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1. Introduccidon

1.1 Resumen
El presente documento expone un proyecto de trabajo de grado, el cual consiste en
exponer los resultados obtenidos en la actualizacion de una aplicacion existente para el
manejo de espectros de resonancia magnética nuclear(RMN). Los objetivos de este
proyecto son la actualizacién, la implementacién y el desarrollo de funcionalidades para
esta herramienta, que fue desarrollada usando applets en Java 1.1 hace cerca de 10 afios
y cuya interfaz gréfica ha quedado practicamente obsoleta pues ya no es compatible con

ninguna de las tecnologias dominantes en el mercado.

Basandose principalmente en el uso de JavaScript, Java 8 y JavaFX, se realiza una
renovacién de tecnologias que mejora en gran medida la interfaz grafica de la aplicacion
sin incurrir en cambios significativos de la interaccion humano-computador comparado con
la version anterior y la inclusion de nuevas tecnologias en el desarrollo para realizar las
funcionalidades planteadas en este documento se encargaran de satisfacer nuevos

requerimientos funcionales por parte de los usuarios.

1.2 Planteamiento y Formulacion del Problema

La Ciencia es el conocimiento organizado y sistematizado del saber humano. Las
diferentes ciencias, evolucionan gracias a los esfuerzos hacia la apropiacion de la realidad
del ser humano. La Quimica es una ciencia activa y en constante evolucion de vital
importancia para nuestro planeta, tanto su naturaleza como en la sociedad. A pesar de que
sus origenes sean antiguos, es en todo sentido una ciencia moderna.La Quimica es el
estudio de la materia y los cambios que ocurren en ella (Chang, 2013). Es frecuentemente
considerada una ciencia central debido a que sus conocimientos basicos son
indispensables para el desarrollo de varias disciplinas como la biologia, fisica, geologia
entre otras. Entre los diversos temas de la Quimica, existe una técnica que se basa en el
estudio de los ndcleos magnéticos, la cual es conocida como Resonancia Magnética
Nuclear cuyos experimentos resultan en la generacion de un espectro el cual permite
encontrar informacioén importante de las moléculas de la muestra en estudio. Para esto,
existen diferentes aplicaciones capaces de analizar los espectros y facilitar el andlisis de la

informacion. Entre estas funciones, se distinguen algunos como la prediccion de



desplazamientos quimicos, simulacion de las moléculas, asignacion automatica, deteccion

de picos entre otros, permiten un mayor entendimiento de las muestras analizadas.

Existen diferentes opciones para trabajar con los espectros de resonancia
magnética nuclear y obtener informacién a partir de ellos. Una alternativa, es la aplicacion
Mylims ideada y desarrollada en el afio 2008 por, Luc Patiny, Damiano Banfi y Marco
Engeler desde Suiza y Julien Wist y Andrés M. Castillo en Colombia. Mylims es una
aplicacion de caracter libre, que permite manipular espectros, datos, interpretar resultados
y compararlos con espectros obtenidos por otros usuarios. Sin embargo, es necesario
realizar una actualizacién tecnoldgica en una nueva version del proyecto Nemo (Hook4,
2017), incluido en Mylims. Esto es debido a la falta de soporte ofrecido para la plataforma
de desarrollo original y la poca compatibilidad que tiene con las tecnologias actuales.
Ademas, la aplicacion original usa applets lo cual es una tecnologia declarada obsoleta
(Oracle, 2016). Para esto, se ha decidido realizarlo bajo la plataforma de desarrollo Java 8
con la cual se migraran las funcionalidades existentes en Nemo, tales como prediccién de
desplazamientos quimicos, constantes de acople e integrales, deteccion de picos,
simulacion del espectro del sistema y asignacion automética de frecuencias de un espectro
con sus atomos correspondientes y eventualmente desarrollar una forma de permitir al

programa incluir la opcion de realizar elucidacion en moléculas pequefias.

1.3 Responsabilidad y similitud frente a otros trabajos

Debido a la naturaleza de este software, existe un segundo documento realizado
por un integrante del equipo. La diferencia principal entre estos documentos, radica en que
la finalidad de este se centra en la definicibn, mejora e implementacién de funciones
existentes en la versién previa de Nemo2. El otro trabajo se enfoca principalmente en el
desarrollo de la interfaz, su interaccion con los usuarios y la visualizacién realizada por las

funciones a implementar.

Debido a que es el equipo de desarrollo fue de 4 personas y eventualmente perdid
un integrante, existen similitudes entre los documentos, ya que el trabajo realizado por uno

de los integrantes era comunicado en las reuniones de retrospectiva y en las revisiones.

Las caracteristicas de scrum usadas, herramientas como el lenguaje, control de

versiones y software utilizado para la creacion de historias de usuario y backlog, fueron
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definidas antes de iniciar el desarrollo en el proyecto y acordadas por los 4 integrantes,

debido a esto, existe una gran similitud en estas secciones del documento.

1.3 Justificacion del Problema

1.3.1 Justificacion Académica
La elaboracién de este trabajo permite aplicar los conocimientos y habilidades de
disefio y desarrollo de software bajo metodologias agiles, mientras nos incentiva a adquirir

conocimientos de otras areas del conocimiento.

1.3.2 Justificaciéon Econ6mica

Como Mylims, existen distintas herramientas para la manipulacion de espectros de
resonancia magnética nuclear. Sin embargo, la mayoria de estos programas requieren el
pago de una licencia para su uso. Mylims ofrece las funcionalidades més comunes para la

manipulacion de espectros de resonancia magnética de forma gratuita y libre.

1.3.3 Justificacion Social

Para la comunidad estudiantil, muchos encuentran dificil utilizar recursos para
adquirir un software el cual no necesariamente se usara de manera intensiva. Si bien una
institucion universitaria puede adquirir un software pago, el estudiante puede ver su trabajo
limitado desde casa. Mylims es una de las alternativas al momento de no tener la facilidad
de adquirir una membresia para las herramientas comerciales. Mylims permite a los
estudiantes cargar moléculas para estudiar su espectro de resonancia magnética y realizar
andlisis sobre estos. Ademas, el software Mylims, no solo es utilizado en la Universidad del
Valle, este también es usado por la empresa Actelion de Suiza y la Ecole Polytecnique
Fédérale de Laussane en Suiza. La actualizacion de esta aplicacion, permitiria a estas tres

instituciones el uso de esta nueva version.

1.4 Objetivos
1.4.1 Objetivo General

Implementar las funciones existentes de procesamiento de espectros de RMN
disponibles en la versién anterior de Mylims a una nueva version de la herramienta que

usara la tecnologia JavaFx.



1.4.2 Objetivos Especificos

+ Implementar en java 8, una nueva version del algoritmo de deteccién de picos(peak-

picking).

o Implementar en java 8, una nueva version del algoritmo de asignacion automatica.

e Implementar en java 8, una nueva version del predictor de desplazamientos

guimicos para 1Hy 13C.

o Implementar las pruebas de unidad(JUnit) para cada una de las funciones descritas

anteriormente.

o Disefar e implementar una interfaz(APl) que permita el uso de las funciones

descritas anteriormente desde una interfaz grafica de usuario y desde un procesador

de datos en lotes(scripting) junto con las funciones que ya existen.

1.4.3 Resultados del proyecto

Objetivos Especificos

Resultados

Implementar en java el algoritmo de deteccion de picos
(peak-picking).

Cddigo fuente de la funcién e informe de
documentacion.

Implementar en java una nueva version del algoritmo de

asignacion automatica.

Cddigo fuente de la funcién e informe de

documentacion.

Implementar en java un predictor de desplazamientos
quimicos para 1H y 13C basado en el algoritmo.

Cddigo fuente de la funcién e informe de
documentacion.

Implementar las pruebas de unidad (JUnit) para cada una

de las funciones descritas anteriormente.

Conjunto de pruebas unitarias por cada una de

las funciones anteriores.

Disefiar e implementar una interfaz (API) que permita el uso
de las funciones descritas anteriormente.

Cadigo fuente y ubicacién donde se encuentra
disponible la API para su uso.

Tabla 1 Resultados del proyecto

1.5 Alcances del proyecto

La propuesta especificada en este proyecto, se limita a la actualizacion del programa

Nemo2 y la implementacion de deteccion de picos, asignacion automatica y prediccion de

desplazamientos quimicos, asi mismo, como sus pruebas de unidad y una API que permita

su utilizacion.

2. Marco referencial

2.1 Antecedentes o Estado del Arte

ACD/Spectrus:



Advanced Chemistry Development, Inc. (ACD/Labs) es la empresa que desarrolld
esta herramienta, cuenta con un amplio portafolio de productos y servicios entre los cuales
se encuentra ACD/Spectrus. Este permite “los datos procesados y sin procesar de
diferentes instrumentos sean combinados en un solo ambiente uniforme para su

procesamiento, interpretacion, reportes, almacenamiento y reutilizaciéon”.

