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Resum

Els punts exposats en la memoria d’aquest Treball de Fi de Grau detallen el disseny i
implementacié d'una eina informatica que permet realitzar una simulaci6 de sistemes P
amb plasmids. Els sistemes P sén un dels models de computacié natural existents en 1’ac-
tualitat, els quals estan inspirats en l'estructura i comportament d'una cel-lula, aixi com
d’estructures cel-lulars. Aquesta estructura es reprodueix en forma de membranes, creant
aixi una agrupacio6 jerarquica d’elles, ra6 per la qual aquest tipus de models de compu-
taci6 també reben el nom de "models de computaci6 amb membranes". Aixi doncs, el
model presentat en aquest treball és una variant dels sistemes P, introduint una molécula
coneguda en la biologia: el plasmid.

En aquest Treball de Fi de Grau s'implementa, per tant, un simulador capag¢ d’exe-
cutar els processos d’aquest model proposat. Aquest simulador es desenvolupa en el
llenguatge de programaci6é Java. A més, es realitzaran proves basades en operacions
aritmetiques basiques que validaran la seva funcionalitat.

Paraules clau: Models de computaci6, Sistemes P, Plasmids, Simulacié, Operacions arit-
metiques

Resumen

Los puntos presentados en la memoria de este TFG muestran el disefio e implemen-
taciéon de una herramienta informadtica que permite realizar una simulacién de Sistemas
P con pldsmidos. Los Sistemas P son uno de los modelos de computacién natural ac-
tualmente existentes, el cual estad inspirado en la estructura y comportamiento de una
célula, asi como de estructuras celulares. Esta estructura queda recreada en forma de
membranas, formando asi una agrupacion jerdrquica de ellas, razén por la que este ti-
po de modelos de computacion también recibe el nombre de “modelos de computaciéon
con membranas”. Asi pues, el modelo presentado en este trabajo es una variante de los
Sistemas P, introduciendo una molécula presente en la biologia conocida: el plasmido.

En este TFG se implementa, por tanto, un simulador capaz de ejecutar los procesos
de este modelo propuesto. Este simulador quedara desarrollado en el lenguaje de progra-
macién Java. Ademads, se realizardn pruebas basadas en operaciones aritméticas basicas
que validaran su funcionalidad.

Palabras clave: Modelos de computacion, Sistemas P, Pldsmidos, Simulacién, Operacio-
nes aritméticas

Abstract

The points outlined in the report of this Final Year Project detail the design and im-
plementation of a software tool that enables the simulation of P systems with plasmids.
P systems are one of the existing models of natural computation, which are inspired by
the structure and behavior of a cell, as well as cellular structures. This structure is repli-
cated in the form of membranes, thus creating a hierarchical grouping of them. For this
reason, this type of computational models is also referred to as "membrane computing
models". The model introduced in this work is a variant of the P systems, incorporating
a well-known molecule in biology: the plasmid.
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IV

In this Final Year Project has been impemented a simulator capable of executing the
processes of this proposed model. This simulator has been developed in the Java pro-
gramming language. Additionally, tests based on basic arithmetic operations will be
executed to validate its functionality.

Key words: Computation models, P Systems, Plasmids, Simulation, Arithmetic Opera-
tions
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CAPITULO 1

Introduccién

Para introducir el tema y comprender los objetivos de este TFG y su memoria que aqui
se presenta, es preciso comenzar por la década de los afios 30, momento en el que nacie-
ron la teoria de la computabilidad y la teoria de la complejidad computacional, a manos
de grandes matematicos y cientificos como Kurt Godel (1908-1978), Alonzo Church (1908-
1978), Stephen Kleene (1909-1994) o el mismo Alan Turing (1912-1954), cuyo nombre se
repetird a lo largo de esta memoria dada la relacién de su trabajo con este.

En este campo de estudio aparecen los modelos de computacién como descripciéon de
mdéquinas o sistemas tedricos, que cuentan con un ntimero de operaciones que permiten
llevar a cabo algoritmos, entendiendo por “algoritmo” como el conjunto de operaciones
ordenadas que permiten resolver algtin calculo. En 1936 Turing introduce al mundo un
modelo matemético denominado Méquina de Turing, que trataba de resolver la pregunta
de si a todo problema se le podia disefiar un algoritmo que lo resolviera. Asi mismo,
gracias a este modelo, los problemas se pueden dividir en decidibles y no decidibles,
siendo estos ultimos los problemas para los cuales no se puede tener una méquina que
lo pueda resolver, aun disponiendo de las capacidades fisicas necesarias. La Maquina
de Turing es un modelo capaz de resolver cualquier problema decidible, lo que aporta
una condicién que se usarfa en este gran marco de estudio a partir de ese momento: un
problema o funcién es Turing-computable si existe una maquina de Turing que la pueda
resolver en un tiempo finito.

