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1. Fase de inicio

1.1. Vision

Se busca desarrollar una aplicaciéon web tomando como base el sistema heredado “Bioinformatics
Evolution”, para realizar una reingenieria al mismo, el cual se encuentra parcialmente obsoleto por diver-
sas librerias del lenguaje de programacion en el que se implement6 (Java) que dependen fuertemente del
sistema operativo (SQO), el cual permite a los usuarios desarrollar el plegamiento de proteinas por medio
de una secuencia de aminodcidos dada por el usuario, en dos tipos de espacios diferentes (homogéneo y
correlacional), y en diversas dimensiones tales como: la 2D-Cuadrada, la 2D-Triangular, y la 3D cubica.

1.2. Objetivo

Los objetivos generales del proyecto es desarrollar una SPA API-RESTFULL, la cual su funciona-
lidad més importante es modelar el plegamiento de proteinas en un espacio homogéneo o correlacional,
implementando una técnica de optimizacién inspirada en los procesos evolutivos (Algoritmo Evolutivo).
Dentro de los principales objetivos particulares del sistema se encuentran los siguientes:

1. Reingenieria/Migracion del sistema heredado: Se deberan migrar todos los requerimientos Fun-
cionales/No funcionales del sistema heredado al nuevo lenguaje de programacion y tecnologias mo-
dernas que se van a utilizar.

2. Optimizacion del Algoritmo Evolutivo: Se debera optimizar el Algoritmo Evolutivo como una op-
timizacién Multi-objetivo, en el cual las funciones objetivo correspondientes son:

a) Optimizar los contactos topolégicos H-H.
b) Optimizar los contactos topolégicos P-P, dependiendo de un valor o dado.
¢) Encontrar el valor 6ptimo de & para mantener el mejor nticleo (core) Hidréfobo.

3. Modelado 2D/3D del plegamiento de proteinas: Utilizando tecnologias modernas, se deberd mo-
delar el plegamiento de proteinas en un espacio homogéneo o correlacional, en las siguientes dimen-
siones:

a) 2D Cuadrada.
b) 2D Triangular.

¢) 3D Cubica.



1.3. Modelo de contexto

‘w

Usuarios Normales.

E / Modelador 2D/3D.

& > HEQLDAMERIR

Usuarios Registrados. N o
g
(

Dataset (Base de datos)

Administrador.

Figura 1: Diagrama de contexto del sistema I-Foldameric: IHPFD.

1.4. Diagramas de caso de uso

1.5. Diagramas de Caso de Uso de Nivel Contextual

Usuario Registrado.

Usuario Visitante.

Figura 2: Diagrama de casos de uso: Nivel contextual.



1.6. Diagramas de Caso de Uso por Macro-funcionalidad

Gestion de Plegamiento.

estion del Panel de redes
correlacionadas.

Gestion de Visualizacion.

/’_’-- ’ .

Gestion de Posts.
Gestion de Proyectos.
Gestion de Graficos.

Figura 3: Diagrama de casos de uso: Nivel Macro-funcionalidad.

Editar Perfil

i <<dependence>>

Usuario
Visitante.

Usuario
Registrado.

Iniciar Sesidén

Usuario i <<dependence>>
Registrado.
Cerrar Sesioén
Registrarse en el sistema
Usuario
Visitante.

Figura 4: Diagrama de casos de uso: Gestion de Perfil.



1.7. Diagramas de Caso de Uso por Funcionalidad

Visualizar plegamiento 3D clbico
en un espacio Homogéneo

nteraccion con las conformaciones 3D
cubico en un espacio Homogéneo

Visualizar plegamiento 3D cubico
en un espacio Correlacional

nteraccién con las conformaciones 3D
cubico en un espacio Correlacional

Visualizar plegamiento 2D cuadrado
en un espacio Homogéneo

Interaccion con las conformaciones 2D
cuadrado en un espacio Homogéneo

Visualizar plegamiento 2D cuadrado
en un espacio Correlacional

et
nden®”

Interaccion con las conformaciones 2D
cuadrado en un espacio Correlacional

e 2ge0

Visitante.

Visualizar plegamiento 2D triangular
en un espacio Homogéneo

Interaccion con las conformaciones 2D
triangular en un espacio Homogéneo

Visualizar plegamiento 2D triangular
en un espacio Correlacional

Interaccion con las conformaciones 2D
triangular en un espacio Correlacional

Exportar imagen de un plegamiento

Figura 5: Diagrama de casos de uso: Gestion de Visualizacion.



Publicar Post .

Buscar Post

Usuario
Registrado.

<

Eliminar Post

Visualizar Post P
Ry
S
. R
Usuario e
Visitante.

Editar Post

Figura 6: Diagrama de casos de uso: Gestion de Posts.

jecutar plegamiento de una
secuencia de aminoacidos 2D Cuadrada
en un espacio Homogéneo

jecutar plegamiento de una %,
secuencia de aminoacidos 2D Triangular %,
en un espacio Homogéneo N
%, %
'o@ N 44
N7 W
NN
0N
Ejecutar plegamiento de una S
secuencia de aminoacidos 3D Cubico - \_\_d@pend ) .
en un espacio Homogéneo RN X

Editar propiedades
del plegamiento

Usuario
Registrado jecutar plegamiento de una /,,—"’\de(\oe
Usuario secuencia de aminoéacidos 2D Cuadrada 02 I
Visitante. en un espacio Correlacional /'?74 .
R
0‘\6 .
e ég,Q ol
= . L" S @
jecutar plegamiento de una S8
. RO . @
secuencia de aminoacidos 2D Triangular S
en un espacio Correlacional l;;bQ
SV

jecutar plegamiento de una
secuencia de aminoacidos 3D Cubico
en un espacio Correlacional

Figura 7: Diagrama de casos de uso: Gestién de Plegamientos.



Publicar Post .

Buscar Post

Usuario
Registrado.

<

Eliminar Post

Visualizar Post

s
. e 66Q
Usuario A
Visitante. Editar Post L
Figura 8: Diagrama de casos de uso: Gestion de Proyectos.
Visualizar redes correlacionadas
Interaccion de las redes correlacionadas
Seleccién de una red correlacionada
Usuario
Reg'Stra.dO/ Cuadro de seleccion del area
Usuario .
- de la red correlacionada
Visitante.

Confirmacion del area seleccionada
de la red correlacionada

Figura 9: Diagrama de casos de uso: Gestion de Redes Correlacionadas.



Generacion y visualizacion de graficos
2D fitness vs generacion

eneracion y visualizacion de gréaficos 2D
radio de giro promedio vs generacion

Usuario ., . . . e
Registrado/ eneracion y visualizacion de graficos 2D
Usuario distancia maxima vs generacion
Visitante.

eneracion y visualizacion de graficos 2D
relacién fithess padres/hijo

Figura 10: Diagrama de casos de uso: Gestién de Gréficos.



1.8. Especificacion de requerimientos

1.8.1. Requerimientos funcionales

Funcionalidad a Funcionalidad

Actor nivel superior detallada

Ejecutar plegamiento de una secuencia de
aminodcidos 2D Cuadrada en un
espacio Homogéneo.

Ejecutar plegamiento de una secuencia de
aminodcidos 2D Triangular en un
espacio Homogéneo.

Gestion de
plegamiento

Ejecutar plegamiento de una secuencia de
aminodcidos 3D Cubico en un
espacio Homogéneo.

Ejecutar plegamiento de una secuencia de
aminodcidos 2D Cuadrada en un
espacio Correlacional.

Ejecutar plegamiento de una secuencia de
aminodcidos 2D Triangular en un
espacio Correlacional.

Usuario
Registrado

/ Usuario

.. Ejecutar plegamiento de una secuencia de
Visitante

aminodcidos 3D Cubico en un
espacio Correlacional.

Editar propiedades del plegamiento.

Visualizacion de las redes correlacionadas
proporcionadas por la aplicacion.

Gestion de panel de | Interaccion de las redes correlacionadas
redes correlacionadas | proporcionadas por la aplicacion.

Seleccion de la Red Correlacionada donde
se desea efectuar el plegamiento de la
secuencia de aminoacidos.

Cuadro de seleccion del area de la
red correlacionada.

Confirmacion del area seleccionada de
la red correlacionada.

Visualizar plegamiento en 3D cubico en
un espacio homogéneo.

Visualizar plegamiento en 3D cibico en
un espacio correlacional.

Interaccion con las conformaciones 3D
cubico en un espacio homogéneo.

Gestion de
visualizacion 9



Table 1 continued from previous page

Interaccidn con las conformaciones 3D
cubico en un espacio correlacional.

Visualizar plegamiento 2D cuadrado en
un espacio homogéneo.

Visualizar plegamiento 2D cuadrado en
un espacio correlacional.

Interaccion con las conformaciones 2D
cuadrado en un espacio homogéneo.

Interaccién con las conformaciones 2D
cuadrado en un espacio correlacional.

Visualizar plegamiento 2D triangular en
un espacio homogéneo.

Visualizar plegamiento 2D triangular en
un espacio correlacional.

Interaccion con las conformaciones 2D
triangular en un espacio homogéneo.

Interaccion con las conformaciones 2D
triangular en un espacio correlacional.

Exportar imagen de un plegamiento.

Gestion de Posts

Buscar post.

Visualizar post.

Tabla 1: Requerimientos Funcionales, Usuario Registrado / Usuario Visitante.
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1.8.2.

Funcionalidad a Funcionalidad
Actor . .
nivel superior detallada
Guardar Proyecto.
. Modificar Proyecto.
Gestion de — y
Eliminar Proyecto.
Proyectos
Consultar Proyectos
. Consultar Proyecto en especifico.
Usuario -
Reeistrado Publicar post.
& Gestion de Posts | Eliminar post.
Editar post.
Editar perfil.
Gestion de Perfil | Cerrar sesion.
Iniciar sesion.
Usuario . . .
.. Gestion de Perfil | Realizar registro.
Visitante

Tabla 2: Requerimientos Funcionales,

Requerimientos no funcionales

Usuario Registrado / Usuario Visitante.

Requerimientos no funcionales

La arquitectura 16gica de cada sistema debe ser Model-View-Controller (MVC) Multicapa.