ACD/Labs hace uso de la unificacién de datos quimicos, estructurales y analiticos,
el uso de una visualizacion dindmica y algoritmos avanzados para presentar informacion de
manera precisa para que los investigadores puedan acceder, interpretar y usar los
resultados de la mejor manera (Acd/Labs, 1996-2017).
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llustracion 1 Interfaz de ACD/Spectrus Platform (Tomado de: http://www.acdlabs.com/images/products/uli/uli_ssi.png)

Mestrenova:

Desarrollado por MestreLab. MestreNova es un software que permite procesar datos
quimicos analiticos. Permite analizar una variedad de modulos quimicos avanzados como
analisis de mezclas, monitoréo de reaccion, prediccion de desplazamientos quimicos entre
otros. Adicionalmente, MNova permite compartir la interfaz principal para tener un acceso

mas rapido a los datos necesarios.

MNova usa algoritmos avanzados para proveer resultados de alta calidad, que al

ser combinados con un software que permite realizar distintos estudios al tiempo, provee
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una alta productividad al tener los datos necesarios a la mano. Posee la posibilidad de

preparar un flujo de trabajo automatizado o la manipulacion de los datos manualmente.

MNova posee una cantidad de plugins instalables al software para actividades en
especificas que abarcan un rango béasico ha avanzado los cuales pueden ser adquiridos
por separado para satisfacer las necesidades que el cliente necesita (MestreLab Research,
2016).

¥ MestReNova - [Document 19] - X
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De | ednen| Oten v EoBox e A e - ]

Licencias:

e [

llustracion 2Interfaz de MestreNova (Tomado de: Aplicacion de escritorio MestreNova)

NMRViewJ:

Desarrollado por One Moon Scientifics, permite la visualizacion y el analisis de datos
de NMR en una ventana multi canvas, logrando asi mostrar varios espectros en una misma
ventana de la aplicacion. Esta también permite el uso de diferentes funcionalidades como
la manipulacion del disefio de los espectros como el color, contorno, etc, la generacion de
gréficos, identificacion de picos, desplazamientos quimicos, entre otras herramientas de
analisis. Esta herramienta fue desarrollada en el lenguaje de programacion Java ya que
para la compafia seria mas facil que funcionara en los diferentes sistemas operativos (One
Moon Scientific, 2016).
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llustracion 3 Interfaz de NRMView (Tomado de:
http://www.onemoonscientific.com/images/omsimages/Banner_NVJ_560x345.png)

Desarrollado por PERCH Solutions, es una poderosa herramienta que provee informacion

cualitativa y estructural para la caracterizacion de compuestos y mezclas. Se proveen los

desplazamientos quimicos y constantes de acople para espectro 1D - 1H con informacién

estructural facilmente comprensible. Entre otras de sus funciones, podemos encontrar un

editor de estructura 4D, modelado molecular, prediccion avanzada de NMR de protones,

analisis de espectros y una interfaz amigable (PERCH solutions Ltd, s.f.).
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lustracion 4 Interfaz de PERCHNMR (Tomado de: Aplicacion de escritorio PERCHNMR)

2.2 Marco Teorico

Metodologias agiles

El término agil, nacié en febrero de 2001 en una conferencia realizada en Utah,
EEUU. Este tipo de metodologias, surgieron como alternativa a los métodos de desarrollo
de software tradicionales. Basandose en que el proceso de desarrollo de software debe ser
rapido, de calidad y pueda enfrentarse a los cambios que puedan surgir durante el proceso.
Una metodologia agil, reduce el riesgo de fracaso debido a subestimacion de costos, tiempo
y funcionalidades del proyecto a desarrollar. Los valores consignados para cada una de

estas metodologias son los siguientes:

e Formar el equipo de desarrollo y permitirles que ellos configuren su entorno en base
a sus necesidades.

e No producir documentos a menos que sean hecesarios para una toma de decisiones
inmediata. De hacerse, deben ser cortos.

e La interaccion constante entre cliente y el equipo de desarrollo asegurara el éxito
del proyecto.

o Debe existir una planificacion flexible y abierta, capaz de resistir cambios que se

puedan generar en el transcurso del proceso.
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Una metodologia &gil, se subdivide en varios subproyectos que se tratan de manera
independiente y desarrolla un subconjunto de caracteristicas en un lapso de tiempo corto.
A diferencia de una metodologia tradicional, las metodologias agiles son procesos
altamente colaborativos que desean la existencia de cambios en los requerimientos para
cumplir con las expectativas del cliente a su gusto. Se planean entregas constantes al
cliente lo cual mantiene una comunicacién entre este y el equipo de desarrollo conocida

como retroalimentacion (Cadavid, Martinez, Vélez, 2013).

En la tabla 1. Podemaos encontrar una comparacion de los puntos de contraste mas

importantes entre las metodologias agiles y las tradicionales.

Metodologias agiles Metodologias tradicionales
Proceso Flexible Proceso rigido
Basado en personas Basado en procesos
El cliente es parte del equipo Interaccion minima con el cliente
Poca documentacion Extensa documentacion
Entregas constantes Una sola entrega final
Reglas impuestas por el equipo Reglas impuestas externamente
Proceso poco controlado Proceso con altas reglas y normatividades
No existe un contrato tradicional Contrato prefijado
Grupos pequefios Grandes grupos
Pocos roles Gran cantidad de roles
Menos énfasis en la arquitectura La arquitectura es esencial

Tabla 2 Comparacion entre metodologia tradicional y dgil

Scrum

Scrum es un método de desarrollo &gil, simple y efectivo para la colaboracion de un equipo
en productos complejos. Este método se basa en unos valores, roles, eventos y artefactos
gque se usan para mantener un orden y entregar productos del mayor valor posible. Scrum

es una de las metodologias mas comunes en la industria del desarrollo de software debido
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a la flexibilidad que presenta, la alta interaccién entre el equipo de desarrollo y la inclusion

del cliente en este proceso.

Es importante definir las caracteristicas que hacen de esta metodologia apreciada por los

desarrolladores, entre estas encontramos los valores de Scrum:

e Coraje: Hacer lo correcto y trabajar en problemas dificiles

e Enfoque: El equipo se enfoca en la meta del Sprint

e Compromiso: Cada integrante se compromete a alcanzar sus objetivos en el Sprint

e Respeto: Los integrantes aceptan que los otros miembros son capaces e
independientes.

e Accesible: El equipo es honesto frente al trabajo y los desafios que se presenten

Los roles asignados durante el desarrollo son parte importante de Scrum y existen tres roles
designados por los miembros del equipo: Product Owner, el responsable de maximizar el
valor del producto final que genera el equipo de desarrollo. Development team, un equipo
de profesionales que hacen el trabajo de entregar contenido potencialmente desplegable al
final de cada sprint. Finalmente, el Scrum Master, es el encargado de promover y apoyar la
metodologia Scrum. Esto significa que se encarga de promover los valores, artefactos y

practicas.
Para los eventos, se tienen en cuenta los siguientes:

e Sprint: Un periodo de tiempo para el cual se propone un objetivo a finalizar.

e Sprint review: Al final del sprint, se realiza una reunién con todo el equipo donde se
expone lo que este hecho y lo que no esta hecho. En esta reunién se incluyen los
clientes.

e  Sprint retrospective: Una vez realizado el review, el equipo de desarrollo procede a
una reunion donde cada integrante busca exponer tres puntos: Lo bueno realizado

en el sprint, lo malo y como se puede mejorar.

Finalmente, Scrum presenta una serie de artefactos con la finalidad de mantener un orden

y ver el progreso del proyecto. Entre estos encontramos:

e Historias de usuario: Definicién principal de una funcionalidad a implementar.

e Tareas: Subdivisiones definidas para llevar acabo una historia de usuario.
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e Sprints: Un lapso de tiempo definido para llevar acabo un ndmero de tareas
propuestas.
e Product backlog: Una lista donde se consignan las historias de usuario a realizar.

o Beta release: El objetivo o meta propuesta por el equipo de desarrollo.
Resonancia Magnética nuclear

La resonancia magnética nuclear, o NMR por sus siglas en inglés (Nuclear Magnetic
Resonance) es un fendbmeno que ocurre en el nlcleo de atomos al ser expuestos a dos
campos magnéticos, uno estético y el segundo oscilante. Este fenébmeno, conocido como
“Spin magnético” es una propiedad particular y suficientemente distinta de cada nucleo que
se pueden disefiar experimentos de NMR para is6topos particulares de un elemento
(Hornak, J. P., 1996-2017).

El spin magnético puede ser considerado como un pequefio campo magnético, el
cual, al ser expuesto a los campos mencionados anteriormente mencionados, generara una
sefial de NMR. Es importante mencionar que no todos los nucleos produciran sefiales de
NMR. Los ndcleos cuyo nimero de protones y neutrones sean par, no tendran reaccion
alguna en un espectro de NMR (Eldster. A.D., 2017).

Al inducir los campos magnéticos en el nucleo, el campo estatico genera una
polarizacion del spin en la molécula, mientras el oscilante, genera una transicion en los
spines de la molécula lo que los coloca en su estado de energia més alto posible. Al apagar
el campo oscilante, ocurre el proceso de relajacién de la molécula, volviendo a un estado
de energia menor y generando una frecuencia resonante ligada a la transicion del spin.
Esta sefial es medida por el reactor para ser sefialada como un pico en un espectro de
NMR (Nave, C.R., 2016).

