelve los resultados del mismo tipo que el método
setModelKitMode de la clase Viewer, pero no ejecuta instrucciones.

Métodos:

Todos los métodos que se crearon en las clases de Jmol devuelven las
respuestas de error que se mencionaron en el apartado anterior. En el caso de
los métodos que no devuelven respuesta, tienen cuerpos vacios.

La razdn de la creacion de los métodos en las clases del sistema original fue
precisamente la separacion de Jmol Builder y Jmol. Al principio no se
necesitaron crearlos porque las nuevas funcionalidades que se implementaron
eran ejecutadas por nuevas versiones de métodos ya declarados en las clases
originales. Sin embargo, a medida que paso el tiempo, se tuvieron que crear
nuevos métodos en las clases exclusivas de Jmol Builder que tenian que ser
accedidas por el resto de las clases de Jmol. Por un lado se pudo haber creado
una nueva version por cada clase e interfaz del sistema original para que
utilizara los nuevos métodos sin haber conflictos pero esa no era una solucion
practica para futuros cambios al sistema, sin tomar en cuenta el tiempo de
desarrollo ligado a ella. Entonces se decidio crear los mismos métodos en las
clases originales donde cada uno devuelve una respuesta de error si necesita
devolver alguna. Luego, se implementé Jmol Builder de forma que las clases
exclusivas de Jmol Builder utilizaran las instancias de las clases de Jmol pero
las inicializaran con constructores o con métodos especiales (como es el caso
de allocateViewer) de las nuevas versiones de esas clases. No se tuvieron que
crear nuevas versiones de la mayoria de las clases originales porque para ellas
la ejecucion de los métodos de las clases exclusivas de Jmol Builder fue
transparente. De esa forma Jmol tuvo y sigue teniendo acceso a todas las
funcionalidades de Jmol Builder sin haber conflictos y, en caso de inicializar
una instancia con el constructor original de su clase respectiva y ejecutar los
nuevos métodos, devuelven respuestas como si no se hubieran cumplido los
requisitos para ejecutarlos.

La solucién desarrollada tiene un caso especial que tiene que ver con las
clases JmolViewer, Viewer y BuilderViewer.

Varias clases de Jmol tienen atributos de la clase Viewer. Por lo tanto, para
ejecutar nuevas funcionalidades en las clases derivadas de esas clases sin
entrar en conflicto con el resto del sistema, simplemente se inicializaron esos
atributos con el constructor de la clase BuilderViewer y se crearon los nuevos
métodos tanto en la clase BuilderViewer como en la clase Viewer. Sin
embargo, hay clases del sistema que tienen atributos que son instancias de
JmolViewer con los que acceden métodos de la clase BuilderViewer. Como la
clase BuilderViewer deriva de la clase Viewer, y la clase Viewer deriva a su vez
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de la clase JmolViewer, en esos casos se crearon los nuevos métodos en las
clases JmolViewer, Viewer y BuilderViewer.

- Atributos:

Solo en una de las clases de Jmol se necesitd crear un nuevo atributo para
incorporar la funcionalidad de la tabla periddica interactiva. En el resto de las
clases no fue necesario ni crear ni modificar atributos.

Las interfaces de Jmol que se modificaron fueron WrappedApplet y
JmolAppConsolelnterface. Se importaron nuevas clases desde ellas y se
declararon nuevos métodos. Luego se asignaron a los métodos nombres
diferentes al resto de los métodos de la interfaz para evitar conflictos con el
sistema original.

3.5.1. Modificacién de la clase Jmol

Se importo la clase JButton, que se encuentra dentro del paquete javax.swing, y
se declararon métodos para acceder a ciertos métodos de la clase BuilderViewer
desde la clase JmolBuilder.

3.5.2. Modificacion de la clase AppletWrapper

Se implementd la nueva version del constructor de la clase AppletWrapper que
se discutié en el apartado anterior. En el cuerpo del método se insertaron las
instrucciones del constructor original. Luego se agruparon en un segmento de
codigo que sblo se ejecuta si el valor de verdad del nuevo parametro es falso.

3.5.3. Modificaciéon de la clase JmolViewer

Se import6 la clase JButton, que se encuentra dentro del paquete javax.swing, y
se declararon métodos para acceder a ciertos métodos de la clase BuilderViewer
desde la clase JmolBuilder.

3.5.4. Modificacién de la clase Viewer

Se implementé la nueva version del constructor de la clase Viewer gue se
discuti6 en el apartado anterior. En el cuerpo del método se insertaron las
instrucciones del constructor original. Luego se agruparon en un segmento de
cbdigo que solo se ejecuta si el valor de verdad del nuevo parametro es falso.
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Se importo la clase JButton, que se encuentra dentro del paquete javax.swing, y
se declararon métodos para acceder a ciertos métodos de la clase BuilderViewer
desde la clase JmolBuilder.

3.5.5. Modificacion de la clase MouseManager14

Se implement6 la nueva version del constructor de la clase MouseManagerl4
que se discutid en el apartado anterior. En el cuerpo del método se insertaron las
instrucciones del constructor original. Luego se agruparon en un segmento de
cadigo que solo se ejecuta si el valor de verdad del nuevo parametro es falso.

3.5.6. Modificacion de la interfaz WrappedApplet

Se importo la clase JButton, que se encuentra dentro del paquete javax.swing, y
se declararon métodos dentro de la interfaz para acceder ciertos métodos de la
clase BuilderViewer desde la clase JmolBuilder.

3.5.7. Modificacién de la interfaz JImolAppConsolelnterface

Se importo la clase JButton, que se encuentra dentro del paquete javax.swing, y
se declar6 el método getPeriodicTable dentro de la interfaz, que recibe un atributo
booleano y referencias a algunos botones de la barra de herramientas, y devuelve
una instancia a la interfaz JmolPeriodicTablelnterface.

3.5.8. Modificacién de la clase JmolConsole

Se importo la interfaz JmolPeriodicTablelnterface, que se encuentra dentro del
paquete org.jmol.api, y se creé una instancia de la clase PeriodicTable.

También se implementé el método getPeriodicTable dentro de la interfaz
JmolAppConsolelnterface, que recibe referencias a algunos botones de la barra de
herramientas y devuelve una referencia a la interfaz JmolPeriodicTableInterface
instanciada con el constructor de la clase PeriodicTable. EI método retorna una
nueva instancia de la clase PeriodicTable si no la ha retornado antes o, en caso
contrario, retorna la instancia que se devolvio la primera vez.

3.5.9. Modificacién de la clase FileManager

Se agregaron nuevas funcionalidades a la clase FileManager, que se encuentra
dentro del paquete org.jmol.viewer, a través de los siguientes métodos:
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jmolBuilderClassifyName:

Retorna una lista de textos y recibe como parametros un nombre a clasificar
y un valor booleano que indica en algunos casos si se retorna una lista vacia o
no. Jmol Builder ejecuta las mismas instrucciones que el método classifyName
de esta clase, excepto en el caso en que el nombre dado es “?”. Cuando eso
sucede, se ejecuta el método jmolBuilderDialogAsk de la clase BuilderViewer
en lugar del método dialogAsk de la clase Viewer. La diferencia entre ambas
versiones es que la de Jmol Builder no continda hasta que el método llamado
termine de ejecutarse, pero la original se ejecuta en paralelo al sistema. La
ejecucion del método jmolBuilderDialogAsk retorna un valor vacio si la
operacion es cancelada al igual que la version original.

jmolBuilderCreateAtomSetCollectionFromFile:

Retorna una instancia de la clase Object y recibe como parametros: un
nombre de archivo, una instancia llamada htParams que almacena una lista de
pardmetros y un valor booleano que indica si se unira el archivo al modelo.
Jmol Builder ejecuta las mismas instrucciones que el método
createAtomSetCollectionFromFile de esta clase, excepto en los siguientes
casos:

e Clasificacion del nombre dado:

Cuando se clasifica el nombre del archivo dado con el método
jmolBuilderClassifyName en lugar del método classifyfName, ambos de esta
clase. La diferencia entre ambas versiones es que la de Jmol Builder no
contintia hasta que el método llamado termine de ejecutarse, pero la original se
ejecuta en paralelo al sistema.

e |nicializacion de instancia de la clase FileReader:

En las altimas tres instrucciones del método
createAtomSetCollectionFromFile se inicializa una instancia, se ejecuta el
método run y se retorna un atributo de la clase FileReader. La versién de Jmol
Builder no ejecuta esas instrucciones sino que devuelve una respuesta vacia.
Se encontré6 que de esa forma, si ocurria un error durante la recarga del
modelo, no se cargaba un CH, sobre el modelo que se estuviera mostrando en
la pantalla de trabajo.
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3.5.10. Modificacion de la clase StatusManager

Se agregaron nuevas funcionalidades a la clase StatusManager, que se
encuentra dentro del paquete org.jmol.viewer, a través del nuevo método
jmolBuilderDialogAsk. Se utilizo la informacién de un método de la clase llamado
dialogAsk para implementarlo.

El método jmolBuilderDialogAsk recibe el tipo de dialogo y el nombre del archivo,
y devuelve el nombre del archivo de salida segun el caso. El tipo de dialogo indica
si se desea cargar un archivo, guardar la informacion del modelo sobre la pantalla
de trabajo o guardar una captura de pantalla del modelo. Si el tipo de didlogo no
es valido, el método devuelve un nombre vacio.

La version del sistema original consiste en la ejecucién del método
invokeAndWait de la clase SwingUtilities, que se encuentra dentro del paguete
javax.swing. El método invokeAndWait recibe una instancia dindmica de la clase
Runnable cuyo método run es el nlcleo del procesamiento de dialogAsk. Por cada
tipo de dialogo, se devuelve el control al método dialogAsk una vez se obtiene el
nombre del archivo de salida, y luego se retorna ese nombre al método que haya
invocado al método jmolBuilderDialogAsk.

La version de Jmol Builder sélo ejecuta el conjunto de instrucciones dentro del
cuerpo del método run, de forma que por cada tipo de didlogo, una vez que se
obtiene el nombre del archivo de salida, simplemente se retorna ese nombre al
método que haya invocado al método jmolBuilderDialogAsk.

Ambas versiones de los métodos pueden llegar a lanzar excepciones de forma
gue se colocaron instrucciones para poder capturarlas.

La diferencia entre la versiéon de Jmol Builder y la version original es que
jmolBuilderDialogAsk no le regresa el control al sistema hasta que reciba una
respuesta del usuario, pero la version original se ejecuta en paralelo al sistema.