La arquitectura fisica del sistema serd Cliente-Servidor Web.

Proporcionara un nivel de seguridad diferente para cada tipo de usuario.

El sistema se conectara a una base de datos

El sistema debera ser altamente visual e interactivo

Tabla 3: Requerimientos No Funcionales.
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1.9. Glosario

Entidad Descripcion Clase
. Aplicacién de Software que puedes utilizar accediendo a un
Sistema web . . . . No
servidor web a través de Internet o de una intranet mediante un navegador.
. Al sistema se pueda acceder desde cualquier navegador web
Multiplataforma ) P . 4 & No
en diferentes sistemas operativos.
Persona registrada dentro del sistema web I-Foldameric
Usuario con el beneficio de disfrutar todas las funcionalidades que le Si
corresponde.
Usuario Persona capaz de usar el simulador de plegamiento de proteinas que No
visitante ofrece I-Foldameric, exceptuando funcionalidades de guardar resultados.
Forma en que un usuario, hace publicos resultados (proyecto)
Post obtenidos con la plataforma I-Foldameric para que otros usuarios Si
puedan consultarlos.
Forma en que un usuario, tiene la posibilidad de almacenar los resultados .
Proyecto . . ) . . . Si
obtenidos después de la simulacién del plegamiento de una proteina.
. Secuencia de aminoécidos de diferentes tipos. Estos se pueden
Proteina o . . e . . No
dividir en dos tipos, Hidrofébico e Hidrofilicos.
Cadena alfabética de longitud L, escrita a partir de un alfabeto de 2
Secuencia caracteres (H, P) o de un alfabeto de 20 caracteres (los principales 20 No
aminodacidos).
. . Los aminodcidos son moléculas que se combinan para formar proteinas.
Aminoacido o , . . No
Los aminodcidos y las proteinas son los pilares fundamentales de la vida.
El Modelo HP de Dill, consiste en separar a las proteinas en dos tipos:
Modelo . - . Jo . .
P Hidrofilicos e Hidrofébicos. Asignando un color especifico a cada una No
de estas.
Algoritmo Los algoritmos evolutivos son métodos de optimizacién y busqueda Si
Evolutivo de soluciones basados en los postulados de la evolucién bioldgica.
Fitness Valor asignado a cada conformacion de una poblacion. Este valor Si
es obtenido a partir de su forma de plegamiento y que tan optimizado esté.
Operador Un operador genético son las partes que conforman un No
Genético algoritmo evolutivo. Y son esenciales para el funcionamiento de este.
Operador El operador de cruce, se encarga de realizar el cruce y obtencion de
Genético de nuevas conformaciones. El cruce se realiza con dos padres, obtenidos Si
Cruce de una poblacién.
Operador El operador de seleccion es el encargado de; mediante un proceso de
Genético de seleccidn especializado, realizar la seleccién de las conformaciones Si
Seleccion a cruzar.
.. El elitismo consiste en, mediante el operador de seleccion, conservar )
Elitismo . . e . Si
un n porcentaje de los mejores individuos de una poblacion.

12



Table 4 continued from previous page

Entidad Descripcion Clase
Operador El operador genético de mutacion es el encargado de realizar mutaciones
Genético de luego de un cruce de dos padres. La mutacion es realizada con técnicas Si
Mutacién especiales.
Operador . . .
L El operador de formacion de parejas, es el encargado de seleccionar
Genético de . . .
. las parejas a cruzar, luego de haber realizado la parte del operador Si
Formacion de .
. de seleccion.
Parejas
Operador El operador genético encargado de la generacidn de puntos tiene la tarea
Genético de de generar puntos que serdn una conformacion. La generacion de estos S
Generacién de | puntos se realiza de forma especifica, considerando la posicién de cada
puntos n-1 punto.
Experimento Un experimento consiste en una n cantidad de generaciones obtenidas. No
X i . . . .
P Esta n es proporcionada por el usuario que quiere simular el plegamiento.
. Una generacion es un conjunto de k conformaciones. Las generaciones .
Generacion . L Si
van cambiando conforme se ven afectadas por los operadores genéticos.
Una conformacion es la representacion computacional de un plegamiento
Conformacién | de una proteina. Donde cada conformacion esta representada por los Si
puntos de las posiciones de cada aminoécido en el plano 3D y 2D.
Plecamiento El plegamiento es el resultado obtenido luego de aplicar el algoritmo No
i X . . .
£ evolutivo, donde podemos ver en el simulador como se plegé la proteina.
Plecamiento El plegamiento homogéneo consiste en que la proteina que se esta
£ . plegando, no tiene restricciones o barreras de en que posicion X, y, Z sé No
homogéneo
puede plegar.
El plegamiento correlacional tiene restricciones que afectan al
Plegamiento plegamiento. Es decir, hay posiciones X, y, z que el plegamiento no puede No
correlacional | tomar, provocando que los resultados pueden ser diferentes al
plegamiento homogéneo.
Red Una red correlacional es la encargada de indicar en que posiciones X, y, Z Si
correlacional | un plegamiento se puede realizar su plegamiento.
Los resultados son los experimentos obtenidos luego de aplicar €l
Resultados algoritmo evolutivo. En estos los experimentos tienen generaciones Si
y las generaciones conformaciones.
El visualizador de resultados se encarga de pasar la informacion obtenida
Visualizador de | con el algoritmo evolutivo a una interfaz gréfica, donde el usuario puede No

resultados

interactuar con los resultados, ampliando totalmente la usabilidad de
la plataforma I-Foldameric.
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Table 4 continued from previous page

Entidad

Descripcion

Clase

Graficas de
resultados

Las graficas de resultados se realizan con base en el fitness y radio de
giro. Estas sirven para dar una interpretacion mas completa a los
resultados, y complementar el trabajo ya realizado por el algoritmo
evolutivo.

No

Tabla 4: Glosario

1.10. Modelo de Dominio

ProjectsManager PostsManager ProfileManager Administrative Manager B A D
+ field: type ) + field: type + field: type. +field: type + field: type
+ method(type): type + method(type): type + method(type): type + method(type): type + method(type): type
Project Post User Evolutionary Algorithm
+field: type +field: type + field: type: +field: type
+ method(type): type + method(type): type + method(type): type +method(type): type
EA Simple EA RankGA
Results + field: type + fild: type
+ field: type:
— + method(type): type + method(type): type
+ method(type): type
Crossover Operator Elitism Selection Operator Mutation Operator
+ field: type +field: type +field: type + field: type:
+ method(type): type + method(type): type + method(type): type + method(type): type
One Point Uniform K
+ field: type + fild: type: ( W Random Predefined
Roulette Top Percent + field: type +field: type
+method(type): type E— + type
oints
+ field: type. + field: type. + method(type): type + method(type): type
+ field: type
+ method(type): type + method(type): type
+ method(type): type
Tournament Population Decimation
+ field: type + fild: type
+ method(type): type + method(type): type

Figura 11: Modelo del Dominio.

1.11. Plan de iteracion

Las actividades que se llevaran a cabo en la primera iteracion son las siguientes:

» Refinamientos

* Refinamiento del objetivo

14




Refinamiento de visién (opcionalmente)

Elaboracion de bocetos

Refinamiento de modelos de contexto

Refinamiento diagrama de casos de uso

Refinamiento especificacion complementaria

Refinamiento glosario

Inicio y refinamiento del modelo de disefio basado en el modelo del dominio
= Validacién de requerimientos

* Validacién con diagramas de actividades

* Validacién con diagramas de secuencia

= Diagrama de clases

15



2. Fase de elaboracion

2.1. Elaboracion de bocetos

Login Register

Universidad Autonoma Metropolitana.

Figura 12: Boceto de la pantalla de inicio de I-Foldameric.
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Login Register

SIGN IN

Universidad Autonoma Metropolitana.

Figura 13: Boceto de la pantalla de login de I-Foldameric.

Login Register

SIGN UP

Universidad Autonoma Metropolitana.

Figura 14: Boceto de la pantalla de registro de I-Foldameric.
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Login Register

INSTRUCTIONS FOR USE FOLDING CONFORMATION EXPORT CONFORMATION

Universidad Autonoma Metropolitana.
t li - t vehicula

Figura 15: Boceto de la pantalla de resultados de I-Foldameric.

Login Register

Folding results

0 0

SCROLL BAR UP SCROLL BAR DOWN CLICK LEFT
With this command you can do  With this command you can do Keep press if you want to
zoom in (+). zoom out (). move the foldameric to

another place.

FOR 3D SPACE FOR 3D CORRELATED SPACE

FIND SCROLL BAR BELOW THE CANVAS
CLICK RIGHT Slide the bar to fade the number of correlation
Keep press if you want to rotate the fold within points you want to observe.
its own axis by 360 °.

Universidad Autonoma Metropolitana.