Espectroscopia de resonancia magnética nuclear

Es una técnica utilizada para determinar los compuestos de una Unica estructura.
Junto a esta técnica y otras como espectrometria de masas e infrarrojas, se puede obtener

la estructura completa de una molécula.

Como vimos anteriormente, la molécula a estudiar, pasa por un proceso de
excitacion que aumenta su nivel de energia y un proceso de relajacion con el cual vuelve a

un estado de menor energia. El cambio de subida y bajada del spin en la molécula de
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estudio es conocido como resonancia lo cual es la medida obtenida por el reactor. La gréfica

generada por estas resonancias es conocida como un espectro (Reusch, W, 2013).
Existen datos analizables obtenidos de un espectro de NMR, entre los cuales tenemos:

o NuUmero de sefiales: NUmero de atomos de un elemento en una molécula
e Posicién de la sefial: Cercania a la molécula de muestra a comparar.

o Fuerza de la sefial: Cantidad de concentracién de cierto &tomo en la molécula.

La espectroscopia de resonancia magnética nuclear puede identificar
caracteristicas especiales en moléculas, debido a esto, posee una amplia cantidad de usos
como en el reconocimiento de origen de alimentos (Wist, 2015) o incluso en una
clasificacion por el lito tipo de rocas (Olatinsu, Olorode, Clennen, Esteban, Josh, 2017)

puede ser logrado por medio de esta técnica.
Desplazamiento quimico

Al pasar una molécula por NMR, actlia un campo magnético externo que altera el
movimiento de los electrones en la molécula. Este movimiento, genera un campo magnético
hacia el nucleo, en direccién contraria al campo magnético aplicado externamente. Este
campo, crea un desplazamiento en la medida del espectro de NMR el cual depende
exclusivamente del tipo de ndcleo de la molécula y los electrones en movimiento en las
particulas cercanas. Este desplazamiento, puede ser medido con la ayuda del NMR usando
un elemento de referencia (IUPAC. 2016) y es conocido como Desplazamiento Quimico
(Chemical Shift) (Nave, C.R. 2016)

El calculo del CS, puede ser usado para encontrar informacion relacionada con los
enlaces quimicos y la estructura de la molécula, por esto, se ha determinado como

necesaria su inclusion dentro del proyecto.
Identificacion de picos (Peak Picking) & Asignaciéon automatica

Debido al comportamiento gréfico de un espectro de NMR, es necesario identificar
los valores maximos para obtener informacién acerca de la molécula, para esto, se usa una
técnica conocida como identificacién de picos la cual sigue una estrategia general que
puede verse en (Castillo. A. 2015) cuya finalidad es la de extraer los parametros del sistema

Spin en la molécula.
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Con la ayuda de la extraccion de datos, existe la posibilidad de que un programa de
computador pueda reconocer patrones de espectros para atomos, de este modo, se espera
que, al asignar la evaluaciéon de un espectro el programa pueda asignar los atomos

correctos para cada seccion del espectro en el que se encuentre un atomo o molécula.

Maven

La herramienta de construccion de proyectos open-source Maven, facilita el proceso
de compilacién y generacion de ejecutables en proyectos. Sin embargo, Maven no se queda
en el punto de compilar y generar un ejecutable para el proyecto. Con el uso de un fichero
de configuracién llamado POM (Project Object Model), el motor es capaz de construir
correctamente el proyecto incluyendo las dependencias existentes con otros médulos
adicionales usados por el proyecto. Debido a esto, los mddulos auxiliares usados en el
desarrollo también implementan Maven como su motor de compilacién y ejecucion. (Maven,
2002)

Maven posee un ciclo de fases por defecto al construir un proyecto:
1. Validate: Validacion de la correctitud del proyecto y la informacion necesaria
y disponible.
Compile: Compilacion del codigo fuente
Test: Ejecucioén de las pruebas en el cddigo fuente
Package: Empaquetar el codigo fuente en formato distribuible (JAR)

Verify: Ejecutar las pruebas necesarias para asegurar la calidad

S T

Install: Instalacion del paquete en el repositorio local para usarse como
dependencia en otros proyectos.

7. Deploy: Envio al repositorio remoto para su distribucion.

Sin embargo, el alcance del proyecto no cubre la distribucion, por lo que se limita al ciclo
de instalacion con el comando:

e mvn install

Git Hub
Git Hub es una de las herramientas de control de versiones basado en git mas
usadas en el mundo. Esta provee una plataforma donde se aloja el codigo del proyecto

nemo2 y permite la posibilidad de creacion de “ramas” que permiten a distintos
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desarrolladores trabajar en copias locales del proyecto sin interferir o detener el progreso

del otro. Gracias a esta plataforma, se logré el desarrollo en paralelo deseado por el equipo.

Adicionalmente, Git Hub es una herramienta de informacion para el equipo. Este
permite la creacion de “Issues” en los proyectos alojados. Los objetivos a desarrollar
pueden ser creados como issues y a medida que se desarrollan, es posible realizar
comentarios desde Git Hub. Al realizar un comentario, se obtenia un mensaje de correo
automatizado que alertaba a los integrantes asignados en el issue acerca de un comentario
en este. Git Hub permite crear “milestone” que corresponde a metas a alcanzar en los
proyectos alojados, sea un 50% del proyecto, una mejora importante, una version beta del

producto.

Git es facilmente instalado en ambientes de trabajo para lograr la “clonacion” de
proyectos alojados en la nube con el fin de obtener tener una copia local de estos. Al tener
un repositorio local, el usuario es libre de realizar cambios, borrar, crear archivos del
proyecto segun su criterio sin afectar el repositorio remoto en Git Hub. El manejo de git es
realizado principalmente por la consola de comandos o directamente desde el IDE preferido
por los usuarios. Los comandos usados principalmente en un desarrollo con integracién en
git son:

e (it status
e (it add [file_path]
e git commit -m "message of the changes sent to the remote repository"

e it push

cada comando es precedido por la palabra “git’, esto indica que el comando
siguiente pertenece a git. Status se encarga de listar todos los archivos para los cuales se
han realizado cambios. Esto se debe a que muchas veces, no hay necesidad de enviar al
repositorio cambios en archivos que pueden ser modificados por otros desarrolladores y
generen conflictos, o simplemente hay archivos cuyas modificaciones no han sido
terminadas por lo que no es recomendable enviar al repositorio remoto. Los comandos add,

commit and push son parte de un ciclo de Git Hub.
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Untracked Unmodified

Add the file

Edit the file I

Stage the file

Remove the file

Commit

llustracién 5 Estados para un archivo en git (tomado de: https.//git-scm.com/book/en/v2/Git-Basics-Recording-Changes-
to-the-Repository)

Generalmente, los archivos en repositorios de Git Hub pueden tener dos estados:
En seguimiento y Sin seguimiento. El tltimo significa que Git Hub no tiene conocimiento de
la existencia de este archivo. Usualmente, los archivos nuevos se encontrardn en este
estado hasta que el desarrollador usa el add para informarle a Git Hub de la existencia del
archivo y el deseo de su transferencia a estado en seguimiento. La razén de querer tener
los archivos de un repositorio en estado En seguimiento, es el hecho de que git estara
informado de todos los cambios realizados en el archivo que a su vez pueden ser
consultados por el desarrollador. Un archivo que se encuentre en seguimiento por git, podra
tener tres estados. Unmadified, Modified y Staged. Los dos primeros estados se refieren a
si un archivo tiene modificaciones o no. Git Hub realiza comparaciones de archivos frente

al repositorio remoto del cual se origina. Si existen cambios, el uso del comando

e git diff [file_path]

Permite al desarrollador visualizar en la consola, una comparacion entre las

diferencias entre el archivo en el proyecto local y el alojado en el repositorio remoto.

Cuando el desarrollador esté seguro de que desea salvar los cambios en el
repositorio remoto, se procede a realizar el comando add que no solo sirve para informar a
git de realizar seguimiento de un archivo, sino que envia el archivo al estado Staged que
significa la conformidad para ser enviado al repositorio remoto. Esto se logra con el uso del
comando commit, que va acompafado de la particula -m y un mensaje indicando el
contenido de la actualizacion del repositorio remoto.
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Una vez realizado estos dos comandos, se procede a realizar git push, que envia
los cambios al repositorio remoto y realiza una sincronizacién del repositorio local con el
commit que acaba de ser realizado. Cabe notar que aquellos archivos no incluidos en el

commit persistirdn en el repositorio local hasta que el desarrollador los requiera.

Sin embargo, es importante especificar qué tal como se observa en la Figura 5. es
posible cambiar los estados de los archivos a gusto del desarrollador en caso de ocurrir un

error al momento de usar el comando add.
Java

Java es un lenguaje de programacion lanzado por Sun Microsystems en 1995,
rapido, seguro, confiable y de distribucion gratuita. Este es un lenguaje concurrente, basado
en clases, orientado a objetos y disefiado para tener la menor cantidad de dependencias
posibles.