3.6. Nuevas imagenes

Se agregaron imagenes PNG dentro del paquete org.jmol.modelkit.images para
la barra de herramientas y el control de direcciones:
- addBenzeneButton.
- addCH4Button.
- addFragmentButton.
- addTriangleButton.
- attachOrReplaceAtomModeButton.
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bottomCenterDirButton.
bottomLeftDirButton.
bottomRightDirButton.

cartesianCoordinateSystemButton.

centerLeftDirButton.
centerRightDirButton.
clearButton.
controlFragmentModeButton.
deleteAtomModeButton.
dragMoleculeModeButton.
imageButton.
increasePrecisionButton.
measurementModeButton.
openButton.
otherAtomOrFragmentButton.
rotateClockwiseButton.
rotateCounterclockwiseButton.
saveButton.
showLabelsButton.
topCenterDirButton.
topLeftDirButton.
topRightDirButton.

Una vez se incorporaron estas imagenes al sistema, se pudieron acceder desde
la clase BuilderAppletWrapper durante la creacion de la barra de herramientas.

3.7. Carpeta de modelos

Se cred un nuevo paquete llamado org.jmol.model.kit. models dentro del cual se
agregaron varios modelos con extensién mol, incluyendo todos los que pueden ser
agregados por el sistema cerca del modelo que se esté mostrando en pantalla.
Actualmente, solo los siguientes
fragmentos:

benzene.
CH4.

modelos pueden ser
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- triangle.

Los otros modelos que podrian ser utilizados para ser agregados al modelo que
se esté mostrando en pantalla son los siguientes:

- aspirin.
- coronene.
- square.

Una vez se incorporaron los modelos al sistema, se pudieron acceder y agregar
al modelo actual desde la clase BuilderAppletWrapper durante la ejecucion del
meétodo actionPerformed.

3.8. Cambios sobre la configuracion de Eclipse

Se realizaron modificaciones sobre la configuracién de la ejecucidon del applet
por parte de Eclipse, que utliza una simulacion de un navegador llamada
AppletViewer. Se utilizé como guia la biblioteca escrita en JavaScript de Jmol. Le
fueron pasados los siguientes parametros:

- progressbar con el valor “true”.

- boxfgcolor con el valor “white”.

- boxmessage con el valor “Downloading JmolBuilderApplet ...”.
- progresscolor con el valor “blue”.

- syncld con el valor “0”.

- signed con el valor “true”.

Si no se realizan estos cambios, el sistema, interpretado por AppletViewer,
muestra la advertencia que se muestra en la Fig. 28 y no permite ni que se utilice
el Model Kit ni que se active el applet como cifrado.
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E AppletViewer: JmolAppl... E@@

Subprograma
Jmaol developer aler!

Flease use jmoljs. You are missing the
required ‘progresshar’ parameter.
=param name="progresshar value=1rue'f=

Subprograma iniciada.

Figura 28: Mensaje de advertencia sobre el parametro progressbar.

3.9. Archivos de compilacion

Se crearon nuevos archivos para la generacion de los ejecutables de Jmol
Builder.

e En la carpeta Jmol/manifiest se agregé un nuevo archivo de texto llamado
appletBuilder0.txt con la informacién del archivo appletO.txt, que se encuentra
en esa misma carpeta. Luego se modificd reemplazando el texto JmolApplet
por JmolBuilderApplet. En esa misma carpeta se agregoé un nuevo archivo de
texto llamado appletBuilderMonolithic.txt con la informacién del archivo
appletMonolithic.txt, que también se encuentra en esa misma carpeta. De igual
forma se modificO ese archivo reemplazando el texto JmolApplet por
JmolBuilderApplet.

e En la carpeta Jmol se agreg6b un nuevo archivo .classes Illamado
appletBuilder.classes al que se le agregd la informacion del archivo
applet.classes, que se encuentra en esa misma carpeta. Luego se modifico el
archivo reemplazando el texto JmolApplet.java por JmolBuilderApplet.java.

e En la carpeta Jmol/appletweb se agreg6 un nuevo archivo JavaScript llamado
JmolBuilder.js con la informacion del archivo Jmol.js, que se encuentra en esa
misma carpeta. Después se modificod el archivo reemplazando el texto
‘JmolApplet’ por el texto 'IJmolBuilderApplet'.

e En la carpeta Jmol se agregd un nuevo archivo XML llamado buildBuilder.xml
con la informacion del archivo build.xml. Dentro de ese archivo hizo referencia
a la clase JmolBuilderApplet en vez de la clase JmolApplet, y a los archivos de
texto y JavaScript que se agregaron en lugar de los archivos a partir de los
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cuales fueron creados, con excepcion del archivo JavaScript Jmol.js. También
se incluyeron referencias al nuevo paquete org.jmol.modelkit.models.

El archivo de compilacién build.xml se encarga de generar los ejecutables del
sistema original. La informacién de los archivos appletO.txt, appletMonolithic.txt,
applet.classes indican los paquetes, clases e interfaces involucradas en el proceso
y los paquetes del sistema. El archivo appletO.txt indica en especial la clase con la
que inicia el sistema original, JmolApplet.

En el caso de Jmol Builder, el archivo de compilacion buildBuilder.xml se
encarga de generar los ejecutables del sistema. De la misma forma, la informacion
de los archivos appletBuilderO0.txt, appletBuilderMonolithic.txt,
appletBuilder.classes indican los paquetes, clases e interfaces involucradas en el
proceso. El archivo appletBuilder0.txt también indica la clase con la que inicia el
sistema, que es JmolBuilderApplet.

La biblioteca JavaScript del sistema original, Jmol.js fue desarrollada para
acceder la clase JmolApplet, una vez dada su ubicacion desde la pagina web, y
establecer la comunicacion entre Jmol y la pagina web. Por esa razén se modifico
el archivo JmolBuilder.js para que accediera la clase JmolBuilderApplet en lugar
de su version original.

Los ejecutables generados por los archivos de compilacion que se crearon
deben ser incorporados en las paginas web para utilizar Jmol Builder.

3.10. Instrucciones sobre las paginas web que ejecuten Jmol
Builder

Se implementd una pagina web que utiliza tanto Jmol Builder como JME. Se
agregaron las siguientes instrucciones a esa pagina:

- En el encabezado de la pagina se insert6 una etiqueta script de tipo
"text/javascript” en la que se especifico la ubicacion del archivo JmolBuilder.js y
otra etiqueta del mismo tipo en la que se agrego la ubicacion un nuevo archivo
JavaScript que se llamo6 JmolBuilderWithdme.js.

- Se insertd una etiqueta applet, en el cuerpo de la pagina, en la que se
especificd la ubicacion del archivo ejecutable de JME. También se insertaron
etiquetas input para agregar dos botones que se llamaron “Switch to Jmol” y
“Switch to IME”.

- En el cuerpo de la pagina se ejecutaron las siguientes funciones de la
biblioteca JavaScript de Jmol Builder, dentro de otra etiqueta script:
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e jmolinitialize

Esta funcion se mand6 a ejecutar pasandole la ubicacion de la clase
JmolBuilderApplet y un valor de verdad de true.

e jmolSetParameter

Esta funcibn se mandé a ejecutar pasandole los textos
“‘UseCommandThread” y “true”.

e jmolApplet

Esta funcion se mandé a ejecutar pasandole las dimensiones del applet
con el valor “100%”.

- Se ejecutaron las siguientes funciones, en el cuerpo de la pagina, dentro del
archivo JmolBuilderWithdme.js, al presionar botones en la interfaz:

e useJmolBuilder

Esta funcidn se mandd a ejecutar sin pasarle parametros al presionar el
boton “Switch to Jmol”. Dentro del cuerpo de esta funcién se ejecuta la
funcion jmolScript de la biblioteca JavaScript de Jmol Builder pasandole por
paradmetro el script “4JMOLBUILDER_RESTART_EDITOR”, se extrae la
informacion del modelo mostrado por JME y se procede a verificar si la
informacion es vacia. Sélo si no lo es, se ejecuta la funcién jmolScriptWait
de la biblioteca JavaScript de Jmol Builder pasandole por parametro un
script que carga el modelo representado por la informacién en el applet de
Jmol Builder y se ejecuta la funcién jmolScript, que hace una optimizacion
preliminar del modelo cargado. Luego se oculta el applet JME y se muestra
el applet Jmol Builder.

e useJme

Esta funciébn se mandé a ejecutar sin pasarle paradmetros al presionar el
botdn “Switch to JME”. Dentro de esta funcion se extrae una instancia de la
clase BuilderViewer con la funcién jmolGetPropertyAsJavaObject de la
biblioteca JavaScript de Jmol Builder pasandole por parametro el texto
‘imolViewer”, se registra la instancia en una variable que se llamo viewer y
se procede a verificar si la informacién es vacia. Solo si no lo es, se extrae
la informacion del modelo mostrado por Jmol Builder con el método
getModelExtract de la clase BuilderViewer, llamado a través de viewer, y se
procede a verificar si la informacion es vacia. Siy soélo si no lo es, se utiliza
para cargar el modelo representado por la informacion en el applet JME.
Luego se oculta el applet Jmol Builder y se muestra el applet JIME.
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Hay mas informacién sobre las instrucciones y los botones que se agregaron a
la pagina web en el Capitulo IV de este trabajo, titulado “Pruebas y Resultados”.

3.11. Pagina web

Jmol Builder es un sistema que solo puede ejecutarse en el contexto de otro
programa como, por ejemplo, el programa AppletViewer del IDE Eclipse o un
navegador web. A continuacion se explicara por qué se utilizaron las instrucciones
mencionadas en el apartado “Instrucciones sobre las paginas web que ejecuten
Jmol Builder”:

- Acceso a la biblioteca JavaScript:

Se inserto la ubicacion del archivo JmolBuilder.js en la etiqueta script desde

el encabezado de la pagina web para importar la biblioteca JavaScript de Jmol
Builder.

- Funciones dentro del cuerpo de la pagina web:

jmolinitialize

Esta funcion recibe la ubicacion de la clase con la que inicia Jmol Builder
y un parametro booleano que indica si se activa el applet como cifrado o no;
y no retorna valor alguno. La biblioteca JavaScript la utiliza para iniciar la
comunicacién entre Jmol Builder y la pagina web segun la clase dada.