Praesent sed lobortis mi. Suspendisse vel placerat ligula amus sem lacus. Ut vehicula
rhoncus elementum. Etiam quis tristique lect liguam in arcu eget veli

Figura 16: Boceto de la pantalla de instrucciones de I-Foldameric.
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2.2. Diagramas de actividades

Figura 17: Diagrama de Actividades.
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2.3. Diagrama de Clases

Figura 18: Diagrama de Clases del sistema I-Foldameric.
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2.4. Diagramas de paquetes

Models: Backend

EvolutionaryAlgorithm Package

Personal Package

Generate Points Types. Crossover Types

Couple Formation Types Data Package

Mutation Types

ey ==

OtherGeneticTechniques.
=
[—— | —— [ | E—— = o]
‘w-unp- ‘ ‘m-uu‘- ‘ 4‘-@“«* }—>{~n-uw e e _
= == | = o]
Figura 19: Diagrama de Paquetes Backend: capa Model
Controllers: Backend
1
Evolutionary Algorithm Administrative Post Project Profile
Controller Controller Controller Controller Controller
+ field: type + field: type + field: type + field: type + field: type
+ method(type): type + method(type): type + method(type): type + method(type): type + method(type): type

Figura 20: Diagrama de Paquetes Backend: capa Controller
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Routes: Backend

1
Api Channels Console Web
+ field: type + field: type + field: type + field: type
+ method(type): type + method(type): type + method(type): type + method(type): type

Figura 21: Diagrama de Paquetes Backend: capa Routes

Backend

Models

Evolutionaryigorithm Package

Personal Package

Crossover Types

Generate Points Types

Data Package

Figura 22: Diagrama de Paquetes Backend
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components

+ method(type): type

+method(type): type

home login
1 1
home.component.html home.component.ts login.component.html login.component.ts
+field: type. + field: type + field: type + field: type

+method(type): type

+method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

register results
1 1
register. html ts result: htm! results. ts
+field: type. +field: type +field: type + field: type

+ method(type): type

+method(type): type

inject-new-material

inject-new-material.
htm!

inject-new-material.
ts

+ field: type

+field: type

+ method(type): type

+ method(type): type

folding

folding.component.html

folding.component.ts

+ field: type

+ field: type

+ method(type): type

+ method(type): type

user-edit

user-edit.component.html|

user-edit.component.ts

+ field: type

+ field: type

+method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

folding projects
folding.component.html folding.component.ts project: html projects. 1
+field: type + field: type + field: type + field: type

+method(type): type

+method(type): type

correlated-networks
1
twork works.
ccomponent.html component.ts
+ field: type + field: type
+ method(type): type + method(type): type

save-project
1
.html s
+ field: type +field: type
+ method(type): type + method(type): type

Figura 23: Diagrama de Paquetes Frontend: capa components

Services
engine2dcorrelated. engine3dcorrelated. evolutionaryAlgorithm. global.ts justShow3dcorrelated. justShow2dcorrelated.
service.ts service.ts service.ts service.ts rvice
+ field: type
+ field: type + field: type + field: type + field: type + field: type

+ method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

engine.service.ts

engine3-d.service.ts

+ field: type

user.service.ts

+ field: type

+ field: type

+ method(type): type

+ method(type): type

+ method(type): type

project.service.ts

result-data.service.ts

+ field: type

+ field: type

+ method(type): type

+ method(type): type

Figura 24: Diagrama de Paquetes Frontend: capa services
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models

evolutionaryAlgorithm.ts

folding.ts

project.ts

user.ts

+ field: type

+field: type

+field: type

+field: type

+ method(type): type

+method(type): type

+method(type): type

+method(type): type

Figura 25: Diagrama de Paquetes Frontend: capa models

Frontend
components
home login folding
 — /

e [ | B oo | e [ |
oo | [ e S \ [Fssoen | [ \
e | | e | | e |

register results i

T . e
[ | | [ | | ] R rr—
St | [ ‘ oo | [ \ e | [ ‘
motodvporbre | |[smobodtortee | motodtportre | |[smebodtmortee | [emmiterooe | [rmabostvroee |

[
inject-new-material correlated-networks projects
 —  — /
P o e e e [ |
i T
e oaoee T = D | == |
+ methodtype): type + method(type): ype. + metnod(type): type. + methodiypel: type. ‘ + methoditype): type ‘ ‘ + methodtype): type \
save-project
/
E—— ..
i v
T i e

l

-+ methodype): type

-+ methodype) type

Services

+ methodi(ype):type.

+ methodiype):type

+ methoditype): type

[ onommaoricons | [ engmesasmnicons_| [ wmaoricons | [ oropetaorionss | [ namzoricoss|
+fld: type ‘ +flel: type ‘ + fld: type ‘ +flel: type ‘ + feld: type ’\<
= | == el \ | = |

+ methodiype):type.

Figura 26: Diagrama de Paquetes Frontend
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2.5. Inicio de la arquitectura de software

2.5.1. Arquitectura légica

EE Frontend EE Backend

Controllers

Components

A (i

J
Services Routes

L > Models —> Mocels

Figura 27: Nicleo Arquitectonico del sistema I-Foldameric.

"

Figura 28: Nucleo Arquitecténico del sistema I-Foldameric: Paquetes y clases.
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2.5.2. Glosario para las vistas

Clase Descripcion

Esta interfaz grafica se encarga de presentar posts, o
publicaciones propias y de otros usuarios, ademds de presentar
noticias asociadas de la plataforma.

home.component.
html

En esta interfaz gréifica se presenta el formulario de login

login.component. : .. )
& P de usuarios, permitiendo acceder mediante el uso de

html credenciales a més funcionalidades de la plataforma.
Esta interfaz grafica se encarga de presentar el formulario
folding.component. que permite al usuario introducir los pardmetros
html necesarios del algoritmo evolutivo para el plegamiento
de proteinas.
. En esta interfaz grafica permite al usuario realizar €l
register.component. . ) . .
html registro de sus datos para acceder a mds funcionalidades
de la plataforma.
Esta interfaz grafica se encarga de presentar los resultados
del un plegamiento de proteina. Ademads, permite
results.component. visualizar analiticas correspondientes al comportamiento
html del algoritmo evolutivo exportar plegamientos y

visualizar las instrucciones para interactuar
con la plataforma.

Esta interfaz grafica le permite los usuarios registrados
modificar sus datos personales en la plataforma
I-Foldameric.

user-edit.component.
html

En esta interfaz gréifica se presenta al usuario él
formulario, donde puede seleccionar

inject-new-material.component. . .. . . .
el material genético para realizar volver a ejecutar €l

html . . . .
algoritmo evolutivo, con una generacion especificada por el
usuario.
projects.component. Esta interfaz grafica permite visualizar e interactuar
html con los proyectos almacenados pertenecientes al usuario.

En esta interfaz gréfica se presenta al usuario las redes
correlated-networks.component. | correlacionadas que estdn disponibles para su uso en €l

html plegamiento de proteinas en un espacio correlacional
2D cuadrado y correlacional 3D cubico.

Esta interfaz grafica se solicita al usuario los datos
correspondientes de un proyecto para almacenarlo
en él DataSet del sistema I-Foldameric.

save-project.component.
html

Tabla 5: Glosario de las vistas.
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2.5.3. Glosario para el controlador

Clase Descripcion
Este controlador es el encargado de recibir los datos
del AE desde el frontend, para su ejecucion y
EvolutionaryAlgorithm posterior a ella, de,.volver el codigo de respuesta
Controller HTTP correspondiente y los datos de respuesta de la

l6gica del negocio. También se encarga de delegar los
datos al modelo para la funcionalidad inyeccion de
material genético".

AdministrativeController

Este controlador cumple la tarea de otorgar o remover
permisos administrativos a usuarios del sistema
I-Foldameric, y envia como resultado el cédigo de
respuesta HTTP y la de la l6gica de negocio.

PostController

El controlador PostController se encarga de administrar
el contenido de los posts, envia estos datos a la

l6gica de negocio para su procesamiento y devuelve la
respuesta HTTP y la de la l6gica de negocio.

ProjectController

Este controlador se encarga de administrar los proyectos
de los usuarios, recibiendo el contenido de los mismos,
y delegdndolos a la 16gica de negocio. Devuelve la
respuesta HTTP y la de la 16gica de negocio.

ProfileController

El controlador ProfileController se encarga de

recibir la informacién de los usuarios registrados en €l
sistema I-Foldameric, de esta manera, envia la
informacion a la 16gica de negocio. Como resultado
devuelve la respuesta HTTP y de la 16gica

de negocio.

Tabla 6: Glosario del controlador.
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2.6. Diagramas de secuencia

2.6.1. Diagramas de secuencia entre la vista y el controlador

User Frontend - Components Frontend - Services Backend - Controllers
folding. result " EvolutionaryAlgorithm EvolutionaryAlgorithm
Ejecutar Algoritmo Evolutivo i i i
‘U new Folding€omponent()

FoldingComponent.
onSubmit(foldingForm)

new EvolutionaryAlgorithmServices()

EvolutionaryAlgorithm
Services.execute()

new HttpClient()

HttpClient.post(url, params, headers)

5 ) S,
return response

return response
5 ) S,
return response

new Router()

return Template

: Router.navigate H
S (Template)

Figura 29: Diagrama de Secuencia: Ejecutar el Algoritmo Evolutivo.

User Frontend - Components

i s e, ResultsComponent
! html

Consultar gréfica de la suma de cada

generacion : :
new (#SumFitnessModal) M
( ..............................................
return #SumFitnessModal
Ingresa el nimero de experimento
> new ResultsComponent()
ResultsComponent.graphSum
Fitness(sumGeneration)
( ___________________________________________

€ return void L]

T return #SumFitnessModal con las

analiticas correspondientes

Figura 30: Diagrama de Secuencia: Graficar el comportamiento de la suma de cada Generacidn.
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User Frontend - Components

results.component.

htm ResultsComponent

Consultar grafica de una generacion

en particular
new (#ParticularGenerationModal)
15
return #ParticularGenerationModal
Ingresa el nimero de experimento.
Ingresa el nimero de generacion. > new ResultsComponent()
ResultsComponent.graphFitness
ParticularGeneration(generationP)
( ___________________________________________
< return void
return #SumFitnessModal con las

analiticas correspondientes

Figura 31: Diagrama de Secuencia: Graficar el comportamiento de una Generacién en Particular.

User Frontend - Components

results.component.

htmi ResultsComponent

Consultar grafica del promedio de radio de giro y
del maximo diametro

new (#AverageRadiusAndDiameter)

- = m e e

return #AverageRadiusAndDiameter

Ingresa el nimero de experimento.

» new ResultsComponent()
ResultsComponent.graphsAverage
Radius(sumGeneration)
( ___________________________________________
< return void
return #SumFitnessModal con las

analiticas correspondientes

Figura 32: Diagrama de Secuencia: Graficar el comportamiento del promedio de Radio de Giro y promedio de la
Distancia Maxima.
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User

Frontend - Components Frontend - Services

EngineaDCorelated ‘ Engne2DConelated
Senvice Senvice

[ eomees |

Exporta imagen como GIF

new ResultsComponent()

RosutsComponert
[P o

eieccion Dimensiar| J
[Espacio Homogéneo)
| et
if (dimension.type =30 cubic)

new EngineaDSeryica()

Engine3DService.canvas.fo
DataURL(‘image/gif, 1

new EngineService()

retu image

else:

EngineService.canvas to
DataURL("imagelgif, 1.0)

retum imag

[Seleccion Dimension J
spacio Corrlacional
mEsrTEy

if (dimension.type =='30_cubic)

new Engine3DCorrelatedService()

Engine3DCorrelatedServiée.canvas.
toDataURL('imagelgi, 1.0)

retum image

new Engine2DCorrefatedService()

Engine2DCorrelatedService.canvas.
toDgtaURL (magelgi”, 1.0)

retun imdige.

retumiimage

Figura 33: Diagrama de Secuencia: Exportar el Plegamiento de una Conformacién como GIF.