Debido a la necesidad de actualizar un software creado en JavaScript, Java ha sido
seleccionado para este proceso pues existen similitudes entre ambos lenguajes, con la
finalidad de permitir a los desarrolladores reutilizar, en la medida de lo posible, el codigo

generado en la primera versién de nemo.

Arquitectura
El esquema general de la arquitectura usada en la version anterior de nemo y

nemoz2 se presenta en la siguiente figura:
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SpectraDataPlugin
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nemo2 - version nueva
EUBLIO UOSIBA - OWaL

Java Nast Interprete de Java
ave Nashomn Function-Javag Scripting Js Rhino

Java 8
JavaFx

Javahpp
nemo) Awt
nemo2 Hook4 (nemo) Swing

Capa de control genérico GuUI Scripts

GUI - Java Android Otras GUIs

llustracion 6 Esquema general de la arquitectura de nemo y nemo2.

Existe una libreria principal SpectraDataPlugin que contiene las funciones de
seleccién de picos, asignacion automatica y prediccion de RMN existentes en nemo y
nemo2. Estas funciones pasan por un intérprete de Java y Javascript en nemo2 y nemo
respectivamente. En este punto, ya existe una diferencia, no solo es el uso de Java 8
para nemo2, Function-java8, su interprete, permite la extensién del cédigo consignado

en SpectraDataPlugin para ser usado en diferentes interfaces.

En este caso, nemo2 usa una interfaz desarrollada en Java 8 y JavaFX a
comparacion de nemo que usa Java applets, Awt y Swing que son tecnologias antiguas.
Basado en el estudio realizado previamente al comienzo del proyecto nemo2, se decidié

utilizar el tipo de arquitectura modelo-vista-controlador.
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3.1 La arquitectura modelo-vista-controlador

Vista

Pane 1 [,
B

Pane 3

Accion Controlador

llustracion 7 Esquema general de una arquitectura modelo-vista-controlador

Existe una diversa cantidad de arquitecturas para plantear el desarrollo de una
aplicacion. Entre las opciones disponibles, la idea de separar el procesamiento de datos y
la parte grafica de la aplicacion, hace que nemo2 se incline favorablemente por el uso del
modelo vista-controlador. Este modelo, como su nombre lo indica, divide una aplicacion en
tres partes. Una capa de modelo, que guarda toda la parte logica de la aplicacion
(procesamiento, validacion, asociacion, procesamiento de los datos). La capa de vista, que
realiza una presentacion de los datos consignados en el modelo mientras se mantiene al
margen de la capa de modelo. Finalmente, la capa de controladores, la cual gestiona las
peticiones de un cliente y es responsable de dar respuesta con la ayuda de las capas de

modelo y de vista.

Esta es la razon por la cual el equipo de desarrollo toma la decision de centrar el

desarrollo de nemo2 a una arquitectura de tipo modelo-vista-controlador.
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3.2 Modelo vista-controlador en nemo?2

Action performed

Menu | Menu | Menu
Action performed !
——— | oOption e [
Action performed —_— ~— Canvas —
Send data and request y | | | | _‘_
” - J ) ~— Canvas
Controlador | | | | Canvas J;
Send request's answer | | | |
Update data |—| |—|
AppModel J
~— Sample —
Spectra
olecule "
™ Information
Depictor
Listen onC int() Repaint
repaint(}
ViewModel
~— viewOhject
— viewObject
— viewOhject
L d

llustracion 8 modelo-vista-controlador en el proyecto nemo2

La implementacion del modelo sucedié de manera casi natural debido a la idea
previamente deseada en la actualizacion de Hook4 que consiste en la separacion de la
parte l6gica de la visual. A continuacién, se presenta una descripcion de coémo se
implementa la arquitectura modelo-vista-controlador en nemo2.

Suinterfaz en JavaFX es sencilla y separada por completo de los otros componentes
de la aplicacién. Esta se divide en tres partes, el area donde se muestra el espectro, sus
cambios y sus demas caracteristicas en la parte central. El area de menus, ubicada en la
parte superior de la aplicacién y finalmente, el area de acciones donde se consignan los
iconos de cada funcién para la transformacién del espectro o adicion de informacién u

objetos a este.
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El controlador principal de la aplicacion se encuentra en un archivo conocido como
NemoController.java desde este, se inicia la aplicacion, se carga la informacién de un
espectro el cual se dibuja en su area correspondiente de la vista. Desde este controlador
se crean los objetos que contendran la informacién a evaluar o procesar en la aplicacion
(modelo). Cada accion a aplicar a un espectro tiene su archivo de instrucciones cuyo archivo
es finalizado por el nombre de la funcién mas “Action.java”. Estos archivos realizan un
llamado a una funcién que envia la informacion del espectro activo junto con las acciones
a realizar y una vez se obtienen resultados, se le ordena una actualizacion a la vista para

la correcta visualizaciéon de los cambios realizados.

Generalmente, el procesamiento de datos se realiza gracias a un archivo especial
“Sample.java” el cual es nombrado como la API de la aplicaciéon nemo, el cual recibe una
instruccién y la informacion del espectro activo para realizar llamados a las funciones

consignadas en spectra-data-plugin el cual sirve como parte del modelo para la nemo2.

Adicionalmente nemo2 contiene una serie de objetos que estructuran el modelo de
la aplicacion. Existe un objeto principal, “ApplicationModel” que contiene las caracteristicas
actuales de la aplicacién como alto, ancho y demas propiedades fisicas de esta. Ademas,
contiene un objeto importante llamado dataModel el cual almacena los datos del espectro
activo. Esta clase realiza una instancia de la APl Sample para obtener acceso a los métodos
que realizaran transformaciones a la informacion. Al mismo nivel del dataModel, se
encuentra otro objeto llamado viewModel, que a diferencia del dataModel, no guarda
informacion alguna del espectro, pero guarda las propiedades estéticas o visuales que se
presentan en la vista. La Figura 8. representa el esquema del uso de la arquitectura en

nemo2.

2.3Modulos involucrados

2.3.1 Exploracion de Nemo (Hook4)
Debido a la naturaleza del proyecto, es necesario considerar la version inicial de la
aplicacion a desarrollar: Hook4, mejor conocida como nemo. Como se ha mencionado
anteriormente, esta fue realizada a base de Applets y el uso de JavaScript. El principal

cambio a realizar es el uso de Java y la arquitectura general planteada para hemo2. Sin
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embargo, es necesario enfatizar en que la gran mayoria de las funcionalidades planteadas
en nemo2 estan en nemo, por lo que es necesario dirigirse siempre a este modulo con la
finalidad de identificar la forma de implementacidén, enfoque dirigido en el método y

consideraciones necesarias para su funcionamiento.

Por lo anterior, el equipo determinéd la necesidad de incluir una revisién a nemo para
cada funcién a implementar. Si bien, las tecnologias cambian, nemo puede proveer una
idea general para el desarrollo de las funciones en nemo2 o indicar qué funciones se deben

usar en otros modulos para obtener los resultados deseados.

3.3.2 Intervencidn en spectra-data-plugin
Uno de los cambios principales en nemo2 es la implementaciéon de un médulo aparte
para el procesamiento de datos. Spectra-data-plugin es el médulo encargado de consignar
las funciones que operan los datos y devuelven los resultados. Puede decirse, que el

modelo planteado para nemo2, spectra-data es en efecto el modelo a usar.

Spectra-data es una recopilacion de las funciones de procesamiento existentes en
nemo mas los cambios necesarios para permitir, con el uso de Maven, ser usada por otros
médulos. Debido a esto, es de indispensable necesidad realizar busquedas constantes para
determinar qué archivos contienen las funciones necesarias para los procesos a

implementar en nemoz2.

Al ser la base principal de la transformacion de datos para nemo2, este médulo no
es definitivo. Durante el desarrollo de las funciones, pueden presentarse situaciones en las
que es necesario modificar funciones existentes o crear archivos nuevos para métodos
auxiliares, por lo que spectra-data es un modulo que tuvo cambios durante el transcurso de
este proyecto. Esto mismo plantea la necesidad de estar constantemente explorando y/o
modificando el médulo de spectra-data en cada una de las fases de exploracién planteadas

para los objetivos de implementacion de funciones en nemo2.

2.3.2 Implementacién de function-java-8
Un modulo desarrollado con la intencion de realizar el scripting necesario para

permitir la extension de spectra-data-plugin a interfaces desarrolladas en una tecnologia
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diferente a la planteada en este documento. Es necesario incluirlo puesto que hace parte
de las dependencias de nemo2, sin embargo, el proyecto actual no abarca un uso de este

maodulo, pero en el futuro lo haré.