A partir de este momento aparecen numerosos modelos de computacién, que han
llevado la computacién al punto que se encuentra hoy en dia. Entre ellos se encuen-
tran todo un abanico de modelos de computacién natural, funciones recursivas, calculo
lambda, o incluso los modelos de computacién cudntica. Estos modelos de computacion
tienen como objetivo ser equivalentes a la maquina de Turing, es decir, tener la capacidad
de resolver cualquier problema computable. Por esta razén, se verd como en las conclu-
siones de este trabajo se trata de demostrar que el modelo presentado en esta memoria es
equivalente a la Mdquina de Turing, o que es Turing-completo.

Como se acaba de afirmar, en este TFG se va a exponer un modelo de computacién,
que no es méas que una variante de los Sistemas P. Se cree que los Sistemas P, o0 modelo
de computacién con membranas, probablemente reciban su nombre del apellido de la
persona que en 1998 los introdujo, Gheorghe Pdaun. Los Sistemas P [12] son parte de
los modelos bioinspirados, ! 0 modelos de computacién natural, y tienen dedicado todo
un apartado de esta memoria, ya que es necesario exponerlos para lograr entender la

1Un sistema bioinspirado esta basado en la naturaleza, ya sea en estructuras, comportamientos, procesos
o entornos, entre muchos de los aspectos que aparecen en ella.



2 Introduccién

variante que se propone en el trabajo: introducir una molécula estudiada en el campo de
la biologfia, el plasmido. Por esta razén, se realiza ademds una explicacién teérica de los
componentes biolégicos de los Sistemas P, asi como de esta molécula mencionada, antes
de exponer formalmente el disefio del modelo.

Por otro lado, para este modelo variante de los Sistemas P, se ha desarrollado una
aplicacién, usando el lenguaje de programacioén Java, que permite realizar una simula-
cion del funcionamiento de este. Ademds, se presentan algunos casos de prueba que se
han ejecutado en el simulador para validar su correcto funcionamiento, y para mostrar
algunas de las multiples capacidades de este modelo.

Finalmente, se recopilarédn los resultados y se presentardn las conclusiones pertinen-
tes, y para aquellos interesados en las partes mds técnicas de este trabajo podran encon-
trar parte del cédigo desarrollado y algunos otros datos de interés en los apéndices.

1.1 Motivacion

Desde su aparicion en 1998, los Sistemas P forman un 4rea de gran interés cientifico
en distintos &mbitos, como el de la informadtica, las matematicas o la biologia. Su base
reside en el estudio de algunos organismos vivos, como la célula, los tejidos celulares o
incluso 6rganos, abstrayendo su estructura y funcionamiento en un modelo matematico.
Actualmente existen distintas variantes al sistema originalmente propuesto, que se acer-
can cada vez mds a un escenario biolégico real. Esto quiere decir, que con las herramientas
necesarias para lograr llevar este modelo a la realidad, es decir, configurando cadenas de
ADN, o programando células o algunos componentes de estas, para que implementen
las reglas disefiadas en un sistema de este tipo de modelos, se puede tener una maquina
de cémputo en un organismo vivo, con procesamiento distribuido de la informacién.

Por esta razén, en este TFG se propone una variante maés a estos Sistemas P, incluyen-
do una molécula real que se puede encontrar en la biologia, el plasmido, y que supone un
acercamiento mas hacia un ecosistema real, aportando al modelo nuevas Ventajas, tales
como las que aporta esta molécula en el mundo en el que vivimos.

Personalmente, mi motivacién por el desarrollo de este trabajo surgi6 al cursar una
asignatura del tercer afio del grado de Ingenieria Informética: Computabilidad y Comple-
jidad, de la rama de Computacién. En esta asignatura aprendi los conceptos de “modelo
de computacién”, “Maquina de Turing”, y muchos més. En las précticas de la asignatura,
impartidas por el tutor de este trabajo, se presentaron algunos modelos de computacién
natural, como el modelo de computacién con membranas, que causé interés en mi des-
de el primer momento. Opino que es un drea de estudio fascinante y muy prematura,
pues actualmente se esta tratando de llevar el disefio de estos modelos a un organismo
real, como he comentado anteriormente. Creo que la idea de este TFG puede dar lugar a
grandes proyectos usando los Sistemas P, y me enorgullece participar en ella.