User

Frontend - Components Frontend - Services

Engine3DCorrelated Engine2DCorrelated
Sonvice Senvice

I | | [ oo ]

Exporta imagen como JPEG

new ResultsComponent()

ResultsComponert.
GeneratelMGas PEG()

eieccion Dimension J
[Especio Homogéned
|| [spacio Homogénes

f (dimensiontype == "3D_cubic)

new EngineaDSeryice()

Engine3DSenvice.canvas fo
DataURL(‘imagefjpeg"’, 1

new EngineService()

return image

EngineService.canvas.to
DataURL("image/jpeg”, 1.0}

rotur imagy

[Seleccion Dimension J
spacio Corelacional
[ [Zeclon |

if (dimension.type =30 cubic)

new Engine3DCorrelatedService()

Engine3DCorrelatedServige.canvas.
toDataURL((imageljpeg", 1.0)

retum image

else:

new Engine2DCorrefatedService()

Engine2DCorrelatedService.canvas.
toDataURL(imageljpeg”, 1.0)

retum imdige.

retumjimage

Figura 34: Diagrama de Secuencia: Exportar el Plegamiento de una Conformacién como JPEG.
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User

Frontend - Components

Exporta imagen como JPG

new ResultsComponent()

Frontend - Services

| [ e |

EngineaDCorrelated
Service

Engine2DCorrelated
Service

ResultsComponent.
GenerateIMG()

eieccion Dimensiar| J
[Espacio Homogéneo)

| et

if (dimension.type =30 cubic)

new EngineaDSeryica()

-

DataURL(‘imagefipg", 1

retu image

else:

new EngineServi

ce()

Engine3DService.canvas.jo

)

EngineService.canvas.to
DataURL("mageljpg", 1.0)

retum imag

[Seleccion Dimension J
spacio Corrlacional
mEsrTEy

if (dimension.type =='30_cubic)

new

Engine3DCorrelatedService()

Iz

retum image

new Engine2DCorrefatedService()

Engine3DCorrelatedServiée.canvas.
toDataURL(‘image/jpg’, 1.0)

roturn im:

P

Engine2DCorrelatedService.canvas.
toDafaURL("imageljpg", 1.0

Figura 35: Diagrama de Secuencia:

User

retumiimage

Frontend - Components

Exporta imagen como PNG

new ResultsComponent()

Frontend - Services

Exportar el Plegamiento de una Conformacién como JPG.

| [ e

|

Engine3DCorrelated
Sonvice

Engine2DCorrelated
Senvice

ResultsComponerl.
GenerateIMGasPNG()

[l

eieccion Dimension J
[Especio Homogéned

|| [spacio Homogénes

i (cimension type =='30|_cubic)

new EngineaDSeryice()

return image

new EngineServic

-

Engine3DService canvas.
DataURL("image/png’, 1.

e()

EngineService.canvas

.

rotur imagy

[Seleccion Dimension J
spacio Corelacional

e

if (dimension.type =30 cubic)

new Engine3DCorrelatedService()

2

else:

retum image

new Engine2DCorrefatedService()

Engine3DCorrelatedServige.canvas.
toDataURL(fimage/png", 1.0)

return i

Engine2DCorrelatedService. canvas.
toDataURL(1imagelpng", 1.0)

Figura 36: Diagrama de Secuencia: Exportar el Plegamiento de una Conformacién como PNG.

retum:

image
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Frontend - Services

vser
Frontand -Componerts
i ‘ = el
o ResuComponari)
Resucomponen
GeneratelMGasTIFF()
ke )
if (dimension.type == '30_cubic')
[ ——
EngDsaniccanesio
Fihroliotit
oo
ECTET
e
Sttt
Tt
S |
Coranra
if (dimension.type == '30_cubic')
[ e ——
toDataURL("imagetiff?, 1.0)
S
[ p—
S —
H retumimage H

Figura 37: Diagrama de Secuencia: Exportar el Plegamiento de una Conformacién como TIFF.

Frontend - Services Backend - Controllers

Ejecuta guardar un proyecto

<save-project></save-project>

retum thrfplate

Ingresa el nonfbre del proyecto

proyecto

Ejecuta el

SaveProjectComponent.
saveProject()

retum void

new ProjectService()

ProjectService.save(
e "ot tokom
new HitpClient()
HitpClient past(ur, parans, headers)
retum response
retum response

rétum response

retum response. T

return response

retum response.

Figura 38: Diagrama de Secuencia: Guardar los resultados del Algoritmo Evolutivo como Proyecto.
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Frontend - Components. Frontend - Services.

vser
= e T | e ErgnesbCorated EranezbCorated
html L | & ervice
Seecciona f etiert
Soesaon s genaacin
Saccma s Cotomacen
Socta o Pagarieto do'a
Gontomacen
new ResultsComponent()
RosutsConpongnt.
:‘ ‘onSubmit(conformationForm)
Sossin b
EspacioHomogine
if (dimension. type '30_cubic’)
oy EnginesDSryl)
e
Scene(renderCanvas,
[
ErgineaDSencs
[ o
e ot g
ase:
new EngineService()
Seonaronsaicanas
conformationClone)
EngineService animate()
T
SeecanDiers
i Gaaos
i menson.ypo — 30 cubi)
new Engine3DCorrelatedService()
EnginesDCorslied
SarasongOnbesto)
e e
Scene(renderCanvas,
conformationClone, arrayCybes)
EngineaDCoroliod
:‘ ‘Service animate()
e cnfraton odng
a:

Tl gkeocariaes
Service.ngOnDestroy()

Engino2DCoroltod
[P bty

Engine2DCorrelatedService.croate

conformationClone, arrayCubes)

return conformtion folding

Figura 39: Diagrama de Secuencia: Plegar una Conformacion de un Experimento y Generacidn en particular.
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2.7. Refinamiento de bocetos

I-Foldameric Login

conformation conformation conformation
image image image

I-FOLDAMERIC

INTELLIGENT HP FOLDAMER DESIGN

Aminoacid or HP Sequence

Space Types Space Dimensions Optimization Algorithms
Selection Operator CrossOver Operator Mutation Operator

Figura 40: Refinamiento del boceto de la pantalla de inicio de I-Foldameric.
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I-Foldameric Login Register

Welcome back!

Email

conformation Password
image

Remember password

Forgot password?

Universidad Autonoma Metropolitana.

Praesent sed lobortis mi. Suspendisse vel placerat ligula. Vivamus ac sem lacus. Ut vehicula
rhoncus elementum. Etiam quis tristique lectus. Aliquam in arcu eget veli

Figura 41: Boceto de la pantalla de login de I-Foldameric.

I-Foldameric Login Register

Signhup

Name
Surname
conformation
image "
g Email
Password

Universidad Autonoma Metropolitana.

Praesent sed lobortis mi. Suspendisse vel placerat ligula. Vivamus ac sem lacus. Ut vehicula
rhoncus elementum. Etiam quis tristique lectus. Aliquam in arcu eget veli

Figura 42: Refinamiento del boceto de la pantalla de registro de I-Foldameric.
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Register

I-Foldameric Resuits Login

Folding results

Consult here the results returned by the Evolutionary Algorithm!

Analysis and improvement of results!!

GRAPHS OF THE FOLDING BEHAVIOR

Fold a conformation!!

Experiment Generation Conformation

INSTRUCTIONS FOR USE FOLDING CONFORMATION EXPORT CONFORMATION

Figura 43: Refinamiento del boceto de la pantalla de resultados de I-Foldameric. (1)

Register

I-Foldameric Resuits Login

Experiment Generation Conformation

INSTRUCTIONS FOR USE FOLDING CONFORMATION EXPORT CONFORMATION

SAVE AS PROJECT!

Universidad Autonoma Metropolitana.
at ligula. Vivam m lacus. Ut vehicula

Praesent sed lobortis mi. Suspendi | plac
rhoncus elementum. Etiam quis tristique lectus. Aliquam in arcu eget veli

Figura 44: Refinamiento del boceto de la pantalla de resultados de I-Foldameric. (2)
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I-Foldameric Login Register

Instructions to interact with foldameric.

For all space dimension

SCROLL BAR UP SCROLL BAR DOWN CLICK LEFT
With this command you cando  With this command you can do Keep press if you want to
zoom in (+). zoom out (-). move the foldameric to
another place.

FOR 3D SPACE FOR 3D CORRELATED SPACE

FIND SCROLL BAR BELOW THE CANVAS
CLICK RIGHT Slide the bar to fade the number of correlation
Keep press if you want to rotate the fold within points you want to observe.
its own axis by 360 °.

Figura 45: Refinamiento del boceto de la pantalla de instrucciones de I-Foldameric.
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3. Fase de construccion

3.1.
3.1.1.