Si se activa el applet como cifrado, el sistema es capaz de cargar un
archivo ubicado en la computadora del usuario y de guardar un archivo en
la misma computadora; ambas funcionalidades son de gran importancia
para el buen funcionamiento del sistema. Sin embargo, una vez activado, el
applet cifrado requiere el permiso del usuario final para ser ejecutado,
permiso que solicita con un mensaje de advertencia. Resulta que la
autoridad comercial, jmol.org, y el certificado de seguridad de Jmol son
considerados como no confiables porque los creadores del sistema no
pudieron firmar cada versibn de Jmol con una autoridad comercial
confiable, debido a su alto costo. Dicho eso, nosotros y los investigadores
del IVIC consideramos que el applet cifrado es confiable.

jmolSetParameter

Esta funcion recibe dos parametros: el nombre de un parametro y su
valor. Le fue pasado el parametro “UseCommandThread” porque determina
si algunos comandos provenientes de la interfaz de la pagina (como un
boton desplegado por la funciéon jmolButton de la biblioteca) usan o no otro
hilo. Como consecuencia, los comandos en forma de script de Jmol
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provenientes de la interfaz de la pagina web pueden ser negados de acceso
a ciertos archivos, por la politica de seguridad de Java. Cuando se le asigna
al parametro el valor de “true”, se evitan algunas restricciones de Java
como la carga de un archivo ubicado en una carpeta diferente a la carpeta
en la que se encuentre el archivo HTML que ejecute el método. De esa
forma se pudo ejecutar una pagina web de prueba con el applet de Jmol
Builder incrustado en ella, desde la computadora de un cliente o un
servidor, usando la estructura de archivos y carpetas que se muestra en la
Fig. 29.

jmolApplet

Esta funcion define e inserta en la pagina el applet de Jmol Builder.
Recibe el tamafio del applet y dos parametros opcionales: un guion o
conjunto de instrucciones y un sufijo para el nombre y otros atributos
relacionados con el applet, asignados por la etiqueta HTML que contenga el
applet. No se entrard en detalle con el uso de los pardmetros opcionales
porque no fueron necesarios para este trabajo de investigacion. El tamafio
pasado por parametro puede indicarse como:

o Un solo valor en caso que se desee que el applet sea cuadrado.

o Una matriz de dos elementos en caso que se desee que el applet sea
rectangular.

Los valores de las dimensiones pueden indicarse como:

o Un numero entero de pixeles (entre 25 y 2000).

o Un valor de porcentaje, terminado en % y rodeado por comillas, que es
interpretado por el navegador como un porcentaje de las dimensiones
de la capa que engloba el applet (cualquier etigueta que defina una
division o una seccion de la pagina web). Dependiendo de cual sea esa
capa y de sus propiedades, eso permite tener un applet que se
redimensione dinamicamente cuando cambie el tamafio de la ventana
del navegador.

o Un numero entre 0 y 1 que, multiplicado por 100, se interpreta como
porcentaje.
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|

J Carpeta raiz

| .
- f)/ Carpeta main

L—- Archivo HTML principal

— _A'/ Carpeta builder

l— Archivos JAR, modelos, scripts, entre otros

~ Qtras carpetas y archivos

Figura 29: Estructura de archivos y carpetas para utilizar Jmol Builder

Se especificaron las dimensiones del applet con el valor “100%” para que
abarcaran todo el contenido de la capa que englobara el applet.

Es importante tomar en cuenta que el orden en que se ejecutaron estas
funciones no debe variar.

Hay més informacion sobre las instrucciones que se agregaron a la péagina
web y la estructura de la pagina web en el Capitulo IV de este trabajo, titulado
“Pruebas y Resultados”.

3.12. Integracion entre Jmol Builder y JME

Mientras se modificaba Jmol se descubrié que se podria mejorar ain mas su
funcionalidad implementando una pagina que estableciera una comunicacion entre
nuestra aplicacion y el constructor y visualizador de moléculas en dos dimensiones
llamado JME. Se trabaj6 junto con los investigadores del IVIC en la creacion de
esa pagina. Una captura de pantalla de la pagina se muestra en la Fig. 30.

El sistema original puede comunicarse con el applet JME. Lo hace a través de la
carga y descarga de modelos representados con el contenido de archivos MDL
Molfile. Se utiliza una operacion de JME que captura la informacién de su modelo,
y esa informacion es recibida e interpretada por Jmol para cargar el modelo.
Sucede lo mismo con el pase de informacion de Jmol a JME.

Se tuvieron que hacer cambios en el sistema para reiniciar la barra de
herramientas junto con el resto del sistema antes de cargar el modelo recibido de
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JME, de la misma forma que JME lo hace antes de cargar el modelo recibido de
Jmol Builder.

Jmol Builder

Resoluciones: aceptada por el IVIC, 1024x768. 1600x900. Manual de Usuario: presione click aqui para accederlo.

[ switchto Jmol |

Figura 30: Pagina web que comunica Jmol Builder con JME

Se pudo establecer una comunicacion entre la pagina web y Jmol Builder a
través del método evalStringQuiet de la clase BuilderViewer, que se mencion6 en
el apartado “Disefio de Jmol Builder”; y se pudo reiniciar Jmol Builder desde la
pagina web con la funcion useJmolBuilder, que se describi6 en el apartado
“Instrucciones sobre las paginas web que ejecuten Jmol Builder”, y un nuevo script
que se incorporé en el sistema.

Una de las ventajas de nuestra pagina web es que se puede utilizar para crear
un modelo con JME para continuar su construccion con Jmol Builder y viceversa
(hay mas informacion al respecto en el Capitulo IV de este trabajo, titulado
“Pruebas y Resultados”).

Los métodos creados y/o modificados en el sistema que permitieron realizar
operaciones entre Jmol Builder y JME fueron los métodos evalStringQuiet de las
clases Jmol, JmolBuilder, JmolViewer y BuilderViewer; y de la interfaz
WrappedApplet.

En éste capitulo se mencion6 que dentro del método evalStringQuiet de la clase
BuilderViewer se implemento la operacion de reinicio de Jmol Builder. El script que
debe pasarse al método evalStringQuiet para  ejecutarla es
“4“JMOLBUILDER_RESTART_EDITOR”. La funcion useJmolBuilder utiliza la
operacion para regresar el sistema a su estado original antes de cargar el modelo
extraido del applet IME.
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La secuencia de llamadas ejecutadas desde la pagina web hasta la clase
BuilderViewer fue posible por la extraccion de una instancia de la clase
BuilderViewer con la funcién jmolGetPropertyAsJavaObject desde el archivo
JmolBuilderWithdme.js. La funcidn jmolGetPropertyAsJavaObject ejecuta el
método getProperty de la clase JmolBuilderApplet, que a su vez ejecuta el método
getProperty de la clase JmolBuilder. Luego, ese método utiliza el atributo viewer
de la clase JmolBuilder para ejecutar el método getProperty de la clase
BuilderViewer. Una vez capturada la instancia de la clase BuilderViewer, la
comunicacién entre la pagina web y BuilderViewer es directa.

La funcion jmolGetPropertyAsJavaObject y el resto de las funciones que se
utilizaron para pasar informacién de un applet a otro son funciones de la biblioteca
JavaScript de Jmol Builder, que fueron tomadas de la biblioteca JavaScript del
sistema original.
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CAPITULO IV: PRUEBAS Y RESULTADOS

4.1. Constructor desarrollado

4.1.1. Barra de herramientas del applet

4.1.1.1. Descripcion y funcionamiento de los botones

La barra de herramientas estd compuesta por 19 botones: 3 grandes ("Drag
molecule mode", "Control set of atoms mode" y "Currently selected atom to add") y
16 pequefios, como se muestra en la Fig. 31. A continuacidn se explica
brevemente la funcionalidad de cada botén.

Load

Clear

Save as MOL data

Save current view as image

Place/hide measurements over selected atoms
Showr/hide labels over selected atoms
Attach/replace atom mode

Delete atom mode

Drag molecule mode

Control set of atoms mode

Add triangle fragment
Add CH4 fragment
Add benzene fragment

Add fragment from file
Most used atoms

Show periodic table of elements

Currently selected atom to add

Figura 31: Botones de la barra de herramientas de Jmol Builder

—
[
i

- Clear:

Limpia la pantalla de trabajo, eliminando el modelo que se esté mostrando.

- Load: \1‘

Carga un modelo contenido en un archivo, reemplazando el modelo que se
esté mostrando sobre la pantalla de trabajo. Puede ser un archivo SPT (script)
PDB (Protein Data Bank) o un archivo mol MDL (MDL Molfile), creado por MDL
(ahora conocido como Symyx). Por esa razon, puede cargar un archivo que
haya sido grabado utilizando el boton que se explicara a continuacion.
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_ Save as MDL Moffile data: -1

Guarda el modelo que se esté mostrando por pantalla como un archivo en
formato MDL Molfile. Puede especificarse una extension “mol’, aunque es
opcional.

- Save current view as image:

Guarda la vista actual del modelo en un archivo de imagen con el nombre que
se desee, en la ubicacion del equipo que se especifique, con uno de los
siguientes formatos: JPEG, GIF, PNG o PPM.

| 7]
- Place/hide measurements over selected atoms: ’i‘

Activa y desactiva el modo de medicion de distancias y angulos entre los
atomos. Una vez que el usuario lo activa, puede comenzar a medir presionando
doble click sobre el primer atomo, y luego seleccionar hasta 3 atomos mas con
un click del raton. Si se seleccionan 2 a&tomos, se calcula la distancia entre
ellos. En cambio, si se seleccionan mas atomos se calcula el &ngulo entre esos
atomos (entre 3 se calcula el angulo plano y entre 4 el angulo diedro). Para
terminar la medicion antes de seleccionar 4 atomos en total, se debe presionar
doble click sobre el dltimo, ya que el sistema termina la medicion
automaticamente al seleccionar el cuarto atomo. La Fig. 32 muestra los
diferentes tipos de medicion. Cuando se desactiva este modo, se eliminan las
mediciones.

Figura 32: Mediciones entre 2, 3 y 4 4tomos del modelo
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Show/hide labels over selected atoms: |€1

Muestra u oculta etiquetas que indican el nombre de cada &atomo
seleccionado del modelo. Jmol Builder también permite mostrar u ocultar las
etiquetas con la tecla F8.