3. Desarrollo de la herramienta

4.1 Actividades iniciales
Se inicia con una revision al estado de la aplicacion nemo2 en el momento de
inclusion al proyecto. Esta posee funcionalidades basicas como la carga del espectro, carga
de la molécula, opciones de zoom, ajuste del &rea visualizada, asignacion manual de una
molécula a un valor de integral, seleccién de un objeto dentro del area, expansion de un
atomo para visualizar la cantidad de hidrégenos enlazados. Con base a esto, se comienza
a definir los objetivos necesarios para la culminacién de una herramienta funcional que se

ajuste a los requerimientos del cliente.

Se definen tres funciones adicionales, que hacian parte de Hook4 como parte de la
nueva version de nemo: Realizar una funcién de peak picking, asignacion automatica y un
predictor de desplazamientos. Para esto, se usard una API auxiliar que contiene los
métodos necesarios para la ejecucion de cada una de las funciones planteadas en los

objetivos y al mismo tiempo separar la parte del procesamiento de datos de la interfaz.
4.2 Desarrollo

4.2.1 Ambiente de desarrollo

La metodologia de desarrollo seleccionada por el equipo, incluyd caracteristicas de
practicas Aagiles (Especificamente Scrum) con la finalidad de hacer un desarrollo
estructurado para llegar a la meta propuesta. Las caracteristicas mas importantes se

describen a continuacion:

o DBetarelease
Al tener en cuenta el tiempo de trabajo para el proyecto, se defini6 como meta final
un Beta-release, el cual incluye las funciones descritas en este documento con su correcta
implementacion.

e Product backlog
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Esta es la primera actividad a realizar en el inicio del primer semestre, donde se
definen las historias de usuarios y sus objetivos a realizar al finalizar el tiempo de desarrollo
de dos semestres.

e Sprints

Periodos de tiempo que abarcan un mes, para el cual se asigna una historia de
usuario junto a sus tareas y se espera finalizarlas por completo o la mayoria. A lo largo del
desarrollo de un sprint, se realizan revisiones del progreso junto al docente Andrés Castillo
para identificar buenas practicas o proponerlas en caso de poderse mejorar.

e Reuniones retrospectivas

Al finalizar cada sprint, se realiza una revisién final del avance en la historia de
usuario. En caso de haber una implementacién funcional, se realizaban ejecuciones de esta
con el fin de observar el comportamiento, resultados y decidir el nivel de conformidad con
el método finalizado o la proposicion de modificaciones, mejoras o0 necesidad de
reimplementacién en caso dado que los resultados obtenidos no fueran semejantes a los
esperados.

e Historias de usuario

Creada de acuerdo a las necesidades del cliente y del comportamiento esperado
para una aplicacion que realice transformaciones a espectros NMR. A cada historia de
usuario se le asigné un valor basado en una sesion de planning-poker para dar un estimado
del tiempo de trabajo requerido para su finalizacion.

e Tareas

Debido a que las historias de usuario abarcan un objetivo el cual requiere de un
namero de etapas para su correcta finalizacién, se crean puntos en especifico a realizar
para cada una, los cuales se conocen como tareas. Estas deben ser realizadas en un orden
especifico para el correcto desarrollo de la historia de usuario a la cual pertenecen.

e Revisiones

Al finalizar cada uno de los semestres, se realiza una ejecucion de la aplicacion
integrando los nuevos cambios realizados. En esta ejecucion, se busca identificar errores
de compatibilidad o conflictos generados en métodos previamente funcionales y probados.
Del mismo modo, se proponen soluciones en caso de existir y se procede a la creacién de

una nueva historia de usuario junto a sus respectivas tareas para llegar a una solucion.
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4.2.2 Equipo de desarrollo

El equipo de desarrollo esta dividido en dos areas. El equipo de programacion,
conformado por cuatro personas: Andrés Castillo, Roman Baer, Johan Benavides y
Jhonatan Noguera. Los cuales poseen conocimiento en el desarrollo de software para llevar
el desarrollo de la aplicacion a su culminacion. Un segundo equipo esta conformado por

estudiantes, docentes y profesionales del area de quimica.

4.2.3 Beta-release

Para el desarrollo de un objetivo final, se usé la herramienta web Git Hub, la cual
permite la creacion de una serie de puntos que pueden agruparse a una meta final, que
para nuestro caso es el beta-release. De este modo, se realizé una reunion donde se

especificaron los objetivos necesarios a cumplir para crear esta meta.

Aparte de lainclusion de las tres funciones descritas como objetivo en este proyecto,
el beta-release de nemo2 incluye funciones fuera del alcance de este documento. Del
mismo modo, la adicién de caracteristicas adicionales para obtener un indice de aceptacion
causa la posterior creacion de nuevos casos de uso en el caso de que la funcionalidad

presentard cambios significativos.

Adicionalmente a esto, se tuvo en cuenta las necesidades del cliente una vez se
realizaron reuniones con ellos para definir objetivos de mayor prioridad o la adicién de un

nuevo obijetivo que los clientes consideren esencial para la aplicacion.

beta_release |
1% complete 3 open 16 closed

Edit Close Delete

llustracion 9 Milestone del Beta-release

4.2.4 Product Backlog

Una vez definido el Beta-release, se definieron como historias de usuario, los
objetivos especificados en este documento gracias a la ayuda de la herramienta virtual
Taiga.io. El equipo de desarrollo definid las tareas a realizar para cada historia de usuario
y se determind la prioridad de cada tarea e historia de usuario de acuerdo al impacto que

tendrian sobre el beta-release.
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Sprint

Tareas

Auto Peak Picking

Estudio previo

Propuesta de solucion

Auto Peak Picking 2

Desarrollo de la solucién

Implementacion

NMR prediction

Estudio previo

Propuesta de solucion

NMR prediction 2

Desarrollo de la solucién

NMR prediction 3

Desatrrollo de la solucion

Implementacién

NMR Assignment

Estudio previo

Propuesta de solucion

NMR Assignment 2 Desarrollo de la solucién
Implementacion
Testing Peak picking test

NMR prediction test

NMR auto-assignment test

Tabla 3 Sprints con las tareas a realizar del proyecto

La siguiente Figura 10 representa un sprint en la herramienta Taiga.io en esta se creaban

las tareas mencionadas anteriormente y de acuerdo al avance en estas, se ajustaba la

tarea para llevar un orden en el desarrollo.
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IMPLEMENTACION DE FUNCIONES DE PROCESAMIENTG Y MANIPULACION DE ESPECTROS DE RESONANCIA MAGNET.. AUTOMATIC PEAK

I (0 - 156 O

USER STORY NEW < INPROGRESS < READY FORTEST »< CLOSED <

¥ #1 Asauser for Nemo2, | + = Jhonatan Noguera Jhonatan Noguera
wauld like to perform an
automatic peak-picking on a #5 Proposal of 3 solution #d Pravious work
NMR spectra
15points

¥ Unassigned tasks += Jhonatan Neguera

#6 Development of the solution

Jhonatan Noguera

#18 Implementation

$ SPRINTISSUES

llustracion 10 Detalle de un Sprint

El detalle de una historia de usuario se puede ver en la Figura 11. Aqui mismo se

crean las tareas a realizar y se asignan a la persona encargada.

IMPLEMENTACION DE FUNCIONES DE PROCESAMIENTO ¥ MANIPULACION DE ESPECTROS DE RESONANCIA
USER STORY
OARD

45

E #1 As a user for Nemo?2, | would like to perform an automatic peak-picking on a NMR
spectra

. Crested by Jhaneton Noguers
Addtag 07 May 2018 21:55

Requires to gral spectra information and apply a filker to perform an automatic peak picking on it

Related tasks

Closed

#5 Proposal of a solution Jhonatan...

0 attachments

Drop attachments herel

llustracion 11 Detalle de una historia de usuario

Con el uso del backlog de Taiga.io, fue posible asignar historias de usuarios a los
sprints necesarios, asi como la asignacion de las historias. La estimacion, generada por
una sesién de planning-poker, fue realizada al momento de definir las historias de usuario.
Sin embargo, al avanzar en los sprints y hacerse méas familiar con nemo2, Hook4 y el
mdbdulo de Spectra-data-plugin, la culminacion de las tareas por cada historia de usuario
fue mas rapido y el tiempo pudo usarse en finalizar detalles de implementacion y preparar
con anterioridad el siguiente punto a realizar.
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4.2.5. Procedimiento inicial
e Maven
Con la finalidad de realizar la compilacion del codigo y lograr su ejecucion via IDE
Eclipse (Eclipse, 2001). Existid la necesidad de agregar una condicion en la ejecucion del

comando de instalacién de Maven en los médulos adicionales para el proyecto.

e mvn install -dskipTests

Al correr el primer comando, Maven realizaba la mayor parte del ciclo de
construccién hasta install. Esto significaba, que el proceso pasaba por las etapas de Testy
Verify las cuales generaban errores debido a archivos de prueba existentes que intentaban
probar métodos de versiones anteriores en esta libreria por lo que se generaban conflictos
y no era posible realizar la compilacion o generacién de archivos necesarios para ser
usados por la aplicacion nemo2. Este proceso fue necesario realizarlo cada ocasiéon que

existieran cambios en los médulos de spectra-data-plugin o function-java8.

e JavaFx & Java 8
Hook4 fue desarrollada en Javascript, debido a esto, la decisién inicial en nemo2 fue
la de usar un lenguaje similar el cual no requiriera de cambios drasticos, por lo que la
decision del uso de Java 8 se hizo rdpidamente. Sin embargo, el planteamiento de la

arquitectura llevé a la elecciéon de JavaFx para la implementacién de la interfaz.