Diseno detallado

Identificacion de métodos y atributos

EvolutionaryAlgorithm
Manager

private $params_array

construct($params_array)
destruct()
executeEvolutionaryAlgorithm()
executelnjectNewMaterial()

Evolutionary Algorithm

protected $hpSecuence

protected $spaceType

protected $dimensionType

protected $fileNameCorrelatedNetwork

protected $pointsCorrelatedNetworkSelected

protected $correlatedMatrix
protected $startingPoint

protected $selectionOperator
protected $percentOfTournament
protected $percentOfTopPercent
protected $crossoverType

protected $crossoverProbability
protected $mutationType

protected $isknowBestFitness
protected $fitnessValue

protected $conformationsNumber
protected $generationsNumber
protected $experimentsNumber
protected $sampling

protected $appliedSampling
protected $elitismSelected

protected $percentOfElitism
protected $functionType

protected $alphaValue

protected $currentExperiment = array()
protected $experiments = array()
protected $responseOfEA

protected $generationsJson = array()
protected $experimentsJson = array()
protected $injectNewMaterial
protected $percentageToReplace
protected $generationTolnject
protected $lengthMatrix

getAppliedSampling()
getValueSampling()
getResponseOfEA()
calculateSampling()
getExperiments()
saveGenerationsJson()
saveExperimentsJson()
getExperimentsJson()
executeVersion1()
executeVersion2()
executeAlgorithm()

EA Simple

private $mutationProbability

construct(
$hpSecuence,
$spaceType,
$dimensionType,
$fileNameCorrelatedNetwork,
$pointsCorrelatedNetworkSelected,
$selectionOperator,
$percentOfTournament,
$percentOfTopPercent,
$crossoverType,
$crossoverProbability,
$mutationType,
$mutationProbability,
$isknowBestFitness,
$fitnessValue,
$conformationsNumber,
$generationsNumber,
$experimentsNumber,
$sampling,
S$elitismSelected,
$percentOfElitism,
$functionType,
$alphaValue,
$injectNewMaterial = null,
$percentageToReplace = null,
$generationTolnject = null,
$lengthMatrix = null )

executeVersion1()

executeVersion2()

Generate Points

protected $hpSecuence;
protected $hpLength;
protected $points;
protected $rand;

protected $typeSpace;
protected $correlatedMatrix;
protected $startingPoint;
protected $dimension_type;
protected $function_type;
protected $alphaValue;
protected $lengthMatrix;

construct(
$hpString,
$typeSpace,
$correlatedMatrix,
$dimension_type,
$function_type,
$alphaValue,
$startingPoint = null,
$lengthMatrix=null )

destruct()

initializeGeneration($conformationsNumbers)

generatePoints($pointsChildren)
doPoints($childPoints_C, $i)

Figura 46: Identificacién de métodos y atributos. (1)
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Generate Square Points

doPoints($pointsChildren_C, $i)

Generate Cube Points

Fitness2DTriangle

private $points = array()
private $actualPosition = 0
private $nextPosition = 0
private $alphaHH = 0.0
private $alphaPP = 0.0

doPoints($pointsChildren_C, $i)

Generate Triangle Points

doPoints($pointsChildren_C, $i)

Fitness

private $points = array()
private $dimension_type
private $function_type
private $alphaValue

construct($points)

getFitnessDillModel()
getFitnessConvexFunction($alphaValue)
getFitnessConvexFunctionPolar($alphaValue)

Fitness3DCubic

private $points = array()
private $actualPosition = 0
private $nextPosition = 0
private $alphaHH = 0.0
private $alphaPP = 0.0

construct($points)

getFitnessDillModel()
getFitnessConvexFunction($alphaValue)
getFitnessConvexFunctionPolar($alphaValue)

construct( $points,
$dimension_type,
$function_type,
$alphaValue )

destruct()

getFitness()

Fitness2DSquare

private $points = array()
private $actualPosition = 0
private $nextPosition = 0
private $alphaHH = 0.0
private $alphaPP = 0.0

Conformation

private $fitness

private $positionindex

private $points

private $parents

private $radiusGyrationCM = array()
private $radiusGyrationRCDM
private $Dmax

construct($points)

getFitnessDillModel()
getFitnessConvexFunction($alphaValue)
getFitnessConvexFunctionPolar($alphaValue)

construct($points)
destruct()

getFitness()
setFitness($fitness)
setFitnessTo0()
setPositionIndex($position)
getPositionindex()
getPoints()

getParents()
setParents($parents)
getPointsJson()
genRadGyrCM()
genRadGyrRCDM()
genDmax()
getRadiusGyrationCM()
getRadiusGyrationRCDM()
getDmax()

Figura 47: Identificacién de métodos y atributos. (2)




Crossover Operator

protected $generation
protected $typeSpace
protected $typeDimension
protected $lengthHpString
protected $conformationsNumber
protected $crossoverProbability
protected $correlatedMatrix
protected $origenX

protected $origenY

protected $hpSecuence
protected $mutationType
protected $newGeneration
protected $functionType
protected $alphaValue
protected $lengthMatrix

construct( $generation,
$typeSpace,
$typeDimension,
$lengthHpString,
$crossoverProbability,
$correlatedMatrix,
$hpSecuence,
$mutationType,
$functionType,
$alphaValue,
$origenX = null,
SorigenY = null,
$lengthMatrix = null )
destruct()
getNewGeneration()
execute( $pointsParentOne,
$pointsParentTwo,
$newChildrenOne,
$newChildrenTwo,
$pointsChildren_C )
getChildrenOne()
getChildrenTwo()
make_seed()
decimalRandom()

checkSquareChildren( &$pointsChildren_C,

$movVectorValue,
&$pointsChildren,
$j)

checkTriangleChildren( &$pointsChildren_C,

$movVectorValue,
&$pointsChildren,
$i)

checkCubeChildren( &$pointsChildren_C,

$movVectorValue,
&$pointsChildren,
$i)

RankGACoupleFormation

construct($generation)
coupleFormation()

One Point

execute( $pointsParentOne,
$pointsParentTwo,
$newChildrenOne,
$newChildrenTwo,
$pointsChildren_C )

execute23( $lengthHpString )

Two Points

execute( $pointsParentOne,
$pointsParentTwo,
$newChildrenOne,
$newChildrenTwo,
$pointsChildren_C )

execute23( $lengthHpString )

Uniform

execute( $pointsParentOne,
$pointsParentTwo,
$newChildrenOne,
$newChildrenTwo,
$pointsChildren_C )

Couple Formation

private $generation

coupleFormation()
make_seed()

SimplexCoupleFormation

construct($generation)
coupleFormation()

Figura 48: Identificacién de métodos y atributos. (3)
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Selection Operator

protected $generation

Random

execute()
make_seed()
decimalRandom()

Roulette

execute($generation, $i)
make_seed()

Predefined

construct($generation)
execute($conformationsToSelectParemeter=null)

Top Percent

private $percent

construct($generation, $percent)
execute($conformationsToSelectParemeter=null)

Tournament

private $percent

execute($generation, $i)

Elitism

public $percentOfElitism

public $generation

public $selectionOperator

public $percentOfSelectionOperator
public $selectedConformations = array()

construct($generation, $percent)
execute($conformationsToSelectParemeter=null)

Population Decimation

construct($generation)
execute($conformationsToSelectParemeter=null)

Mutation Operator

construct( $percentOfElitism,
$generation,
$selectionOperator,
$percentOfSelectionOperator )

execute()

caseRoulette( $sizeGeneration,
$percentConformationsElitism,
&$indexSelectedConformations )

caseTournament( $sizeGeneration,
$percentConformationsElitism,
&$indexSelectedConformations )

caseTopPercent( $sizeGeneration,
$percentConformationsElitism,
&$indexSelectedConformations )

casePopulationDecimation( $sizeGeneration,
$percentConformationsElitism,
&$indexSelectedConformations )

Parents

private $parent1
private $parent2

execute($generation, $i)

construct()
destruct()

getParent1
setParent1
getParent2
setParent2

parent1)

)
$
)
$

parent2)

Figura 49: Identificacién de métodos y atributos. (4)




Correlated Netwok

private $fileName

private $correlatedMatrix = array()
private $upperLeft

private $upperRight
private $lowerLeft

private $lowerRight
private $startingPoint
private $width

private $height

private $amount = array()
private $density = array()
private $density2 = array()
private $x1

private $y1

private $higher = 0.0
private $typeDimension
private $lengthMatrix

construct( $fileName,
SupperLeft,
$upperRight,
$lowerLeft,
$lowerRight,
$typeDimension = null,
$lengthMatrix=null )
destruct()
getCorrelatedMatrix()
setCorrelatedMatrix($correlatedMatrix)
getStartingPoint()
readMatrix()
generateStartingPoint()

Generation

private $conformations = array()

private $sizeGeneration

private $indexSelectedConformations = array()
private $parentsList = array()

construct($conformations)

destruct()
calcPositionindexAndSizeGeneration()
getCloneGeneration()
getCloneGeneration()
setConformations($conformations)
getTotalFitness()

getSizeGeneration()
getOrderedConformations($order)
getindexSelectedConformations()
setindexSelectedConformations($arraylndex)
getSelectedConformations()
getParentsList()
setParentsList($parentsList)
convertToJson()

Point

private $xValue
private $yValue
private $zValue
private $letter
private $movVectorValue
private $way0 = true
private $way1 = true
private $way?2 = true
private $way3 = true
private $way4 = true
private $way5 = true

construct( $xValue,
$yValue,
$zValue,
Sletter,
$movVectorValue )
destruct()
getValueX
setValueX
getValueY
setValueY
getValueZ
setValueZ
getlLetter()
getMovVectorValue()
setMovVectorValue($movVectorValue)
isWay0()
setWay0($way0)
isWay1()
setWay1($way1)
isWay2()
setWay2($way2)
isWay3()
setWay3($way3)
isWay4()
setWay4($way4)
isWay5()
setWay5($way5)
resetR()

X)

)
$
)
3y)
)

$z)

Figura 50: Identificacién de métodos y atributos. (5)
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ProfileManager

private $params
private $params_array

construct($params, $params_array)
register()

login()

updateUser($token, $checkToken)
upload($image)
getimage($filename)

detail($id)

verifyCode($code)

User

protected $fillable
protected $hidden
protected $casts

projects()

ProjectsManager

index()

show($id)

store($params, $params_array,
$token)

updateProject($id,
$params_array,

$token)
destroyProject($id,

S$token)
uploadimage($params_array, $image)
getimage($filename)
getProjectsByUser($id)
getldentity($token)

Project

protected $table = 'projects’
protected $fillable

user()

Results

protected $table = 'results'
protected $fillable

Evolutionary Algorithm
Controller

execute(Request $request)
injectNewMaterial(Request $request)

Project
Controller

construct()

index()

show($id)

store(Request $request)
update($id, Request $request)
destroy($id, Request $request)
upload(Request $request)
getimage($filename)
getProjectsByUser($id)

Profile
Controller

register(Request $request)
login(Request $request)
update(Request $request)
upload(Request $request)
getimage($filename)
detail($id)
verifyCode($code)

Figura 51: Identificacién de métodos y atributos. (6)
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3.2. Administracion de archivos

En la Figura 52 se presenta el directorio raiz del sistema I-Foldameric. En el directorio raiz,
presentan dos carpetas, donde se hace la separacion del subsistema frontend y el subsistema backend.