(a*]
Attach/replace atom mode: | €|

Activa y desactiva el modo de insercidon o reemplazo de atomos, al que Jmol
se refiere como “Model Kit” o kit para la construccion de un modelo. Una vez
activado, el menu desplegable, que se puede acceder presionando click
derecho sobre la pantalla de trabajo, permite seleccionar una serie de
operaciones que facilitan la construccion del modelo, entre ellas, adjuntar un
atomo al modelo o reemplazar un atomo del modelo por otro.

| Y
Delete atom mode: l’_‘

Activa y desactiva el modo de eliminacion de atomos, en el que los atomos
gue se seleccionen son borrados del modelo uno por uno.

Drag molecule mode: ‘Q‘

Activa y desactiva el modo de arrastre de moléculas. Permite que la molécula
gue se seleccione pueda ser movida por la pantalla de trabajo sin modificar las
coordenadas del resto de los atomos del modelo. Incluso, también se puede
rotar la molécula si se mantiene presionada la tecla ALT. Jmol Builder permite
activar y desactivar este modo con la tecla F4.

Cuando se activa y desactiva el modo de arrastre de moléculas, sucede lo
mismo con el modo de medicion de distancias y angulos entre los atomos.

Control set of atoms mode: E@

Activa el modo de control de atomos seleccionados (pueden pertenecer a
moléculas diferentes). Es un modo especial de Jmol Builder que muestra un
panel de control de direcciones en la parte inferior derecha de la pantalla de
trabajo (ver Fig. 33). Cuando el modo estd activo, se puede seleccionar un
grupo de atomos, ya sea presionando click sobre cada uno o presionando la
tecla SHIFT mientras se arrastra el ratén con el botén izquierdo presionado.
Esta ultima forma de seleccion hace posible dibujar un rectangulo sobre la
pantalla de trabajo que indica los a&tomos que se desean seleccionar (ver Fig.
34). Solo el grupo de atomos seleccionados se puede rotar o trasladar.
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Este modo se puede utilizar junto con el de medicién de distancias y angulos
entre los atomos. Las mediciones se mantienen sobre el modelo alin después
de activarlo. No se pueden crear nuevas mediciones pero las ya desplegadas
cambian a medida que se mueven los atomos. Esta caracteristica permite a los
usuarios tener un mayor control sobre la construccion del modelo y es de gran
relevancia para quimicos computacionales para investigar procesos quimicos
de nuevas moléculas en relacion con otras moléculas creadas por el hombre y
las que se encuentran en la naturaleza.

Teo | Lot | gt

somom | Back |

Figura 33: Estado inicial del modo de control de a&tomos seleccionados

Figura 34: Seleccion de atomos arrastrando el raton

(mientras se presiona el botdn izquierdo y la tecla SHIFT)

El panel esta compuesto por 17 botones: 9 botones grandes y 8 botones
medianos, como se muestra en la Fig. 35.
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e Translation/rotation north-wise:

Traslada o rota el grupo de atomos seleccionados en direccion norte o
hacia arriba, mientras el modo de control de atomos seleccionados esté
activo.

e Translation/rotation west-wise:

Traslada o rota el grupo de atomos seleccionados en direccion oeste o
hacia la izquierda, mientras el modo de control de 4tomos seleccionados
esté activo.

Show/hide cartesian coordinate system

Translation/rotation north-wise I

Increase precision
Translation/rotation east-wise
Reset the current view
Translation/rotation west-wise
Rotation clock-wise
Translation/rotation south-wise
Rotation counterclock-wise

)
i/

+
o) »

e~ l

O |+
&
Q

Rotate selected atoms !

Translate selected atoms Translate | Rotate
. Top Left Right

Set view ‘
Bottom | Back Front

Figura 35: Botones del panel de control de direcciones de Jmol Builder

e Translation/rotation east-wise:

Traslada o rota el grupo de atomos seleccionados en direccion este o
hacia la derecha, mientras el modo de control de atomos seleccionados
esté activo.

e Translation/rotation south-wise:

Traslada o rota el grupo de atomos seleccionados en direccion sur o hacia
abajo, mientras el modo de control de &tomos seleccionados esté activo.
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o

e Rotation clock-wise:

Rota el grupo de atomos seleccionados en sentido horario, mientras el
modo de control de &tomos seleccionados esté activo.

o

e Rotation counterclock-wise:

Rota el grupo de atomos seleccionados en sentido antihorario, mientras el
modo de control de atomos seleccionados esté activo.

e Show/hide cartesian coordinate system: A

Muestra u oculta el sistema de coordenadas cartesianas.

GB

e Increase precision:

Aumenta la precision de la traslacion y la rotacion.

e Reset the current view: ﬂ@

Posiciona la vista de acuerdo a la vista seleccionada en el panel.

e Translate selected atoms:

Le indica a Jmol que traslade el grupo de atomos seleccionados en la
direccion especificada.

e Rotate selected atoms: W

Le indica a Jmol que rote el grupo de atomos seleccionados en la
direccion especificada.

e Set view: | Top " Left " Right " Bottom " Back " Frnntl

Posiciona la vista, ya sea de frente (front), atras (back), a la izquierda
(left), a la derecha (right), arriba (top) o debajo (bottom) del modelo.

- Add CH4 fragment:

Agrega un CH4 cerca del modelo que se esté mostrando en pantalla.

-81-



A

Add triangle fragment:

Agrega un anillo de 3 atomos de carbono cerca del modelo que se esté
mostrando en pantalla.

++

Add benzene fragment:

Agrega un benceno cerca del modelo que se esté mostrando en pantalla.

Add fragment from file:

Agrega un fragmento, desde un archivo ubicado en la computadora del
usuario, cerca del modelo que se esté mostrando en pantalla.

CIO|H

Most used atoms:

Consiste de 4 botones que muestran los &tomos mas utilizados por el usuario
para ser unidos al modelo. Una vez seleccionado un boton correspondiente a
uno de esos atomos, puede ser unido al modelo presionando click sobre alguno
de los atomos del modelo y luego arrastrando el ratén hacia fuera, o también
puede reemplazar un atomo del modelo sélo presionado click sobre el que se
quiera sustituir.

Show periodic table of elements:

Muestra una ventana especial de Jmol Builder, que contiene una tabla
periédica de elementos (ver Fig. 36). En esta ventana el usuario puede
seleccionar cualquier atomo de la tabla periddica para ser unido al modelo y
aceptar o cancelar la seleccion con botones que ocultan la ventana. Si el
usuario acepta, el atomo que se seleccioné puede ser unido al modelo o
reemplazar un 4tomo del modelo, como se explicé al describir la funcionalidad
del botén “Most used atoms”.

Currently selected atom to add: .

Muestra el simbolo del atomo que podra ser unido al modelo mientras el
modo de insercion o reemplazo de atomos esté activo. También muestra el
atomo seleccionado al utilizar los botones “Most used atoms” o el botén “Show
periodic table of elements”, del que tiene la misma funcionalidad.
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4.1.1.2. Otros modos relacionados con la barra

Existen algunos modos especiales que no tienen asignado un botén en la barra

de herramientas. Son los siguientes:

Modo de visualizacion:

Es el modo que se activa al iniciar tanto Jmol como Jmol Builder. Permite
utilizar un menud desplegable que muestra una serie de operaciones que
facilitan la visualizacion y andlisis del modelo ya construido, como la medicion
de las distancias y los angulos entre los atomos del modelo. Es el Unico modo
que se activa cuando no hay ningun boton de la barra de herramientas
presionado.

r B
Jmol Periodic Table of Elements @
H He
Li Be B (= N 0 F Ne
Na | Mg Al Si P S Cl Ar

K Ca | Sc Ti v Cr | Mn | Fe | Co Ni Cu|Zn | Ga | Ge | As | Se | Br Kr

Rb Sr Y Zr Nb Mo Tc Ru Rh Pd Ag Cd In Sn Sh Te 1 Xe

Cs Ba La Hf Ta w Re Os Ir Pt Au Hg Tl Ph Bi Po At Rn

Fr Ra | Ac | Rf | Db | Sg | Bh | Hs | Mt

Ce Pr Nd | Pm | Sm | Eu Gd Tb Dy Ho Er Tm | Yb Lu

Th Pa u Np Pu | Am | Cm | Bk Ccr Es Fm | Md | No Lr

e e

Figura 36: Ventana de tabla periodica de elementos

Modo de centrado de caAmara sobre un atomo:

Es un modo que centra la pantalla de trabajo y establece el eje de rotacion
sobre el &omo que se seleccione con un click del ratdn. Se activa y se
desactiva con la tecla F12. Ya que no hay botdén asociado a este modo y el
modo de visualizacion se activa cuando ningin boton de la barra de
herramientas esta activado, se le indica al usuario que este modo se ha
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activado cambiando el color predeterminado del fondo del panel de la barra de
herramientas a azul.

4.1.2. Manejo de eventos del teclado

Jmol Builder permite utilizar el teclado para acceder mas rapido a ciertas
operaciones de Jmol y Jmol Builder. Las teclas que pueden acceder a esas
operaciones son:

- F3:
Muestra u oculta la barra de herramientas.

- F4:

Activa y desactiva el modo de arrastre de moléculas y el modo de medicion de
distancias y angulos entre los atomos.

- F5:
Hace una optimizacién preliminar del modelo.
- F6:

Recarga el modelo. Si esta compuesto por distintos modelos secundarios, los
agrupa en uno solo.

- F7:
Posiciona el modelo en el centro de la pantalla de trabajo.
- F8:

Muestra u oculta etiquetas que indican el nombre de cada &atomo
seleccionado del modelo.

- F9:
Regresa el modelo a su posicién de inicio.
- F10:

Selecciona o deselecciona todos los a&tomos del modelo.
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- F11:
Muestra u oculta los atomos que no estén seleccionados.
- Fl12:

Activa y desactiva el modo de centrado de camara sobre un atomo, y el modo
de medicion de distancias y angulos entre los atomos.

- U

Deshace cambios realizados al modelo, aunque no toma en cuenta los
cambios realizados a la barra de herramientas.

- R:

Vuelve a hacer cambios realizados al modelo previamente deshechos,
aungue no toma en cuenta los cambios realizados a la barra de herramientas.

4.2. Pruebas de Compatibilidad

Jmol es compatible con: Internet Explorer, Mozilla o Firefox, Safari, Opera,
Konkeror e IceWeasel. Como es multiplataforma, se ejecuta en Windows, Mac OS
X'y Linux o Unix [31].