Si bien, el alcance del proyecto no abarca implementacién con la interfaz
desarrollada, se decidi6é afiadirla como un trabajo adicional. Una vez seleccionadas estas
tecnologias, fue requerido la instalacién del Java Development kit (JDK), que, junto a
Maven, permiten la correcta implementacion de un ambiente de trabajo que puede ejecutar

y realizar modificaciones a la aplicacion nemo2.

e GitHub
El proyecto nemo2, cuenta con un equipo de desarrollo de 4 personas. Debido a
esto, existia la necesidad de poder trabajar en cambios de la aplicacién sin afectar el
rendimiento de otro integrante del equipo. Para esto, se decidié alojar el proyecto en Git

Hub y facilitar el trabajo de independiente de los desarrolladores.
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El uso de Git Hub en el proyecto puede ser considerado como altamente influyente.
Para cada obijetivo, se realizé una rama diferente en la cual se realizaba el desarrollo del
objetivo pertinente y posteriormente se ejecutaba en las sesiones de revision. De ser
necesario realizar cambios o afiadir nuevas caracteristicas, el desarrollador continuaba en
la rama del objetivo hasta cumplir con las expectativas. Una vez el equipo acordaba en la
satisfaccion con la solucién del objetivo, se procedia a realizar un “merge” a la rama master.
Esto se realizaba con la finalidad de evitar dafios criticos en la Ultima version estable de la

aplicacion.

e nemo2
Al tener un ambiente de trabajo configurado para la edicion y ejecucién de nemo2 y
un lugar de alojamiento remoto para la aplicacién, se procedi6 a clonar el repositorio donde
se encuentra alojada la aplicacion e igualmente se realizaron copias de los modulos

spectra-data-plugin y function-java8. Esto fue posible gracias a git con el uso del comando

e git clone [repo_url]

Una vez clonados los repositorios, se procede a realizar la compilacion y
construccién de Maven en cada uno. Posteriormente, se importan los repositorios en eclipse
con el uso de la opcion de importar proyectos de tipo Maven. Una vez importados, se
agregan en la propiedad Java build path de nemo2 la referencia a los modulos adicionales.

Finalmente, se realiza una prueba ejecutando la aplicacién como una nemo application.
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llustracion 12 Estado inicial de la aplicacion nemo2

La Figura 12. presenta el estado inicial de la aplicacién una vez configurado el
ambiente de trabajo y su ejecucidn via Eclipse IDE. Este es el punto de partida para el
desarrollo del proyecto descrito en este documento.

Para cada uno de los objetivos se definié una historia de usuario, las cuales se

decidi6é dividir en 4 etapas para su culminacién. El siguiente gréfico explica las etapas
definidas:
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1. Estudio previo 4. Implementacion de la solucidn

“‘33%
|

~
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T

2. Propuesta de solucidn 3. Desarrollo de |a solucidn

llustracion 13 Esquema del proceso de solucion de una historia de usuario

La primera fase se basa en el estudio del codigo realizado en Hook4 junto con las
funciones existentes en el mddulo de spectra-data-plugin con la finalidad de entender la
forma de implementacién (De existir) usada previamente. Esto se hace con el objetivo de
formar una base para la segunda etapa que es una propuesta de solucion.

nemo?2 lleva una estructura previa la cual realiza llamados a un archivo API que se
encarga de realizar las transformaciones al NMR basado en funciones del médulo spectra-
data. Se busca seguir el mismo esquema de desarrollo, pero se permite, de ser necesario,
la implementacion de funciones adicionales para satisfacer el nivel de aceptabilidad

decidido por el equipo de desarrollo.

Una vez definido un plan de solucion, se avanza a la tercera etapa donde el
desarrollador realiza el c6digo necesario para resolver el problema propuesto en la historia
de usuario. Finalmente, se realiza la cuarta etapa donde se implementa la funcién con la
interfaz grafica. Esto se decidio debido al hecho de que estas funciones realizan cambios
visibles para el usuario que no son facilmente identificables si no se pueden observar. Las
fases tres y cuatros estan ligadas muy fuertemente y no se cierran hasta que el equipo se

encuentre a gusto con los resultados.
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4.2.6. Desarrollo

Una vez definido el beta-release, el product-backlog y definidas las tareas a realizar
por historia de usuario, se procede al desarrollo de las funciones especificadas como
objetivos en el presente documento. En la siguiente tabla se presentan los resultados

obtenidos:

Objetivo Seccion del resultado
Auto Peak Picking 42.6.1
NMR prediction 4.2.6.2
Auto Assignment 4.2.6.3
Unit tests 4272
API 4.2.7.3

Tabla 4 Ubicacion de los resultados en el documento

4.2.6.1 Peak picking

Estudio previo y propuesta de solucién

La mayor parte de estas tareas se realiza en equipo. En la seccién de mddulos
adicionales se explica el proceso realizado en la parte de estudio previo para los médulos
de hook4 y spectra-data-plugin de la aplicacién. Una vez finalizado el estudio, se plantea

una propuesta de solucion que para peak-picking se definié en las siguientes etapas:

1. Crear un boton de accion para el toolbar de la aplicacion

2. Ligar el botén a un controlador que proveera el contexto de la aplicacion a un nuevo
objeto

3. Realizar el llamado a la funcion deseada junto con los parametros definidos

anteriormente (null)

Una parte importante del desarrollo de nemo2 es la idea de construir un archivo API
gue permita, en caso de mejoras o cambios drasticos en la aplicacion, una facil
recuperacion de las funcionalidades. Para esto, se adiciona un nuevo paso en la idea de

implementacion bésica de la funcion.
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e Realizar un llamado al archivo API el cual se encargara de realizar la ejecucion de

las funciones en spectra-data-plugin.

Un paso adicional que definitivamente ayudard a los trabajos futuros a realizar en

nemoz2.
Desarrollo de la solucion

Segun lo planteado en la seccién anterior, se debe iniciar por la implementacién del
botdn en la interfaz de la aplicacion. Para esto, se agrega un nuevo campo en el archivo
NemoToolbar.fxml. Este archivo es base para la realizacion de la interfaz en JavaFX. Aqui
se consignan la distribucién y localizacién de un panel que contiene las funciones de la
aplicacion nemo2. Aqui se registra un nuevo botén por medio de lenguaje HTML que
contiene nombre, icono, localizacion, entre otras caracteristicas necesarias para su correcta

visualizacién en el panel.

Una vez modificado el archivo, se puede realizar una ejecucion a la aplicacién para

ver que se halla incluido un nuevo botén en el area designada para las funciones.
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llustracion 14 Implementacion del botdn para la funcion de peak-picking

Sin embargo, en el estado actual, el botén no es funcional por lo que se requiere
proceder a la definicion del controlador que accionara el evento de presionar el botén. Una
vez mas, el archivo ya para realizar esta definicion existe en la aplicacion, por lo que se
debe modificar el archivo NemoToolbar.java en el proyecto creando un nuevo botén usando
la etigueta "@FXML" lo cual indica a la aplicacion que se debe ligar a un botén con el mismo
nombre definido en un archivo de tipo FXML el cual se defini6 anteriormente.
Posteriormente, se procede a incluir en el método init de NemoToolbar.Java la instruccién

a realizar en caso de existir un evento sobre el botén creado.

Para esto, se decidio6 la creacién de archivos aparte cuyo nombre es escrito como
*Action.Java, siendo * el nombre de la funcién a realizar, los cuales contendran la
informacion necesaria para realizar la accidon que se espera. Debido a esto, se procede a
la creacién de un archivo de nombre: AutoPeakPickingAction.Java. Al igual que las

funciones existentes en la aplicacion, se debe proveer un contexto a la funcién, este
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contexto es en efecto el ApplicationModel, previamente mencionado, que contiene la

informacion esencial de que se esté visualizando en nemo2 y sus caracteristicas.

Esto se realiza definiendo la creacibn de un nuevo objeto de tipo
AutoPeakPickingAction como la accion a realizar una vez ocurre un evento en el botén
creado previamente. Como pardmetro a este nuevo objeto, se le pasard al
ApplicationModel, lo que define un constructor para AutoPeakPickingAction que reciba un
parametro de tipo applicationModel y pueda cargar los datos de este correctamente. Una
vez cargados los datos correctamente, procedemos a ejecutar la funcion deseada. Para
esto, necesitamos usar la informacién del espectro guardada dentro del dataModel que se
encuentra en el applicationModel. Gracias a la arquitectura de la aplicacion, es posible
obtener la informacion de esta, gracias a una instancia de Sample.Java, se tiene acceso a
los métodos consignados en este archivo, sin embargo, es desde AutoPeakPickingAction
que se llama la funcion dentro de Sample.java junto con el parametro deseado, el cual es

nulo en el caso a implementar.