[Z | = | ifoldameric - o x
Inicio Compartir  Vista (2]
B CHranerdeustapreva [ leonos muy grandes [ conos grandes l Agrupar por ¥ [ casillas de elemento =
5 tconos medianos ] Icones pequeiios Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de w = _  Ordenar s Opeiones
e o [ IR £ Lista 2 Detalles por~ i Ajustar todas las columnas | [] Elementos ocultos S
Faneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« v 4 || > Esteequipo > Discolocal (C) > wampbd > www > i-foldameric v o Buscar en i-foldameric
5 Acceso rapido
@ OneDiive - alumnos.cua
@ OneDrive - Personal L] LR
backend frontend
3 Este equipo
P Red

2 lementos =[]

Figura 52: Directorio raiz del sistema I-Foldameric.

En la Figura 53, se presenta la raiz del directorio backend del sistema I-Foldameric.

[ ] = | backend - o X

Inicio Compartir  Vista [2]
] CPuneldeustaprevs | 18 conos muy grandes & iconos grandes Agrupar por [ casitias de etementa =
sl Iconos medianos [ iconos pequefios - Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de = _  Ordenar oa ntos  Opciones
navegacién * W RS Lista == Detalles < por+ Ajustar todas las columnas ] Elementos ocultos s
Pancles Disefio Vista actual Mostrar u ocutar
« v 4 | » Esteequipo > Discolocal (C) » wampéd > www » i-foldameric > backend v o Buscar en backend

7 Acceso rapide

@ OneDrive - alumnos.cua. app bootstrap config database public resources routes storage tests .editorconfi .env.examp . gitattribut
e e
@ OneDrive - Personal

EDDBDDODDBDODDDOE®

& Red gitignore  styleciyml  artisan  composerj composer! databases docker-co  packegejs  phpunitx  READMEm  severphp  webpackm
< son ock al mposeyml on ml d ixjs

24 elementos ==

Figura 53: Directorio raiz del backend de I-Foldameric.
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En la Figura 54 podemos ver el contenido de la carpeta app, donde se resaltan las carpetas Http y
Models.

(%] + | app - o X
Iniio Compartir  Vista 2]
S A - Casillas de elements
| Ponel devisto previa = 1con03 muy orances = iconos grances I [ Agrupar por [ Casillas de elementa
Iconos pequefios - Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de Ordenar Ocultar elementos  Opdiones
navegacon - [ Panel de detalles Detalles = o Ajustar todas las columnas [ ] Elementos ocultos e e >
Paneles Diseiio Vista actual Mostrar u ocultar
<« v 4 | > Esteequipo > Discolocal (€) > wampsd > www > i-foldameric > backend > app v O Buscaren app
s Acceso rapido
@ OncDrive - slumnos.cua. Console  Exceptions  Helpers Hitp Models Providers

@ OneDrive - Personal
I Este equipo

¥ Red

6 elementos.

Figura 54: Directorio app de la carpeta backend.

En la Figura 55 se observa la carpeta Controllers del sistema I-Foldameric.

& < | Controllers - a X
o comparer | usta )

] lconos grandes 1 ] Agrupar por ~ [] Casias de etemento

\conos pequefios - Agregar columnas Extensiones de nombre de srchivo

W] THeoneldevista previa [ Iconos muy grandes

Iconos medianos

Panel de Ordenar Ocultar elementos  Opciones
navegacion - [TH Pane! e detalles £ Lista Detalles S | “ime Ajustartodas las columnas (] Elementos ocultos S aries P
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« © 4 ||« wamp64 » www » i-foldameric » backend » app » Hitp » Centrollers PR Buscar en Controllers
s Acceso rapido
@ OncDrive-alumnos.cua.  Administra  Controller.  Evolutionar  FoldingCo  GraphicCo  Informatio  PostCentro  ProfileCont  ProjectCon  PruebasCo  VisualizeCo
tiveControl php yhlgorithm  ntrollerph  ntrollerph  nController  llerphp  rollerphp  trollerphp  ntrollerph  ntrollerph
@ OneDrive - Personal ler.php Controller P b -php [ P
ehp
[ Este equipo
¥ Red

11 elementos

Figura 55: Directorio de los controladores.
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En la Figura 56 tenemos el directorio raiz Models, donde se encuentran toda la légica de negocio
de acuerdo a la presente documentacion.

[Z [ = | Models - D X
Inidio Compartir  Vista [2]
S A - Casillas de element
| CHPenel e vistoprevia = Icon0s muy randes () Iconos grandes l grupar por [ Casillas de elemento
<E Iconos medianos |7 Iconos pequeiios  + Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de e _  Ordenar o
navegacisn = I Rl i Lista Detalles T pare Ajustar todss las columnas [ Elementos ocultos
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« “ 4 || « Discolocal (C) + wampb4 » www > i-foldameric » backend > app » Models v o Buscar en Models
s Acceso répido
@ OneDrive - alumnos.cua. Data Evolutionar  Personal
yAlgorithm
@ OneDrive - Personal
[ Este equipo
i Red
3 elementos = E

Figura 56: Directorio Models.

En las Figuras 57, 58 y 67, se presentan los paquetes del backend de acuerdo a la organizacién
presentada en esta documentacion.

& [ = Data - o x
Iniia Compartir  Vista Q
= A - Casillas de element:
W] Hroneevstaprens S5 iconos moy oances (=] conos grances | Elrouerser [ Cesillas de clemento =
<l leonos medianos |3 iconos pequeios - Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de = _  Ordenar Ocultar elementos  Opdones
e [0 Banc lelctalles Lista =2 Detalles Sl == Ajustartodas las columnas [ ] Elementos ocultos seleccionado -
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« “ 4 [ <« Discolocal (C) > wamp4 > www > ifoldameric » backend > app > Models > Data v o Buscar en Data
 Acceso rapide
@ OneDrive - alumnos.cua. Postphp  PostsMana  Projectphp  ProjectsMa  Results.php
gerphp nagenphp
@ OneDrive - Personal
[ Este equipo
e Red
5 elementos i =

Figura 57: Directorio Data del modelo.
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= | EvolutionaryAlgorithm - o X

®

B CHewctacvmapron = lones oy oranass = fcancs srances 71 Agropar por - ] Casilos e elemento
S o S
Panel de _ Ordenar Ocultar elementos  Opciones
e [N ey clc e allcs Lista Detalles T Cpore {2 Ajustartodas las columnas [ Elementos ocultos Selecciomados -
Panaies Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« « 4 [« wempbd > www > i-foldameric > backend > app > Models > EvolutionaryAlgorithm v o O Buscar en EvolutionaryAlgorithm

# Acceso rapido

@ OneDrive - alumnos.cua. CoupleFor  CrossoverT  Evolutionar  FitnessFun  GenerstePo  MutationTy  OtherGenet  SelectionTy Conformati  Comelated  CoupleFor  CrossoverO

mationTp  ypes  yAlgorthm  ctions  intsTypes pes icTechniqu pes onphp  Networkp  mationph  peratorph
- Types o hp P P
3 Este equipo j J j J j j J j

& Red

w Evolutionar  Evolutionar  Fitness.php  FoldingMa  GeneratePo  Generation.  MutationO  Parentsph  Point.php  Selection0

@ OneDrive - Personal

YAlgorithm  yAlgorithm nagerphp  ints.php php perator.ph P peratorph
php  Managerp [ P
hp

22 elementos

Figura 58: Directorio EvolutionaryAlgorithm del modelo.

= | CoupleFormationTypes - o x

Wide  Comprts Vit )

| CHrencceustoprens [ fonos moy gandes

Iconos grandes [] Agrupar por = [ casillas de elemento

3 anos s - Pt E——————
Panel de Ordenar Ocutar clementos  Opciones
navegacion - L Fanel de detalles : Lista Detalles = pore F Alustartodas las columnas [ Elementos ocultos ST EReCES £
Paneles Diseio Vista actual Mostrar u ocultar
« « 4[|« backend > spp > Models > EvolutionaryAlgorithm > CoupleFormationTypes v o O Buscar en CoupleFormationTypes

# Acceso rapido

@ OneDrive- 2lumnos.cuz.  RankGACo

SimplexCo
upleFormat  upleFormat
@ OneDrive - Personal lonphp  ion,php
[ Este equipo
& Red
2 elementos

Figura 59: Directorio CoupleFormationTypes del paquete Evolutionary Algorithm.
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(=] = | CrossoverTypes
Inicio Compartir | Vista (2]
[] Agrupar por = [ casilias de elemento

[ Iconos muy grandes [ Iconos grandes
i Extensiones de nombre de archivo

El [T Panel de vista previa
<l Iconos medianos lconos pequefios Agregar columnas
- Ordenar Ocultar elementos  Opciones
i Ajustar todas las columnas [ Elementos ocultos P cei et >

Banelue Panel de detalles
navegacion ~ = Lista etalles o
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u oeultar
< i-foldameric > backend » app > Models > EvolutionaryAlgorithm > CrossoverTypes o © Buscar en CrossoverTypes

€« v

s Acceso rapido

@ OncDrive - alumnes.cua.  QnePointp  TwoPoints.  Uniform.ph

hp php P
@ OneDrive - Personal
[ Este equipo
& Red
3 clementos

Figura 60: Directorio CrossoverTypes del paquete Evolutionary Algorithm.