Jmol Builder fue probado sobre: Firefox 4.0 hasta 10.0, Google Chrome
16.0.912.77, e Internet Explorer 7 en adelante. También se probd en diferentes
sistemas operativos, aunque su funcionamiento no depende de ello. Jmol Builder
funciona en sistemas: Windows XP, Windows 7, Mac OS X 10.7 en adelante y
Ubuntu (Linux) 11.04 en adelante. El factor determinante para su funcionamiento
es la version de Java, que debe ser desde la 1.6.0__ 24 en adelante.

4.3. Pruebas de Usuario

La utilidad de este trabajo de investigacién se midié6 mediante el uso de escalas
de Likert, escalas psicométricas involucradas en la investigacion que emplean
cuestionarios. La escala consiste en una serie de items que se responden con
base en una lista de grados simétricos de acuerdo o desacuerdo que representan
la veracidad de una declaracién segun la persona que la conteste. De esa forma
se captura el nivel de agrado hacia un cierto item. Una vez analizadas las
respuestas de varias personas a varios items, se puede determinar el agrado
hacia un trabajo de investigacion. Se llama escala de Likert por Rensis Likert,
quien publico en 1932 un informe donde describia su uso [35].
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En nuestro caso, las encuestas se enfocaron en la utilidad de cuatro
componentes:
La barra de herramientas.
El panel de control de direcciones.

Las funcionalidades accedidas utilizando el teclado.

A

La pagina web que contiene a Jmol Builder.

Para cada componente se copiaron varias declaraciones, sobre sus
funcionalidades y caracteristicas, junto con una escala de acuerdo o desacuerdo
de 5 valores del 1 al 5. Mientras mayor era el valor, mayor era la utilidad de ese
item. El numero 1 representaba la respuesta “no me parece util” y el 5 “me parece
muy util”.

Las encuestas fueron respondidas por 4 investigadores y 2 pasantes del
laboratorio de Quimica Computacional del Instituto Venezolano de Investigaciones
Cientificas, entre ellos un investigador titular y un investigador asociado. El disefio
de la encuesta incluia basicamente la informacion que se muestra en las Tablas 2,
3,4y5.

Se tomaron las encuestas respondidas por cada investigador y se unieron en
una sola tabla por componente. La Tabla 6 muestra los resultados sobre la utilidad
del primer componente, la barra de herramientas. Luego se calculé el promedio de
la utilidad de cada funcionalidad de cada componente. Esos promedios se
calcularon con la siguiente formula: P; = (1*Niz + 2*Ni2 + 3*Niz + 4*Nig + 5*Ni5 ) / M;,
donde i es la funcionalidad i-ésima, Nj es el nimero de entrevistados que
calificaron el componente con un valor de j y M; es el puntaje maximo, que es la
suma de tantos 5 como la cantidad de entrevistados que evaluaron la i-ésima
funcionalidad. Estos valores P; estan en el rango [0,1]. Luego los P; se escalan al
rango [1,5] para hacerlos corresponder con los 5 valores de acuerdo o desacuerdo
posibles, mediante la siguiente formula: Vi = (P;* (56 — 1)) + 1), donde i es la
funcionalidad i-ésima, y P; es el promedio de utilidad. La Fig. 37 presenta
graficamente los valores de V; de las funcionalidades de la barra de herramientas.
Se repitié el mismo procedimiento con los 3 componentes restantes.

No a todas las funcionalidades les fue asignado un valor de 5. Se pidi6 a los
investigadores una justificacion por cada valor asignado a cada funcionalidad de
cada componente para obtener una explicacién del por qué esas funcionalidades
no fueron consideradas muy dutiles. Sin embargo, algunos investigadores no
justificaron sus respuestas. Se tomaron todas las justificaciones para interpretar
las graficas que se generaron.

Los resultados de las encuestas fueron bastante satisfactorios. Todos los
investigadores consideraron que la barra de herramientas, con botones que
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permiten el acceso a varias operaciones comunes de Jmol, ademas de las nuevas
funcionalidades de Jmol Builder, es altamente (til.

La Tabla 7 muestra los resultados obtenidos sobre la utilidad del panel de control
de direcciones. La Fig. 38 muestra estos resultados de forma gréfica.

Se obtuvieron resultados muy parecidos a la barra de herramientas, aunque no
les parecié muy util el hecho que el control de direcciones tiene una posicion fija
en la pantalla de trabajo y no se puede ocultar aunque se presione click sobre esa
pantalla.

La Tabla 8 muestra los resultados obtenidos sobre la utilidad de las

funcionalidades asignadas al teclado. La Fig. 39 muestras estos resultados de
forma grafica.

£ Qué tan atil le parece la barra de herramientas?

No me parece util - - - | Me parece muy util
1 2 3 4 5

La funcionalidad que elimina el modelo de la pantalla de trabajo

La funcionalidad que carga un modelo desde un archivo

La funcionalidad que guarda el modelo como un archivo MDL Molffile
La funcionalidad que coloca mediciones sobre los &tomos

La funcionalidad que muestra etiquetas sobre los atomos
La funcionalidad que activa el modo que agrega o reemplaza datomos del modelo

La funcionalidad que activa el modo que elimina dtomos del modelo

La funcionalidad que activa el modo que arrastra moléculas del modelo
La funcionalidad que activa el modo que controla dtomos seleccionados delmodelo

La funcionalidad que agrega fragmentos predeterminados al modelo

La funcionalidad que agrega un fragmento al modelo desde unarchivo
La funcionalidad que seleccionalos d&tomos C, H y O para ser agregados al modelo

La funcionalidad que muestrala tabla periddica interactiva

Tabla 2: Seccidn de la encuesta sobre la barra de herramientas de Jmol Builder

¢£Qué tan atil le parece el panel de control de direcciones?

No me parece atil| - - - | Me parece muy util
3 2 3 4 D

La funcionalidad que traslada o rota los dtomos seleccionados en unadireccion recta
La funcionalidad que rota los &tomos seleccionados en sentido horario

La funcionalidad que rota los &tomos seleccionados en sentido anti horario

La funcionalidad que muestra u oculta el eje de coordenadas cartesianas
La funcionalidad que aumenta la precision de la traslacion o la rotacion

La funcionalidad que posiciona la vista de acuerdo a la vista seleccionada en el panel

La funcionalidad que le indica a Jmol que traslade el grupo de dtomos seleccionados
La funcionalidad que le indica a Jmol que rote el grupo de atomos seleccionados

La funcionalidad que cambia la posicién de la vista sobre el modelo

El control de direcciones es fijo

El control de direcciones no se oculta cuando se presionaclic sobre la pantalla de trabajo

Tabla 3: Seccién de la encuesta sobre el panel de control de direcciones de Jmol Builder
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¢ Qué tan atil le parecen las funcionalidades accedidas utilizando el teclado?

No me parece util - - - | Me parece muy util
1 2 3 4 D

La tecla que muestrau oculta la barra de herramientas, F3

La tecla que activa y desactiva el modo de arrastre de moléculas, F4

La tecla que hace una optimizacion preliminar del modelo, F5

La tecla que recarga el modelo, F6

La tecla que posiciona el modelo en el centrode la pantalla de trabajo, F7
La tecla que muestrau oculta etiquetas sobre los atomos del modelo, F8
La tecla que regresa elmodelo a su posicion de inicio, F9

La tecla que selecciona o deselecciona todos los atomos del modelo, F10

La tecla que muestrau oculta los dtomos que no estén seleccionados, F11

La tecla que activa el modo de centrado de cdmara sobre un atomo, F12
La tecla que deshace cambios realizados al modelo, U

La tecla que vuelve a hacer cambios realizados al modelo previamente deshechos, R

Tabla 4: Seccidn de la encuesta sobre las funcionalidades accedidas utilizando el teclado con Jmol Builder

¢ Qué tan atil le parece la pdgina web que contiene a Jmol Builder?

Mo me parece util - - - | Me parece muy atil
1 2 3 4 5

Los compuestos creados/modificados con JME se pueden transferira Jmol Builder
Los compuestos creados/modificados con Jmol Builder se pueden transferira JIME
Es posible cambiar la resolucidn de la pagina web

Las ayudas sobre las funciones deltecladoy el acceso al manual de usuario

Tabla 5: Seccion de la encuesta sobre la pagina web que contiene a Jmol Builder

¢ Qué tan atil le parece la barra de herramientas?

I

Njo|lolo|lR|RR|lon(n|F o |w B

La funcionalidad que elimina el modelo de la pantalla de trabajo

La funcionalidad que carga un modelo desde unarchivo

La funcionalidad que guarda el modelo como un archivo MDL Molfile
La funcionalidad que coloca mediciones sobre los atomos

La funcionalidad que muestra etiquetas sobre los atomos

La funcionalidad que activa el modo que agrega o reemplaza dtomos del modelo
La funcionalidad que activa el modo que elimina atomos del modelo

La funcionalidad que activa el modo que arrastra moléculas del modelo

La funcionalidad que activa el modo que controla atomos seleccionados del modelo
La funcionalidad que agrega fragmentos predeterminados al modelo
La funcionalidad que agrega un fragmento al modelo desde un archivo

La funcionalidad que seleccionalos 4tomos C, H y O para ser agregados al modelo

O |0 ||| |O|O|0 |0 |0|0|OC|OC
O |0 |o|o|o ||| |0 |o|o || o s
o |- lo|lo|lo|- |- |o|- |- | o B
wltlaa ||| | |w & (0w K

La funcionalidad que muestra la tabla periddica interactiva

Tabla 6: Respuestas sobre la utilidad de la barra de herramientas. Para cada nivel de utilidad (de 1 a 5,
resaltado en azul) se muestra el nUmero de encuestados que le asignaron ese nivel de utilidad a cada
funcionalidad
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Nivel de Utilidad

B Promedio de las respuestas

Figura 37: Gréfico de barras del promedio de las respuestas relacionadas con la barra de herramientas

¢ Qué tan atil le parece el panel de control de direcciones?