Inicialmente, este acercamiento tomado para la funcion fue correcto. La funcion
desarrollada realizaba correctamente las evaluaciones deseadas en los espectros de
prueba usados (Etil vinil éter y Etil benceno). El equipo de desarrollo aprobo la funcion y los
cambios realizados se mezclaron junto a la version a ensefiar en los demos. Sin embargo,
al comenzar el desarrollo de la funcién de auto asignacion, peak-picking sufrié ligeros
cambios para realizar los procesos basados en un valor por defecto (100) o el nUmero de

hidrégenos en caso de existir una molécula activa que representa el espectro activo.
Implementacion de la solucion

Gracias a los pasos definidos en la propuesta de solucion, la implementaciéon se
realiza en los primeros pasos mientras se define el boton en el archivo FXML y se crea el
controlador. Una vez finalizado el proceso de desarrollo de la funcién, se procede a la
ejecucion del cddigo. Es importante mencionar que la aplicacion debe tener activa un
espectro 1D, ya que la funcién utilizada no permite la determinacién en espectros 2D.
Igualmente, la necesidad de enviar el contexto de la aplicacién para determinar los valores

deseados, no permite el uso de la funcion en el caso de que no exista un espectro activo.
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llustracion 15 Resultados de usar la funcion peak-picking en un espectro de Etil vinil eter

4.2.6.2 NMR prediction

Estudio previo y propuesta de solucién
La mayor parte de estas tareas se realiza en equipo. En la seccién de mddulos
adicionales se explica el proceso realizado en la parte de estudio previo para los médulos

de hook4 y spectra-data-plugin de la aplicacion.

Terminada la exploracién en el médulo de funciones adicionales y la version previa
de la aplicacién, se usa la informacién adquirida para terminar de definir los detalles de
desarrollo. En este caso, encontramos que el archivo SD.Java en spectra-data-plugin
permite ser instanciado facilmente. Segundo, debido a que la accion de prediccion de un
NMR se realiza basado en un archivo, se decide que no es recomendable la inclusién de
un botdn en la barra de acciones y se acuerda agregar la opcién en uno de los menuds

desplegables de la aplicacion.
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Ahora, se debe plantear la solucién a usar, de tal modo que sea posible seguir una
implementacién similar a funciones existentes en la aplicacion. Para esto, se decidieron los

siguientes pasos para la implementacion:

Crear la opcién en uno de los menus desplegables de la aplicacion

2. Ligar el botdén a un controlador que proveera el archivo de molécula para realizar la
prediccion de esta

3. Realizar un llamado al archivo API el cual se encargara de realizar la ejecucion de

las funciones en spectra-data-plugin.
Desarrollo de la solucién

Segun lo planteado en la seccidn anterior, se debe implementando el botén en uno
de los menus desplegables en la aplicacion. Para esto, se agrega un nuevo campo en el
archivo Nemo.fxml. Este archivo es base para la realizacion de los menus en la interfaz
desarrollada en JavaFX. Aqui se consignan la distribucion y localizacion de los menus de
opciones a los que se tiene acceso al ejecutar nemo2. Aqui se registra una nueva seccion
por medio de lenguaje HTML que contiene nombre, icono, localizacién, entre otras

caracteristicas necesarias para su correcta visualizacién en el mena.

Una vez modificado el archivo, se puede realizar una ejecucion a la aplicacién para
ver que se haya incluido una seccién para la accion a realizar en el menu “Tools” de la

aplicacion.
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llustracion 16 Implementacion de una seccion en el menu para la funcion NMR prediction

Sin embargo, al igual que lo sucedido en la funcionalidad anterior, esto no es
suficiente para que la aplicacién realice el procedimiento deseado. Se determiné que no
habia necesidad de crear un controlador adicional o un archivo separado para culminar los
procedimientos necesarios. Por el contrario, se usa el archivo NemoController ya existente
gue incluye los controladores de las opciones alojadas en los tres menus disponibles de la

aplicacion.

La funcién a implementar debe ejecutarse mediante un evento, para esto, en el
archivo Nemo.Fxml se usa el nombre de la funcion como el objeto a realizar en el momento
de una accion. Posteriormente, la prediccion se desarrollara basada en una molécula que
el usuario debe proveer. Este paso implica que se debe implementar una forma de permitir

al usuario navegar entre sus archivos para seleccionar la molécula para la cual desea se
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realice la prediccion de su NMR. Sin embargo, esto se desarrolla facilmente usando
caracteristicas ya incluidas en Java.

0 Open molFile

#| | «|[Eubuntu | Actelion | nemo2 data | ethylbenzene |

Lugares Nombre v Tamafo Modificado
@ Buscar mol 0.mol 1,7kB  07/05/18
@ usados recient...

& nemo2

# ubuntu

@ Escritorio

L sistemadearc...

2 volumen de 20...

2 Nuevo vol

il Documentos

i Musica

[® Imagenes

I videos

[l Descargas

Molfiles =

Cancelar Abrir

llustracion 17 Ventana emergente que permite la seleccion del archivo .mol para la funcion NMR prediction

Como se observa en la figura 17, el archivo a cargar, debe ser un objeto de extensiéon
*mol que contendra informacién desde la cual, nemo2 podra afiadirla dentro de

applicationModel para su posterior manipulacion.

Posteriormente, se pasa a crear un objeto de tipo Sample.java el cual permite cargar
la informacion de la molécula que al mismo tiempo es guardada dentro del contexto actual
de la aplicacion. Se genera la molécula sin expansiones de hidrégenos y se procede a hacer
uso de una nueva instancia de SD.Java para crear una prediccion del espectro NMR de la
molécula proveida por el usuario. Se decide posteriormente realizar un proceso de peak
picking a la molécula usando un proceso similar al realizado para la funcién ya
implementada junto al codigo necesario para que el canvas principal de nemo2 realice los

cambios necesarios para la visualizacion en este.
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Una vez terminado el desarrollo de la funcién, el equipo decidi6é afiadir al espectro
generado un peak-picking junto a una asignacién automatica. Esto se da, debido a que los
datos del NMR fueron generados por la propia aplicacion, Esto significa que se identifica
facilmente que atomo de la molécula genera un pico en el espectro. En base a este
razonamiento, la asignacion de atomos al espectro es realizada sin mucho percance
usando la informacién consignada en el objeto NMRSignallD dentro de la instancia de
Sample.Java previamente creada. Al haber realizado previamente un peak-picking, no se
tiene percance alguno en afadir el cédigo necesario para afiadir esta informacién en la
instancia de Sample activa. De igual modo, se realiza la adicién de la funcion principal de

prediccion, sin la asignacion o peak-picking, al archivo APl Sample.Java
Implementacién

Al igual que en la funcién anterior. Gran parte de la implementacion se adquiere
durante el proceso de desarrollo debido a la importancia de visualizar las transformaciones

en la interfaz para comprobar el funcionamiento del método.
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llustracion 18 Ejecucion de la funcion NMR prediction basado en una molécula de Etil benzeno.

4.2.6.3 NMR Auto-assignment

Estudio previo y propuesta de solucion
La mayor parte de estas tareas se realiza en equipo. En la seccion de modulos
adicionales se explica el proceso realizado en la parte de estudio previo para los modulos

de hook4 y spectra-data-plugin de la aplicacion.

Terminada la exploracion en el médulo de funciones adicionales y la versién previa
de la aplicacién, se usa la informacién adquirida para terminar de definir los detalles de
desarrollo. En este caso, encontramos que nuevamente,el archivo SD.Java en spectra-
data-plugin contiene extensiones de los paquetes de prediccion que seran utiles en el
desarrollo de la auto asignacién. Por otro lado, la asignacion se realiza en base a un
espectro NMR activo y a una molécula que describo dicho espectro, lo que lleva a concluir
que la inclusién de un boton en la barra de acciones es la forma apropiada de proveer al

cliente una forma de realizar la accién de auto asignacion.
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Ahora, se debe plantear la solucién a usar, de tal modo que sea posible seguir una
implementacién similar a funciones existentes en la aplicacion. Para esto, se decidieron los

siguientes pasos para la implementacion:

Crear un boton de accion para el toolbar de la aplicacion

2. Ligar el boton a un controlador que proveera el contexto de la aplicacién a un nuevo
objeto

3. Realizar el llamado a la funcién deseada junto con los pardmetros necesarios para
su funcionamiento

4. Llamado a la funcién desde el Archivo APl Sample.Java
Desarrollo de la solucién

Una vez mas, se debe iniciar por la implementacion del boton en la interfaz de la
aplicacion. Se agrega un nuevo campo en el archivo NemoToolbar.fxml que permita la
visualizacién de un nuevo boton por medio de lenguaje HTML en el panel donde se
encuentran los demas botones de funciones para un espectro. Una vez modificado el
archivo, se ejecuta la aplicacion para observar si la posicion es la deseada, el icono, tooltip

entre otras caracteristicas sean las deseadas.
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llustracion 19 Implementacion del boton para la ejecucion de la funcion NMR auto-assignment.