= | EvolutionaryAlgorithmTypes

o comparie | vita
I [ Agrupar por - [ Casillas de elemento

/& 1conos muy grandes [ Iconos grandes
Extensiones de nombre de archivo

E [Tl Panel de vista previa

Agregar columnas
Ocultar elementos  Opciones

Iconos pequefios

Panel de Ordenar
navegacion [THPanel de defalles Detalles S | i Ajustar todas las columnas [ Elementos ocultos T i
Paneles Disefia Vista actual Mostrar u ocultar
> Types vl O Buscar en EvolutionaryAlgorithmTypes

« v 4 [l « backend » app » Models »

# Acceso répido

@ OneDrive - AlUMNOS.CU3.  RankGAph  Simplephp
P

@ OneDrive - Personal

[ Este equipo

i Red

2 elementos

Figura 61: Directorio EvolutionaryAlgorithmTypes del paquete Evolutionary Algorithm.
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= | FitnessFunctions

- o x

E [l Fanel de vista previs ) Iconos muy grandes [ Iconos grandes I ] Agrupar par = [ casillas de elemento
Icones pequefios  ~ Agregar columnas Extensiones de nombre de archiv
mzzr;:‘(:fnv [EPane de detalles etalles = a:,ff,'la' Ajustar todas las columnas [ Elementos ocultos R e
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« © 4 |« ifoldemeric » backend > spp » Models » EvolutionaryAlgorithm + FitnessFunctions

v 0 O Buscar en FitnessFunctions
s Acceso rapido

@ OneDrive - alumnosicua.  FitnessoDS  Fitness2DTri  Fitness3DC
quarephp  anglephp  ubic.php
@ OneDrive - Personal

[ Este equipo.

& Red

3 elementos

Figura 62: Directorio FitnessFunctions del paquete EvolutionaryAlgorithm.

= | GeneratePointsTypes

- o X

W] CHeanel devista preis

Iconos muy grandes [ Iconos grandes I [ agrupar por - [ casillas de elemento

Iconos pequefios  + Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de Ordenar Ocultar elementos  Opciones
navegadon - [H Panei de detalles etalles e Ajustar todas las columnas ] Elementos ocultos e >
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« “ 4 ||« backend 5 opp » Models » EvolutionaryAlgerithm 5 GeneratePointsTypes v o O Buscar en GeneratePointsTypes

# Acceso répido

@ OncDrive- alumnos.cus.  GenerateC  GenerateSq  GenerateTri
ubePoints.  uarePoints.  anglePoint

@ OneDrive - Personal php phe sphp

0 Este equipo

o Red

3 elementos

Figura 63: Directorio GeneratePointsTypes del paquete EvolutionaryAlgorithm.
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I [4 || = | MutationTypes

Wdo  Compati vits

[| [TH Panel de vista previa [ Iconos muy grandes [&] Iconos grandes I [ ]AQVUF‘EV por~ [ casitias de etemento
Iconos pequefos = Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
"E:i;‘a‘:;" . [TH Panel de detalles Lista ctalles T e justortodas fos columnes [ Elementos acuttos O e | Opeiones
Paneles Disefio Vista actual Mastrar u ocultar
= v 4 ||« ifoldameric > backend > app > Models » EvolutionaryAlgorithm > MutationTypes MR Buscar en MutationTypes

# Acceso répido

@ OneDrive - slUMNOS.CU.  Predefined.  Random.p
php hp

@ OneDrive - Personal

[ Este equipo

i Red

2 elementos

Figura 64: Directorio MutationTypes del paquete EvolutionaryAlgorithm.

< | OtherGeneticTechniques

Inico Compartir  Vista
Iconos grandes [1] Agrupar por ~ [ casilias de elemento
Extensiones de nombre de archiva

) Iconos muy grandes

W] mHronet devista previa
= Iconos medianes

f lconos pequeiios - Agregar columnas
Panel de _ Ordenar Ocultar elementos  Opciones
navegacion * [E Panel de dealles Lista Detalles = Ajustar todas las columnas [ Elementos ocultos seleccionados .
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u eultar
« « 4 [« backend > app > Models » EvolutionaryAlgorithm » OtherGeneticTechniques v & Buscar en OtherGeneticTechniques

s Acceso rapido
@ OneDiive - slumnos.cus.  Eitismphp
@ OneDrive - Personal

[ Este equipe

¥ Red

1 elemento

Figura 65: Directorio OtherGeneticTechniques del paquete EvolutionaryAlgorithm.
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< | SelectionTypes
Inide  Compartir  Vista ]
= Agrupar par ~ Casillas de elemento
Tl Fanel de vista previs & Iconos muy grandes (= Icanos grandes I [ Agrupar p ]
lcanos pequefios  + Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de _ Ordenar Ocultar elementos ~ Opciones
e b [[H Panel de detalles Lista Detalles = " Ajustar todas las columnas  [] Elementos ocultos Seleccionados -
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u acultar
- v 4 || « ifoldameric > backend > app > Models > EvolutionaryAlgorithm > SelectionTypes v o 0 Buscar en SelectionTypes

 Acceso rapido

@ OneDrive - alumnos.cua.  population  Rouletteph  TopPercent  Tournamen
P php tphp

Decimation
@ OneDiive - Personal h
php
[ Este equipo
i Red
2 elementos

Figura 66: Directorio SelectionTypes del paquete Evolutionary Algorithm.

< | Personal
s compat s °

& Iconos muy grandes [ Iconos grandes

[TH Panel de vista previa
Iconos medianos Iconos pequefios B Agregar columnas

Panel de Ordenar Ocultar elementos  Opciones
oy MRS Lista Detalles o 117 Alustar todas as columnas  [] Elementos ocultos e v

Mostrar u ocultar

7] Agrupar par » [ casilias de etemento
Extensiones de nombre de archiv

Paneles Disefio Vista actual

<« v 4 ||« wamp64 > www > i-foldameric > backend > app > Models > Personal v o £ Buscar en Personal

e [ 7 [ ) [

@ OneDrive - alumnos.cua.  Administra  Informatio  Noticephp  ProfileMan  User.php

tivehdanag  nManager. ager.php
@ OneDiive - Personal enphp php
[ Este equipo
& Red
5 elementos

Figura 67: Directorio Personal del modelo.
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< | frentend

rcnivo LTSS

[TH Panel de vista previa

Compartir  Vista

¥ Iconos muy grandes (=] Iconos grandes

Iconos medianos

Panel de (75 Panel de detalles =
navegacién -

Icones pequefios  ~

etalles

Paneles Disefio
« v 4 || > Esteequipo > Discolocal (C:) > wampB4 > www >
7 Acceso rpido n
d
& OneDrive - alumnos.cua 2 s browserslis editorconfi
@ OneDrive - Personal - -
3 Este equipo
tsconfigsp  tslintjson
o Red ecjvon

14 elementos.

Ordenar

i-foldameric > frontend

[ casilias de elemento

Extensiones de nombre de archivo

I 1] Agrupar por
Agregar columnas
Ocultar elementos

Opciones
seleccionados -

Ajustar todas las columnas Elementos ocultos
Vista actual Mostrar u acultar
Buscar en frontend

v o je

gitignore  angularjso  karmaconf packagejs package-lo READMEm tsconfigap  tsconfigjso
n s on ckjson pjson n

Figura 68: Directorio raiz del subsistema frontend.

Compartir  Vista

Archivo GV

[TH Panel de vista previo = 1€0n0s muy grandes (=] Iconos grandes

<2/ Icanos medianos

Panel e [TE panel ge detalles Lista
navegacion = 1
Faneles Disefio
€« v 4[| > Esteequipo > Discolocal (C:) > wampbd > www » i-foldameric > frontend > src
7 Acceso répido n Iy
M
& OneDrive - alumnos.cua. app assets  environme  favicon.ico
nts

@ OneDrive - Personal
[ Este equipo

i Red

10 elementos

[] Casillas de elemento

Extensiones de nombre de archivo

I [ Agrupar por ~

Agregar columnas
Ocultar elementos

Opciones
seleccionados -

Ordenar
or~ Ajustar todas las columnas Elementos ocultos
Vista actual Mostrar u ocultar

Buscar en src

u u u s u
indechtml  maints  ngzomefla  polyfillsts  styles.css testts
gsts

Figura 69: Directorio src del subsistema frontend.
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= | app
mao | o [
= Agrupar por ~ Casillas de elemento
[Tl Fanel de vista previa = Iconos muy grandes =] Iconos grandes I 2] Agrupar p O
2 1conos medianos [ 1conos pequefios Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de _ Ordenar Ocultar elementos  Opdones
navegagon - [H Panel de detalles Lista == Detalles S | ‘e Ajustar todas las columnas Elementos ocultos 2 mrihe S
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
« « 4 [} « Discolocal (C) » wamp64 > www 5 i-foldameric » frontend > src > app v o O Buscaren spp
s Accesorépide : L L
; s CLIN
componen  models services  oppcompo  app.compo  app.compe  app.compo  app.modul  approutin  aute-focus.  auto-focus.
nent.css  menthtml  nentspect  nentis ets gts directivesp  directive.s
s ects

@ OneDrive - alumnos.cua
@ OneDrive - Personal
Este equipo

o Red

11 elementos

Figura 70: Directorio app.

= | components

R ———
@ Iconos muy grandes [&] Iconos grandes I [ Agrupar por ~
Agregar columnas

[ casillas de elemento

Extensiones de nombre de archivo
Ocultar elementos
seleccionados

Elementos ocuttos

[T Pane devista previa
Panel de _  Ordenar
[TE Panel de detalles Lista Detalles = Orret i apustartodas fss columnas
Vista actual Mostrar u ocuttar

navegadion -
Disefio
v ® | £ Buscarencomponents

Paneles

« “ 4 |« wampf4 » www > i-foldameric > frontend 3 src > app » components
3 Acceso rapido n a a a a n n a a a n

@ OneDrive - lUMNoS.CU3.  corelated- ermor folding home inject-new-  instruction login projects register results  save-projec
networks material s-for-use t

@ OneDrive - Personal

[ Este equipo n n m

2 Red toconima user-edit  userseman
tion agement.

15 elementos

Figura 71: Directorio raiz de los componentes del frontend.
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< | comelated-networks

& Iconos medianas - Agregar columnas Extensianes de nombre de archivo

Panel de [T Panel de detalles _ Ordenar Ocultar elementas
TR * por- [ Ajustar todas las columnas Elementos ocultos celeccionados
Paneles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
<« v 4 ||« www s ifoldameric > frontend > src > app > components > correlated-netwarks v o Buscar en comelated-networks

# Acceso rapido
@ OneDrive - alumnos.cua. *‘
L\

@ OneDrive - Personal

[ Este equipo tks.c th ks ks ks
s tml pecits
& Red
4 clementos

Figura 72: Directorio del componente correlated-networks.