I

ISETSE PR TN P PN N N R TR N

La funcionalidad que traslada o rota los atomos seleccionados en una direccion recta
La funcionalidad que rota los atomos seleccionados en sentido horario
La funcionalidad que rota los 4tomos seleccionados en sentido antihorario

La funcionalidad que muestrau oculta el eje de coordenadas cartesianas
La funcionalidad que aumenta la precision de la traslacion o la rotacion

La funcionalidad que posiciona la vista de acuerdo a la vista seleccionada en el panel

La funcionalidad que le indica a Jmol que traslade el grupo de dtomos seleccionados
La funcionalidad que le indica a Jmol que rote el grupo de atomos seleccionados

La funcionalidad que cambia la posicion de la vista sobre el modelo
El control de direcciones es fijo

o |- |o|lo|lo|o|o|o|o|o|o iFE
N - o |lolo |- |o|-|o|o|lo B
ISEISHIGRIGRIGR VR IGRPORIGRESRIUN

olo|lo|lo|jo |o|o|o |o|o|o

El control de direcciones no se oculta cuando se presiona click sobre la pantalla de trabajo

Tabla 7: Respuestas sobre la utilidad del panel de control de direcciones. Para cada nivel de utilidad (de 1 a
5, resaltado en azul) se muestra el nimero de encuestados que le asignaron ese nivel de utilidad a cada
funcionalidad
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Figura 38: Gréfico de barras del promedio de las respuestas relacionadas con el panel de control de
direcciones

£ Qué tan atil le parecen las funcionalidades accedidas utilizando el teclado?

I

e wlw (s (ww (o=

La tecla que muestrau oculta la barra de herramientas, F3
La tecla que activa y desactiva el modo de arrastre de moléculas, F4

La tecla que hace una optimizacion preliminar del modelo, F5

La tecla que recarga el modelo, F6
La tecla que posiciona el modelo en el centro de la pantalla de trabajo, F7

La tecla que muestrau oculta etiquetas sobre los 4&tomos del modelo, F8

La tecla que regresaelmodelo a su posicidn de inicio, F9
La tecla que selecciona o deselecciona todos los &tomos del modelo, F10

La tecla que muestrau oculta los 4tomos que no estén seleccionados, F11

La tecla que activa el modo de centrado de camara sobre un atomo, F12
La tecla que deshace cambios realizados al modelo, U

olo|lo|lo|lo|lo|o|o|o|e|o|e
olo|lo|r|lo|r|lo|r|k|lo|o|(~ I8
ol|lo|lo|Rr|n|F|N|F|F|w|F|w 9
RlRrln|R|R|lo|lo|R|R |- |w|~ FS

La tecla que vuelve a hacer cambios realizados al modelo previamente deshechos, R

Tabla 8: Respuestas sobre la utilidad de las funcionalidades usando el teclado. Para cada nivel de utilidad (de
1 a 5, resaltado en azul) se muestra el nimero de encuestados que le asignaron ese nivel de utilidad a cada
funcionalidad

-90 -



5,00
< 4,00 -
(1]
B
= 3,00 -
5
8]
z 2,00 -
[+8]
=
= 1,00 -
0,00 -
GO R QD Y
(,\"b\ & \ .(@(1 éo \;}0 ({\d" _\-\0\ \Oi( & bo‘ \(.)\0{" \6\0{9‘
NG I D S 2 3 & & F»
e 2 & 2 = & o \@ €>0 @ @ -2
80 ¥ KR b S NS o & 2 Y
@ P 2 o & < ¢ S AN
R RN S & F F P ¥ &
& DN vd o S Q N o 2 e
N IR N S s AN
A\ & & 2 o’ N
OQ \Q\) 9\0" &0& e’(\:b /\QS"
X
< obo v A
A
B Promedio de las respuestas

Figura 39: Gréfico de barras del promedio de las respuestas relacionadas con las funcionalidades usando el
teclado

Los investigadores no le vieron una gran utilidad a las funcionalidades asignadas
al teclado en comparacién con la barra de herramientas y el panel de control de
direcciones. Las funcionalidades que menos llamaron la atencion fueron la
posibilidad de ocultar la barra de herramientas y la posibilidad de realizar una
optimizacién preliminar del modelo. Aun asi, el nivel de satisfaccidon fue bastante
alto. Las funcionalidades més utiles segun los investigadores fueron: la tecla que
activa el modo de centrado de camara sobre un atomo y las que deshacen o
rehacen algunos cambios al modelo.

La Tabla 9 muestra los resultados obtenidos sobre la utilidad de la pagina web
que contiene a Jmol Builder. La Fig. 40 muestra estos resultados de forma grafica.

£ Qué tan atil le parece la pagina web que contiene a Jmol Builder?

Los compuestos creados/modificados con JME se pueden transferir a Jmol Builder 0 0 0 1 5
Los compuestos creados/modificados con Jmol Builder se puedentransferira JME 0 0 0 1 5
Es posible cambiar la resolucion de la pagina web 0 1 1 3 1
Las ayudas sobre las funcionesdeltecladoy el acceso al manual de usuario 0 0 1 3 2

Tabla 9: Respuestas sobre la utilidad de la pagina web que contiene a Jmol Builder. Para cada nivel de
utilidad (de 1 a 5, resaltado en azul) se muestra el nUmero de encuestados que le asignaron ese nivel de
utilidad a cada funcionalidad
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Figura 40: Gréfico de barras del promedio de las respuestas relacionadas con la pagina web que contiene a
Jmol Builder

Se obtuvieron resultados muy parecidos a los obtenidos para las funcionalidades
asignadas al teclado. La transferencia de los modelos de un applet a otro fue
considerada altamente util. Sin embargo, el cambio de resolucién y las ayudas de
la pagina web no lo fueron, porque el cambio de resolucién no es utilizado con
frecuencia y es costumbre en el Instituto buscar ayuda directamente en un manual
de usuario.

Con los datos obtenidos de las encuestas también se calculd el porcentaje de
utilidad de los nuevos componentes. Este porcentaje se calculdé con la siguiente
férmula: C; = A/ M;, donde i es el componente i-ésimo, A; es la suma de todos los
valores dados por todos los entrevistados sobre el componente i y M; es el puntaje
maximo, que es la suma de tantos 5 como items pertenecen al i-ésimo
componente. Noétese que C; es un indicativo de que tan cerca estuvo el
componente i de obtener un puntaje perfecto de "me parece muy UGtil" en todas sus
funcionalidades. La Fig. 41 muestra de forma gréafica los porcentajes obtenidos.

El componente de Jmol Builder que fue considerado mas util fue la barra de
herramientas porque, entre otras razones, facilita el aprendizaje del sistema
ofreciendo una serie de botones de acceso rapido en lugar de un menu emergente
para el acceso a todas las operaciones de Jmol, permite visualizar rapidamente
las herramientas disponibles y puede ser utilizado para construir modelos
sofisticados agregando modelos construidos previamente. Otro componente que
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fue calificado como altamente util fue el panel de control de direcciones; porque
permite posicionar los atomos de una molécula segun sea requerido por un calculo
en particular. EI componente relacionado con el teclado fue considerado como el
menos util, porque algunas de las funcionalidades que son accedidas por el
teclado no son utilizadas con frecuencia, los investigadores prefirieron utilizar las
funcionalidades a través de la barra de herramientas y no a través del teclado y
algunas funcionalidades fueron consideradas tan utiles que se sugirié incluir un
acceso a ellas desde la barra de herramientas en lugar de accederlas a través del
teclado. Finalmente, aunque la pagina web en general no tuvo un porcentaje de
utilidad tan alto como se esperaba, la integracion entre Jmol Builder y JME si lo
tuvo.

Utilidad de los nuevos componentes

100
90
80
70
60
50
40
30
20
10

0 T T

Barra de Panel de control Funcionalidades Pdgina web que

herramientas de direcciones utilizando el contiene a Jmol
teclado Builder

W Utilidad %

Figura 41: Gréfico de barra de los porcentajes de utilidad de los componentes de Jmol Builder

Por ultimo, se promediaron los porcentajes de utilidad de todos los componentes
con la siguiente férmula: U = (P; + P, + P3 + P4 )/ T, donde i es el componente i-
ésimo, P; es el porcentaje de utilidad del componente i y T es el nUmero total de
componentes, que es 4.

Con los resultados obtenidos gracias a las escalas de Likert fue posible detectar
que el trabajo realizado tiene un alto porcentaje de utilidad de 89,33%. Se puede
concluir que Jmol Builder es considerado muy Uutil por los investigadores del
Centro de Quimica Computacional del IVIC.

Después de que la utilidad de Jmol Builder fue evaluada con las encuestas, se
mostré el sistema a la comunidad de Jmol enviandoles un mensaje con el enlace a
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la

pagina web, a su correo electronico, jmol-developers-

request@lists.sourceforge.net, con el asunto “Jmol with a toolbar”. Los siguientes
fueron algunos de los mensajes que recibimos de vuelta:

El Dr. Angel Herrdez, del Departamento de Bioquimica y Biologia Molecular de
la Universidad de Alcal4, de Espafa, escribio: “That's an interesting
extension... The black box on the left is somewhat confusing. | was waiting for
something to appear there. Maybe you can put a note like ‘this is
reserved for IME™.

Otro miembro de la comunidad llamado Robert M. Hanson, profesor de quimica
de la Universidad St. Olaf, de Estados Unidos, escribié: “Interesting! | notice
you are using 12.1 for that -- a much Dbetter plan
would be to make it sit on top of Jmol so that no matter what Jmol version
there is, you are can adapt as necessary. Then as Jmol develops you can
just plug it into your effort. 1 suggest a button to open one of the unlimited
number of IUPAC-named compounds accessible. | think the days of building
molecules from scratch
is about over. If you can name it -- or almost name it -- you can probably
get it (if it is organic) now without any work”.

El Dr. Jonathan H. Gutow del Departamento de Quimica de la Universidad de
Wisconsin, de Estados Unidos, escribid: “I think this is pretty cool and think we
should pursue replacing the little model builder menu system with this”.

Como se puede observar, se recibi6 como respuesta el apoyo de varios de los

miembros de la comunidad junto con algunas sugerencias.
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l Utilidad %

Jmol Builder

Figura 42: Porcentaje de utilidad de todos los componentes

Como resultado adicional se tiene que Jmol Builder actualmente se encuentra

integrado al sistema IVIChem del Instituto Venezolano de Investigaciones
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Cientificas, que es un conjunto de interfaces web para quimica computacional (ver
Fig. 43).

YT T — email:
- = s E n [] 3 s
ONES
- Start using IVIChem!
— L —————

Welcome to IVIChem

What is IVIChem?

IVIChem is a set of user interfaces for computational Can Iuse IVIChem?
chemistry. It assists users all along the research pipeline in  Please contact us to establish a collaboration if you wish to make use of
computational chemistry, including: IVIChem or access its code.

« Building molecular structures What packges are currently induded?