Una vez el nivel de conformidad del equipo con el boton creado es suficientemente
satisfactorio, se procede a definir el boton dentro del archivo NemoToolbar.java junto a la
inclusion en el método init de este, que permitira la comunicacién con el archivo donde se

encuentra la accion a realizar en el método de auto asignacion.

Al terminar las modificaciones necesarias para la visualizacién del boton en la
interfaz junto a la creacibn de su controlador, se procede a la creacién del
archivo AutoAssignAction.Java que sera el encargado de tomar la informacion provista
desde el controlador para ejecutar las funciones usando una instancia de la API

Sample.Java.

Para esta funcion, se requiere que exista un peak picking realizado en la informacién
del sample para realizar la correcta asignacion. Esto llevo a realizar ligeras modificaciones

en el método de Auto peak-picking, que consistio en normalizar los resultados de las
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integrales, basado en el numero de hidrégenos de la molécula que representa el espectro.
Se debe notar que, de no existir una molécula activa, el auto peak-picking sigue

realizdndose en base a 100 por defecto.

La auto-asignacion también requiere tener una molécula presente, por lo que se
extrae la informacion de esta desde el applicationModel que se envia en el controlador. Del
mismo modo, se extrae la informacién del peak-picking realizado y por medio de
Sample.java, se ejecuta la funcion que realiza una prediccion de sefiales a usar al momento
de hacer la asignacién que una vez mas se encuentra en el archivo APl Sample.Java la
cual usa dos funciones auxiliares para la construccion del objeto a evaluar escritas en

AutoAssignAction.Java.
Implementacion

La implementacién de esta funcion se realiza mientras ocurre el proceso de
desarrollo, puesto que la forma de verificar si se realizaba una asignacion o no, era desde
la interfaz, marcando cada sefial en el espectro con una letra que estaba igualmente

asignada a uno de los 4&tomos de la molécula marcando la referencia a esta.
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llustracion 20 Ejecucién de la funcion NMR auto-assignment a un espectro y molécula de Etil vinil éter.

4.2.7 Conclusion del desarrollo

4.2.7.1 Manual de usuario

Nemo2 necesita ser instalada en un ambiente local y es dirigida a un publico cuya
finalidad sea el andlisis y manipulacion de espectros de resonancia magnética nuclear. Una
vez correctamente instalada, el usuario se enfrentara a una interfaz como la visualizada en

la Figura 20
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llustracion 21 Interfaz final del proyecto Nemo2

La parte superior de esta ventana contiene la barra de mends, desde la cual se
puede acceder a funcionalidades como carga o salvado de espectros, prediccion de NMR,
posibilidad a exportar en SVG entre otros. Al lado izquierdo, se observan botones
agrupados bajo unas categorias decididas por el equipo de desarrollo. Finalmente, al lado
derecho, de mayor tamafio que las areas descritas anteriormente, se encuentra el canvas
principal. Este es compuesto de un grupo de canvas para su manipulacion de manera
individual.

En la seccion de menus, “Help” permite al usuario acceder a una documentacion
mas detallada de las funciones implementadas, su forma de ser ejecutadas, informacion de

desarrolladores entre otros.

4.2.7.2 Pruebas

Una parte importante es la de probar la ejecucion de las funciones implementadas.

Para esto, se decidi6 usar la herramienta Junit para generar pruebas de unidad. Una ventaja
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adicional de Maven, es que no hay necesidad de instalar un ambiente para trabajar con

Junit, funciona solo con agregar la dependencia al archivo POM creado por Maven.

Sin embargo, al momento de realizar las pruebas, se encontré una dificultad. Debido
a la complejidad de los objetos y la cantidad de cifras en los datos que se guardan en la
aplicacion, realizar pruebas a los datos no fue viable. Por lo que las pruebas fueron
enfocadas en identificar que los resultados obtenidos al realizar una transformacion fueran
guardados correctamente dentro del contexto de la aplicacion, por lo que, en cada prueba
realizada, se buscoé verificar que los datos existieran, ya que estos no existen antes de

realizar la accién. Los resultados de las pruebas se pueden ver en la Figura 22.

Results

Tests rum: 7, Failures: 8, Errors: 8, Skipped: @

[INMFD] = - m o m o mm oo oo oo o o f
[INFO] BUILD SUCCESS

151 =
[INFO] Total time: 18.695 s

[INFO] Finished at: 2018-05-20T16:46:32-05:00

[INFO] Final Memory: 18M/188M
[INFO] === == = == mmm mm o m e o

llustracion 22 Ejecucidn de las pruebas unitarias

4.2.7.3 API

Previamente se menciono el deseo de crear una API desde la cual se pudieran
instanciar los métodos que se representan de manera grafica en la interfaz de nemo2. La
idea planteada con esto esta vinculada al uso del moédulo function-java-8 el cual permite
usar diferentes tecnologias para desarrollar una nueva interfaz que pueda mostrar la
representacion de los datos consignados en el modelo. La implementacién de este archivo
API tiene como obijetivo facilitar la idea de la posibilidad de usar tecnologias diferentes a
JavaFX. Si las funciones se realizan mediante paso de informacion y la instanciacion de un
objeto, no se ve la necesidad de modificar los métodos existentes para una actualizacion

futura como se vio necesario en las funciones desarrolladas en el presente documento.

La implementacion de dichas funciones fue realizada de manera sencilla, no se
encontraron contratiempos y solo se vid la necesidad de hacer que el controlador usara las
funciones consignadas en el archivo API para determinar que en efecto no existia problema

alguno al usar dicho acercamiento.
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4.2.7.4 Trabajos futuros

Como se ha mencionado anteriormente, existe la idea de extender la aplicacion
nemoz2 para permitir la incorporacion con interfaces realizadas con tecnologias diferentes,
entre las cuales se consideran swing y android. Esto con la finalidad de permitir a los

usuarios de nemo2 tener acceso a la aplicacién en formas mas versatiles.

Hook4 permitia la integracién de funciones con espectros 2D lo cual no esta
contemplado en el marco del desarrollo de nemo2. Como adicién de los trabajos futuros, se
planea implementar las funcionalidades provistas en hook4 para espectros 2d en su hueva

version, nemo?2.

A pesar de cumplir con el objetivo, realizar un testeo mas profundo sobre las
funcionalidades de nemo2 es una de las consideraciones a tomar para un futuro. No solo
su correcto funcionamiento sino la facilidad con que un usuario pueda interactuar con la

herramienta se contempla entre los trabajos a realizar.

5. Conclusiones

La finalidad que abarca el documento no es solo la de realizar una actualizacién a
la herramienta hook4. Al desarrollarse este proyecto bajo el planteamiento de un trabajo de

grado para pregrado, se tienen las siguientes conclusiones:

Las ciencias de la computacion abarcan un amplio espectro en las areas de trabajo
encontradas comunmente. Previo a la integracién al desarrollo de este proyecto, no existia
una idea clara de cémo se puede integrar una ciencia exacta como la quimica al area de
computacion. Una vez culminado el desarrollo planteado para este proyecto, se tiene un
concepto mas solido de la facil integracion entre otras areas de investigacion y las ciencias

de la computacion.

Si bien las metodologias de desarrollo tradicionales aun estan presentes, la gran
mayoria de empresas involucradas en el desarrollo de software implementan metodologias
agiles gracias a los beneficios que estas traen. Para el desarrollo de este proyecto, se
usaron caracteristicas de la metodologia Scrum. Previamente en cursos de desarrollo de
software se expuso la forma de trabajo bajo esta metodologia agil, sin embargo, la forma
de ejecucion fue casi minima con respecto a los artefactos como reuniones, revisiones entre

otros. Al poner en practica esas caracteristicas, se evidencia personalmente los beneficios
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que traen estas durante el desarrollo de un proyecto por lo que la opinidon con respecto a
trabajar bajo estos lineamientos es considerada como experiencia valiosa para el

desarrollador.

Debido a la naturaleza del proyecto, este no solo es una experiencia gratificante de
aprendizaje para el estudiante. El sentido de responsabilidad y confianza otorgada al
estudiante para realizar avances en el desarrollo de manera remota marcan una clara linea
entre la academia y la vida laboral que se considera importante para la transicion entre

estas.

Posteriormente, el trabajo en equipo fue inculcado en el desarrollo del estudiante
debido a la naturaleza del campo de accién. El trabajo en grupo para el desarrollo de este
proyecto se ve beneficiado gracias a esto, es importante sefialar como una de las
habilidades inculcadas en el transcurso de la academia, la lengua inglesa, beneficia el

intercambio de informacion con miembros del grupo que no son hispanohablantes nativos.

Perseverar hace parte del desarrollo del trabajo realizado en este documento. Se
evidencia que no es facil el comprender codigo cuando no se tienen conocimientos previos
de las tecnologias a usar y en especial cuando es un cédigo adquirido por parte de un
tercero. Sin embargo, perseverar en adquirir los conocimientos necesarios para proseguir

con los objetivos es gratificante cuando se es capaz de llegar a una solucién satisfactoria.
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