< | eror

lconos medianas [ ° Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panel de Panel de detalles - Ordenar Ocultar elementos
navegacion v jul ista por~ Ajustar todas las columnas Elementos ocultos seleccionados.
Pancles Disefio Vista actual Mostrar u ocultar
<« v A [« wampsd > www > ifoldameric > frontend > src » app » components > error v o O Buscaren emror
# Acceso répido
@ OneDrive - alumnos.cua. &\
@ OneDrive - Personal s <] ]
erfor.component  error.component  eror.component  error.component
[ Este equipo s html spects s
& Red
4 elementos

Figura 73: Directorio del componente error.
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= | folding

archive DTS

[TH Panel de vista previa

Compartir  Vista

Panel de
navegacion -

Iconos medianas
Lista

[E Panel de detalles

etalles
Paneles Disefio
<« “ 4 [« wampbd > www > i-foldameric > frontend > src >

9

s Acceso rapido
@ OneDrive - alumnos.cua,

@ OneDrive - Personal

& Iconos muy grandes =] Icones grandes

Iconos pequefios

I [ Agrupar por ~
Ordenar
por~

[ casillas de elemento

Agregar columnas Extensiones de nombre de archiva

Qcultar elementos
Ajustar todas las columnas

seleccionados

Opdiones
Elementos ocultos -
Vista actual Mastrar u ocultar
app > components > folding Buscar en folding

o <
folding.compene  folding.compone  folding.compone  folding.compone
[ Este equipo nt.css tml nt.spec.ts
¥ Red
4 elementos

Figura 74: Direc

= | home

TH Panel de vista previa

Compartir  Vista

@ Iconos muy grandes (] Iconos grandes
Icanas medianos

Panel de
navegacion -

lcones pequefios
= Detalles

[TE Panel de detalles

Paneles Disefio
«

<

<« wampbd > www > i-foldameric > frontend > src > app

# Acceso rapido

¢ u u
@ OneDrive - alumnos.cua.  homecom  homecom  homecom  home.com
ponent.css  ponentht  ponentspe  ponentts
@ OneDrive - Personal ml cts
[ Este equipo
o Red
4 elementos

torio del componente folding.

I [ Agrupar por »

Agregar columnas

[ Casillas de elemento

Ordenar |,
por~

Extensiones de nombre de archivo

% Ajustar todas las columnas

Ocultar elementos
selecconados

Opciones
Elementos acultos &
Vista actual Mastrar u acultar

> components > home Buscar en home

Figura 75: Directorio del componente home.
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= | inject-new-material

- [u} x
[HPanel de vista previa = 169093 muy grandes [ Icones grandes | I [ Agrupar por ~ [ Casillas de elemento

% Iconos medianos Iconos pequefios  +

Agregar columnas Extensiones de nombre de archivo
Panelde  [TElpanel de detalles =5 Ordenar
navegacion ¥

por~ i Ajustar todas las columnas

Detalles =

Ocultar elementos  Opciones

Elementos ocultos seleccionados
Paneles Disefio Vista actual Mastrar u ocultar
<« v 4 [ < wuw » ifoldameric > frontend > sic » app > components > inject-new-material vy £ Busear en inject-new-material

# Acceso répido

@ OneDrive - alumnos.cua.

@ OneDrive - Personal e < o)
inje inje inje inje
[ Este equipo ial.cs tes iale tht el . ial.
s ml ects
& Red
4 clementos

Figura 76: Directorio del componente inject-new-material.
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Figura 77: Directorio del componente instructions-for-use.
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Figura 80: Directorio del componente register.
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Figura 81: Directorio del componente results.
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Figura 82: Directorio del componente save-project.
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Figura 83: Directorio del componente select-correlated-network.
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Figura 84: Directorio del componente text-animation.
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Figura 85: Directorio del componente user-edit.
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Figura 86: Directorio del componente users-management.
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Figura 87: Directorio del modelo en el subsistema frontend.
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Figura 88: Directorio de los servicios del subsistema frontend.
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3.3. Modelo de implementacion

En la Figura 89, se observa el c6digo HTML del formulario, donde el usuario introduce los para-
metros para su posterior procesamiento por el algoritmo evolutivo en la 16gica de negocio.

t-folding™>

btn-1g btn-info bt

Figura 89: Fragmento del archivo folding.component.html.
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En la Figura 90 se observa la validacién de los datos introducidos por el usuario, para posterior-
mente hacer uso del servicio para comunicar el frontend con el backend y que la 16gica de negocio realice
todo el procesamiento necesario.

frontend > sic components > folding

Figura 90: Fragmento del archivo folding.component.ts.
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En la Figura 91, se presenta la funcionalidad de la comunicacién entre el backend y el frontend,
donde se preparan los datos que serdn enviados y puedan ser interpretados de forma correcta por la 16gica
de negocio.

http: Httpclient

cio del AE II!*;

Figura 91: Fragmento del archivo evolutionary Algorithm.service.ts.
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En la Figura 92 podemos ver el controlador encargado de recibir los datos y delegar al modelo toda
la ejecucion del algoritmo evolutivo. Es el mismo controlador el encargado de recibir una respuesta del
modelo, y de esta forma prepararla para regresarla al frontend y pueda ser interpretada de forma correcta.

backend > app > Hitp

volutionaryAlgorithnController extends Controller

uest

Figura 92: Fragmento del archivo EvolutionaryAlgorithmController.php.
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En la Figura 93, podemos observar el inicio de la funcionalidad del algoritmo evolutivo, donde se
realizard su ejecucion de acuerdo a los parametros dados por el usuario y luego de la ejecucion se devuelve
la respuesta al controlador.

Point
nt
Point

Figura 93: Fragmento del archivo Evolutionary AlgorithmManager.php.

Una vez que €l el folding.component.ts (Figura 90), recibe una respuesta por parte del servicio, se
verifica el resultado de la ejecucién. Con la verificacion se obtiene la decision de si, se redirige al compo-
nente results.component o se muestra una alerta de error.
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Cuando la respuesta por parte de la 16gica de negocio es positiva, se redirige al results.component,
mostrando el c6digo HTML (Figura 94) en el que se puede interactuar con los resultados del algoritmo
evolutivo.

imum Diameter

Figura 94: Fragmento del archivo results.component.html.
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Mientras que para la funcionalidad de la visualizacion de los resultados dependiendo de la dimension
deseada, el archivo results.component.ts (Figura 95) utiliza los servicios necesarios, dependiendo de si se
quieren visualizar los resultados en 2D, 3D, 2D correlacional o 3D correlacional.

ment ][ this.folding.ger
conformation];

-- '3D_cubic’

Figura 95: Fragmento del archivo results.component.ts.
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4. Fase de transicion

4.1. Modelo de pruebas

Finalmente, una prueba de la ejecucion de la simulacién del plegamiento de una proteina, su inter-
accion con los resultados y sus graficas, por lo que se pueden considerar los siguientes detalles:

= Se realiza una prueba en 2D cuadrado homogéneo

Se realiza una prueba en 2D cuadrado correlacional

= Se realiza una prueba en 2D triangular homogéneo

= Se realiza una prueba en 3D cubico

= Se realiza una prueba en 3D cubico correlacional

= Se realizan pruebas de interaccion en cada uno de los espacios probados

= Se realizan pruebas de la funcionalidad de exportar el plegamiento en cada uno de los espacios pro-
bados

= Se realizan pruebas de las graficas de acuerdo al fitness en cada una de las pruebas

A continuacion se presentan las capturas de pantalla de cada una de las pruebas enlistadas en el
parrafo anterior.
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Figura 96: Pagina principal del sistema I-Foldameric.

™  [E§ |FOLDAMERIC: IHPFD x +

~ - .
A Noseguro | bioinformatics.cua.uam.mx

<~ ()

\’ C31 DISPLAY THE TYPES OF CORRELATED SPACES ‘]

Aminoacid or HP Sequence

P11H16P20
Space Types Space Dimensions Optimization Algorithms
Homogeneous Lattice v 2D Square v Simple v
Selection Operator CrossQver Operator Mutation Operator
v Predefined v

Roulette v One-point

Fitness Function Other genetic techniques
Dill's model v O Elitism [ Clamp mutation [ Caterpillar mutation

Parameters

Chose the number of conformations to generate How many times do you want to run the evolutionary algorithm?
20 30
Percent of individuals in the tournament

How many experiments do you want to do? Sampling value

Figura 97: Formulario con la secuencia P11H16P20 en 2D cuadrado homogéneo.
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Figura 99: Exportando el plegamiento 2D cuadrado homogéneo en formato .png.
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Figura 100: Plegamiento exportado en formato .png en la Figura 99.
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0
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Figura 101: Visualizando la gréfica de la secuencia de aminoacidos en 2D cuadrado homogéneo.
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Figura 102: Formulario con la secuencia P11H16P20 en 2D cuadrado correlacional.
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Figura 103: Resultado del plegamiento de la secuencia P11H16P20 en 2D cuadrado correlacional.
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Figura 104: Exportando el plegamiento 2D cuadrado correlacional en formato .png.

Figura 105: Plegamiento exportado en formato .png en la Figura 104.
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Figura 107: Formulario con la secuencia P11H16P20 en 2D triangular homogéneo.
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Figura 109: Exportando el plegamiento 2D triangular homogéneo en formato .png.
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Figura 110: Plegamiento exportado en formato .png en la Figura 109.
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Figura 111: Visualizando la gréfica de la secuencia de aminoacidos en 2D triangular homogéneo.
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Figura 112: Formulario con la secuencia P11H16P20 en 3D cubico.
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Figura 113: Resultado del plegamiento de la secuencia P11H16P20 en 3D cubico.
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Figura 114: Exportando el plegamiento 3D ctbico en formato .png.

Figura 115: Plegamiento exportado en formato .png en la Figura 114.
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Figura 117: Formulario con la secuencia P11H16P20 en 3D ctibico correlacional.
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Figura 118: Resultado del plegamiento de la secuencia P11H16P20 en 3D cubico correlacional.

D

1-FOLDAMERIC: IHPFD +

& (@] A Noseguro | bioinformatics.cua.uam.mx,

© INSTRUCTIONS FOR USE

MRS ISR T )

Figura 119: Exportando el plegamiento 3D ctibico correlacional en formato .png.
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Figura 121: Visualizando la gréfica de la secuencia de aminodcidos en 3D cibico correlacional.
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