« Assembling a calculation input file for several So far, we've included Mopac and our own in-house semi-empirical
packages software Cativic, but we intend to add several further computational

* Submission to the calculation queue on our servers chemistry packages to this list in the upcoming months.

« Monitoring the status of previous calculation jobs Can I help?

e __and, importantly, analysing results of the . . .

BT Sure you can! We need expertise in computational chemistry packages
> so we can develop user interfaces for them, so please do not hesitate
How can IVIChem help me? to contact us if you can help us with this task!

You can fully disregard syntax and focus on research

tituto Venezolano de Investigaciones Cientific:

Figura 43: Pagina web del sistema IVIChem

4.4. Cambios después de la evaluacion del software

Jmol Builder fue modificado después de la entrega de las encuestas. Los
investigadores del IVIC sugirieron cambiar el nombre del boton “Translate selected
atoms” por “Move selected atoms” y cambiar la imagen del botén “Show periodic
table of elements” por la de una tabla periddica. La version del sistema que se
demostrara en la presentacion de este trabajo no tendra estos cambios.
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CAPITULO V: CONCLUSIONES Y TRABAJOS FUTUROS

5.1. Conclusiones

Durante este trabajo se estudiaron una gran cantidad de constructores y
visualizadores moleculares, asi como la posibilidad de extenderlos para proveer
un nuevo constructor molecular para el Laboratorio de Quimica Computacional del
IVIC, que es un instituto dedicado a resolver problemas relacionados con su
correspondiente rama de la Quimica. Se seleccion6 Jmol para su extension, y esto
se logro satisfactoriamente, produciendo Jmol Builder. La nueva extension se
ajusta a las necesidades del grupo de investigacion del IVIC. Se realizaron
pruebas satisfactorias tanto local como remotamente, en mdultiples plataformas y
navegadores.

Jmol Builder ofrece una interfaz mejorada considerablemente en comparacién
con la interfaz de Jmol, ya que ofrece una barra de herramientas y un control de
direcciones con imagenes iconogréficas, que hacen la interaccion con Jmol mas
natural y mas rapida. Los iconos fueron construidos gracias a las directrices de los
investigadores del IVIC, que son los usuarios principales del Jmol Builder.

El tiempo de dedicacion que los integrantes de la comunidad de Quimica
Computacional del IVIC dedicaron al desarrollo de Jmol Builder fue bastante
limitado, debido a su gran nimero de ocupaciones, lo cual implico un gran nimero
de reuniones para el desarrollo de Jmol Builder. De acuerdo a los resultados de
las encuestas y a las opiniones personales de los investigadores del IVIC, estos
encuentran satisfactoria la nueva extension y les parece que Jmol Builder resuelve
el problema planteado en este TEG.

Se demostrd que Jmol Builder mejora las funcionalidades de Jmol. De acuerdo a
la comunidad de usuarios de Jmol en la web, las funcionalidades de Jmol Builder
podrian ser consideradas para agregarse a Jmol en sus futuras versiones.
Igualmente, en este trabajo se mejoro la aplicacibn aun mas, integrando Jmol
Builder con un constructor 2D bien conocido, como lo es JME. Esta integracion
también fue evaluada por los investigadores del IVIC, y les pareci6 bastante util.

Jmol es un sistema compuesto de cientos de clases. El desarrollador que desee
trabajar con él debe tomar en cuenta que, aungue el sistema se puede extender,
se requiere bastante tiempo para reconocer la seccion que se necesita modificar.
Sin embargo, una vez extendido, el sistema resultante es soportado por los
navegadores mas comunes, ya que se basa en un applet estandar desarrollado en
Java. En el caso de Jmol Builder, se logré la extension conectandose solo con
algunas pocas clases de la jerarquia de clases de Jmol, aunque se requirio
bastante tiempo reconocer a cuéles clases se debia conectar la extensién.
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La nueva jerarquia de clases agregada a Jmol para convertirse en Jmol Builder
es separable del sistema Jmol original. Esto le da la posibilidad al usuario de
ejecutar cualquiera de las dos versiones independientemente. Todas las
funcionalidades de Jmol Builder se implementaron con base en esa premisa.

5.2. Trabajos futuros

Entre las modificaciones sugeridas por el IVIC, las siguientes se consideran
como las méas importantes:

e Sincronizar las operaciones de deshacer y rehacer cambios con los cambios
realizados a través de la barra de herramientas y el control de direcciones.

e Afadir un script que agregue un fragmento de una lista de modelos desde la
pagina Web, utilizando un comando de Jmol modificado, llamado con una
funcién JavaScript.

e Implementar en una pagina web las encuestas que se utilizaron en el Capitulo
IV de este trabajo, titulado “Pruebas y Resultados”, para poder calcular el
porcentaje de utilidad de Jmol Builder segun la comunidad de Jmol.

¢ Implementar una funcionalidad para eliminar grupos de atomos seleccionados.

Las sugerencias mas importantes de la comunidad de Jmol fueron:

e Convertir a Jmol Builder en un plugin que pueda ser instalado sobre cualquier
version de Jmol de la 12.1.50 en adelante.

e Agregar un boton que cargue cualquiera del sin fin de compuestos nombrados
por IUPAC. De esa forma, si el modelo se puede nombrar, incluso
parcialmente, se puede construir sin mucho trabajo.
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GLOSARIO

1)

2)

3)

4)

5)

6)

7)

8)

9)

Alkyl (alquilo): es una cadena lateral generalmente abreviada con el simbolo
R compuesta por atomos de carbono e hidrégeno unidos solamente por
enlaces simples [36].

AMBER: es un conjunto de campos de fuerza de mecanica molecular para la
simulacién de biomoléculas, las cuales son de dominio publico y son utilizadas
en una variedad de programas de simulacion [37].

Angulo de torsion (angulo diedro): es el angulo definido por 2 planos [38].

Applet: es un componente de una aplicacion que se ejecuta en el contexto de
otro programa, como por ejemplo un navegador web. Un applet de Java es un
programa especial de Java que un navegador, habilitado con tecnologia Java,
puede descargar desde Internet y luego ejecutar. Generalmente esta
incrustado dentro de una pagina web [39].

Atomo: es una unidad béasica de la materia que estad conformada por un
ndcleo central positivo denso rodeado por una nube de electrones con carga
negativa. El nucleo atdmico en la mayoria de los casos contiene una mezcla
de protones, cargados positivamente, y neutrones, eléctricamente neutros. Un
grupo de atomos pueden permanecer unidos entre si, formando una molécula
[40].

Bioinformatica: es la aplicacion de la tecnologia de computadores a la
gestion y andlisis de datos biolégicos [41].

C++: es un lenguaje de programacion que se cred para extender al exitoso
lenguaje de programacion C con mecanismos que permitieran la manipulacion
de objetos [42].

Camino de reaccion: es un dibujo que representa las transformaciones que
experimentan los reactantes al convertirse en productos involucrando la
minima energia posible [43].

Carga eléctrica de un atomo: el atomo cargado eléctricamente esta
influenciado por, y produce, campos electromagnéticos. La carga eléctrica de
un atomo puede ser positiva 0 negativa, o que depende del niumero de
protones y electrones que contenga. Generalmente el nimero de electrones
cambia, mientras que los protones suelen permanecer constantes en casi toda
la quimica. Si el atomo contiene la misma cantidad de protones y electrones,
es eléctricamente neutro. EI atomo tiene una carga eléctrica positiva si
contiene mayor cantidad de protones que de electrones, y tiene una carga
eléctrica negativa si contiene mas electrones que protones [40] [44].
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10) CHARMM: es un conjunto de campos de fuerza para proteinas utilizados en
dindmica molecular, que a su vez es utilizada en el estudio de moléculas [45].

11) CMake: es un sistema multiplataforma y de codigo abierto, conformado por
una familia de herramientas disefiadas para construir, probar y empaquetar
software. Las herramientas generan y ejecutan una gran variedad de tareas
que los desarrolladores de software hacen en sus actividades del dia a dia,
entre ellas: compilar codigo fuente de la computadora en codigo binario, hacer
que el sistema del software esté disponible para ser utilizado, y crear la
documentacion y/o actualizaciones del software [46] [47].

12) CML: Chemical Markup Language o CML es un lenguaje que manipula
informacion molecular usando herramientas como XML y Java [48]. Puede
representar la estructura quimica de las moléculas, reacciones, datos de
quimica computacional, entre otros datos [49].

13) Daylight: es una compafiia privada que ofrece a compafias cientificas
software de quimica de alta calidad, cuya arquitectura se puede modificar [50].

14) Daylight SMILES: es una extension del formato SMILES realizada por la
compafia Daylight, que incluye nuevas funcionalidades y dos lenguajes
quimicos nuevos: SMARTS y SMIRKS [50].

15) Dinamica Molecular: es una forma de simulacién por computadora en la que
a los atomos y moléculas se les permite interactuar durante un periodo de
tiempo por aproximaciones de la Fisica, dando una vision del movimiento de
las particulas. Este tipo de simulacion se utiliza con frecuencia en el estudio de
proteinas y biomoléculas [51].

16) Eigen2: es una biblioteca gratuita, liviana y multiplataforma de plantillas de
C++ que permite el manejo de conceptos de algebra lineal como: vectores,
matrices y algoritmos relacionados con ellos [52].

17) Encapsulated PostScript (EPS): es un formato estandar para importar y
exportar archivos en lenguaje de programacién PostScript en todos los
ambientes. El propoésito del archivo EPS es ser incluido como una ilustracion
en otras descripciones de paginas en PostScript. El archivo EPS puede
contener cualquier combinacion de texto, gréaficas e imagenes [53].

18) Enlaces dobles E/Z: son enlaces dobles que pertenecen a un compuesto
molecular organico, cuya configuracion es definida por la notaciéon E-Z.
Siguiendo un conjunto de reglas definidas (las reglas de prioridad de Cahn-
Ingold-Prelog), a cada sustituyente en un enlace doble se le asigna una
prioridad. Si los dos grupos de mayor prioridad estan en lados opuestos del
doble enlace, se le asigna al enlace la configuracion E (de “entgegen”, la
palabra alemana para “opuesto”). Si los dos grupos de mayor prioridad estan
en el mismo lado del doble enlace, se le asigna al enlace la configuracion Z
(de “zusammen”, la palabra alemana para “juntos”) [54].
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19) Estereoquimica: es una subdisciplina que implica el estudio de la disposicién
espacial relativa de los atomos dentro de las moléculas [55].

20) FDPB: es un método basado en soluciones a la ecuacion Poisson-Boltzmann
(PBE) que calculan el cambio del valor de pKa de una cadena lateral de un
aminoacido cuando esa cadena lateral se mueve de un estado hipotético
completamente apartado de su posicion en la proteina [56].

21) Gaussian: es un software comercial publicado inicialmente en 1970 como
Gaussian 70. Se utiliza en quimica computacional para realizar calculos sobre
moléculas utilizando orbitales gaussianos, decision que se tomd para mejorar
la eficiencia del programa con las limitaciones del hardware de ese entonces.
Ha sido actualizado constantemente a través de los afios [57].

22) Git: es un software de control de versiones de sistema distribuido, gratuito y
de cddigo abierto; que fue disefiado para manejar todo tipo de proyectos, de
pequefios a muy grandes, con velocidad y eficiencia. Cada clon de Git es un
repositorio entero con la historia completa del proyecto y con la capacidad de
realizar una busqueda completa en cada versién de la aplicacion, que no
depende del acceso a la red o a un servidor central. El proceso de ramificacion
y mezcla de versiones es facil y rapido de hacer. Es utilizado por el grupo de
programacion del nucleo del sistema operativo GNU/Linux [58].

23) Grupo R: también llamado cadena lateral (side chain), es un grupo quimico
unido a la cadena principal de una molécula que representa la parte
desconocida o sin especificar de esa molécula. Usualmente R es usado como
la representacion del grupo alquilo (alkyl) en diagramas de estructuras
quimicas [20].

24) InChl: es un identificador no propietario, desarrollado por la International
Union of Pure and Applied Chemistry (IUPAC), que representa estructuras
quimicas que se encuentran tanto en bases de datos publicas como privadas,
sin permitir que existan 2 estructuras con la misma representacion. Puede ser
utilizado en fuentes de datos impresas y electrénicas, lo que permite un
manejo sencillo de enlaces a diversas compilaciones de datos. Su nombre
proviene de IUPAC International Chemical Identifier [59].

25) Isétopos: son cada uno de los elementos quimicos que poseen el mismo
namero de protones y distinto nimero de neutrones. Todos los is6topos de un
elemento ocupan el mismo lugar en la tabla periddica y poseen las mismas
propiedades quimicas.

26) IUPAC: es una organizacion que sirve para progresar en los aspectos de las
ciencias quimicas en todo el mundo y contribuir en la aplicacion de la quimica
al servicio de la humanidad. Por ser un ente cientifico, internacional, no
gubernamental y objetivo, IUPAC puede encargarse de muchos problemas
globales relacionados con las ciencias quimicas [59].
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27) JavaScript: antes conocido como LiveScript, es un lenguaje web de
secuencias de comando simple y multi-plataforma de Netscape, sélo
vagamente relacionado con Java, que es una marca de Sun. JavaScript esta
intimamente ligado a la World Wide Web, y actualmente funciona sélo en tres
ambientes: como un lenguaje de secuencias de comando del lado del servidor,
como un lenguaje integrado en un documento HTML analizado por un
servidor, y como un lenguaje integrado que se ejecuta en navegadores web
donde es la parte més importante del DHTML. Tiene una sintaxis simplificada
tipo C y esta estrechamente integrado con el DOM (Document Object Model)
del navegador. Es util para la implementacion de formularios mejorados,
interfaces web sencillas de bases de datos y mejoras en la navegacion [60].

28) JDK: es un ambiente de desarrollo de la corporacion Oracle que permite la
creacion y prueba de aplicaciones, applets y componentes usando el lenguaje
de programacion Java. Su nhombre proviene de Java Development Kit [61].

29) Mecanica Molecular: es un método de la quimica computacional que utiliza la
mecanica newtoniana para modelar sistemas moleculares. La energia
potencial de todos los sistemas en la mecanica molecular se calcula utilizando
campos de fuerza. La mecanica molecular puede ser utilizada para estudiar
moléculas pequefas, asi como sistemas bioldgicos grandes o conjuntos de
materiales con miles a millones de atomos [62].

30) MMFF94: es la primera familia de campos de fuerza desarrollada por Merck
Research Laboratories, basado en el campo de fuerza MM3, que no es
optimizada para un Unico uso (como la simulaciéon de proteinas o pequefias
moléculas), sino que trata de tener un buen rendimiento al ejecutar una gran
variedad de célculos de quimica organica. Los parametros en el campo de
fuerza se obtuvieron a partir de datos de computadora [63].

31) Molinspiration: es una organizacion independiente de investigacion centrada
en el desarrollo y aplicacidén de técnicas modernas de quimica computacional,
especialmente en relacion con Internet [64].

32) Nucledn: en Fisica, es un nombre colectivo para dos bariones: el neutron y el
proton [65].

33) OpenGL: es una especificacion estandar que define una APl multilenguaje
y multiplataforma para escribir aplicaciones que produzcan graficos 2D y 3D.
La interfaz consiste en mas de 250 funciones diferentes que pueden usarse
para dibujar escenas tridimensionales complejas a partir de primitivas
geométricas simples, tales como puntos, lineas y triAngulos. Su nombre viene
de la frase “Open Graphics Library”, que significa “Biblioteca Gréfica Abierta”
[66].

34) OpenlLabel: es una caja de herramientas quimicas disefiada para hablar la

gran variedad de lenguajes de los datos quimicos. Es un proyecto abierto y de
colaboracion que permite a cualquier persona buscar, convertir, analizar, o
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almacenar datos de modelado molecular, quimica, materiales de estado
sélido, bioquimica o areas relacionadas [67].

35) Par solitario: es un par de electrones de valencia que no se vinculan ni
comparten con otros atomos [68] [69] [70].

36) PDB: es un archivo que contiene informacion sobre estructuras de proteinas,
acidos nucleicos o ensamblajes complejos descubiertos experimentalmente
por bidlogos y bioquimicos de todo el mundo, utilizando Cristalografia de
Rayos X o Resonancia Magnética Nuclear. Su nombre proviene de Protein
Data Bank (Banco de Datos de Proteinas). Algunas bases de datos que
almacenan la estructura tridimensional de las moléculas utilizan este tipo de
archivos [71].

37) Plugin: es un archivo que contiene datos utilizados para modificar, mejorar o
extender el funcionamiento de un programa de aplicacion padre [60].

38) Policristal: es un agregado de pequefios cristales de cualquier sustancia, a
menudo llamados cristalitas o granos cristalinos por su forma incorrecta.
Muchos de los materiales del origen tanto natural como sintético (minerales,
metales, aleaciones, ceramica, etc.) son policristales [72].

39) Python: es un lenguaje de programacion interpretado de codigo abierto, que
permite dividir el programa en modulos reutilizables desde otros programas
creados en: el mismo lenguaje, C, C++ o Java (a través de Jython). Tiene
maddulos incluidos que proporcionan operaciones de entrada y salida de
archivos, llamadas al sistema, sockets e interfaces GUI (Interfaz Grafica con el
Usuario) [73].

40) Psicometria: es la disciplina que se encarga de medir fenémenos psiquicos.

41) Qt4: es una aplicacion multiplataforma y un framework de interfaz de
usuario. Usando Qt4 se pueden escribir aplicaciones web una vez y hacerlas
disponibles para ser utilizadas en sistemas operativos de escritorio, moviles e
integrados, sin reescribir el cédigo fuente [74].

42) Quimica cuantica: es una rama de la quimica tedrica en la cual se aplica la
mecanica cuantica y la teoria cuantica de campos en problemas de quimica.
Describe matematicamente el comportamiento fundamental de la materia a
escala molecular. Una aplicacibn en esta rama es el estudio del
comportamiento de atomos y moléculas, en cuanto a sus propiedades opticas,
eléctricas, magnéticas y mecdnicas, asi como su reactividad quimica, sus
propiedades redox, etc.; pero también se estudian materiales, tanto solidos
extendidos como superficies [75].

43) Quimica tedrica: es una disciplina que utiliza los fundamentos de la Fisica
para explicar o predecir fendbmenos quimicos. Se puede dividir ampliamente
en ramas como la estructura electronica, dinamica y mecanica estadistica [75].
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44) Radical: es un agrupamiento de atomos que interviene como una unidad en
un compuesto quimico y pasa inalterado de unas combinaciones a otras.

45) Sistema de tiempo de ejecucién: es una coleccién de software disefiado
para apoyar la ejecucion de programas de computacion escrito en algun
lenguaje de programacion. El sistema puede proporcionar servicios de
software como subrutinas y bibliotecas para operaciones comunes,
implementacion de comandos de lenguajes de programacion, verificacion de
tipos, depuracion, e incluso generacion y optimizacion de cédigo. Alivia a los
programadores la carga de escribir cddigo para tareas comunes como dibujar
texto en la pantalla o establecer una conexion con Internet [76].

46) SMARTS: es un lenguaje que permite especificar patrones y propiedades de
moléculas para la busqueda detallada de subestructuras, basandose en
Daylight SMILES [50].

47) SMILES: Simplified Molecular Input Line Entry Specification (Especificacion de
Ingreso Lineal Molecular Simplificado o SMILES), es un formato que describe
sin ambigiiedades la estructura de una molécula usando cadenas ASCII
cortas. Las cadenas SMILES pueden ser importadas por la mayoria de los
editores moleculares para su conversion en dibujos bidimensionales o
modelos tridimensionales de las moléculas [77].

48) SMIRKS: es un lenguaje que es una version limitada de la funcionalidad de
reacciones de SMARTS. Se caracteriza por interpretar nuevos patrones entre
atomos unidos por enlaces para definir reacciones quimicas genéricas [52].
Puede ser utilizado para crear nuevas reacciones, manipular moléculas y crear
nuevas moléculas [50].

49) SDK: es un conjunto de herramientas de desarrollo de software que permite la
creacion de programas para un cierto paquete de software, framework,
plataforma de hardware, computadora, consola de videojuegos, sistema
operativo, entre otras plataformas [61] [78] [79].

50) Vibracion molecular: es una vibracion que se produce debido al constante
movimiento de los atomos en una molécula, unos con respecto a otros,
mientras que a su vez toda la molécula tiene un movimiento de traslacion y
rotacion constante. La frecuencia del movimiento peridédico se conoce como
frecuencia de vibracion, y esta relacionada con el espectro infrarrojo (IR) de la
molécula [80].
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