Por otro lado, la implementacién del simulador es algo de mi agrado, ya que el arte de
la programacién capté mi atencién antes incluso de entrar en este grado. Realizar el dise-
fo y la implementacién de la aplicacién, usando tecnologias punteras que se comentaran
mas adelante, me parece una buena forma de terminar mi cuarto afio, con este Trabajo de
Fin de Grado.
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1.2 Objetivos

Los objetivos de este trabajo son:
1. Objetivo 1: Proponer una variante de los Sistemas P, a los que se introducird un
nuevo tipo de objeto: el pldsmido.

2. Objetivo 2: Desarrollar una herramienta informdtica capaz de simular el sistema
propuesto.

3. Objetivo 3: Demostrar que el nuevo modelo es Turing-computable.

4. Objetivo 4: Dar pie a nuevos trabajos que exploten este u otra de las variantes de los
Sistemas P con los que, utilizando un organismo bioldgico real, se pueda realizar el
tipo de operaciones que se van a ver en esta memoria.

1.3 Estructura de la memoria

Esta memoria se compone de cinco capitulos, de los cuales el primero es la introduc-
cion ya presentada.

En primer lugar se va a exponer el marco tedrico actual en el capitulo 2, en el cual se
hace una revision del estado actual de los Sistemas P, explicando este modelo de compu-
taciéon con membranas y algunas de sus variantes existentes. Ademads, aparecen también
algunas definiciones tomadas del campo de la biologia, ya que se trata de un modelo
bioinspirado.

Seguidamente, en el capitulo 3, se define detalladamente el modelo de Sistemas P con
plasmidos, usando su definicién formal y exponiendo sus diferencias frente a la forma-
lizacién de otras variantes de los Sistemas P. Ademds, en este capitulo se introducen las
ventajas de usar este modelo. Este capitulo es, por lo tanto, en el que se expone la idea
principal de este trabajo, lo que lo convierte en el nticleo de la memoria.

Por otro lado, en el capitulo 4 se expone el disefio y la implementacién del simula-
dor desarrollado para el modelo comentado. En este capitulo se hard una revisién de
las tecnologias utilizadas en el desarrollo, asi como de algunos diagramas que sirven de
esquema general de la aplicaciéon. Méas adelante se explica detalladamente la implemen-
tacién en cédigo de cada una de las partes del diagrama presentado, asi como de otras
partes auxiliares que han sido necesarias para el funcionamiento correcto del sistema.

Acercdndose al final de la memoria, en el capitulo 5, se llevara a cabo la exposicién
de algunos casos de prueba, con los que se han creado algunos casos de operaciones
aritméticas utilizando el modelo de Sistemas P con plasmidos, que se han podido ejecutar
en el simulador, mostrando y validando su funcionamiento. En este capitulo se puede
observar el formato de las entradas y salidas manejadas por la herramienta.

Finalmente, la memoria termina con una recopilacién de las conclusiones obtenidas
del disefio del modelo y su simulador, ademas del estudio de los objetivos iniciales, una
vez terminado el proyecto. En tdltimo lugar, se pueden encontrar la bibliografia y los
apéndices.






CAPITULO 2

Estado del arte

En este capitulo se va a poner en contexto al lector del marco actual de los Sistemas P.
Para ello, en primer lugar se realizara una breve explicacién de los conceptos biolégicos
necesarios. En concreto, se entrara en breve detalle de la estructura y el funcionamiento
de la célula, ya que esta sera la base que servira de inspiracion para el siguiente apartado.

Por otro lado, se hace una presentacién de los Sistemas P, profundizando en su ori-
gen y descripcion. Méas adelante se mostrara la relaciéon que tienen los Sistemas P con el
marco biolégico explicado en su apartado anterior, y se explicardn las formas de repre-
sentacion méds comunes para este tipo de sistemas. Por tltimo, se hara una breve revisién
de las aplicaciones y de algunas de las variantes actuales de los Sistemas P. Para los mas
interesados, se puede encontrar informacién actualizada sobre los Sistemas P, articulos
de distinta naturaleza que los comentan, asi como trabajos creados a partir de ellos, en

[4].

2.1 Marco biolégico

Se podria decir que este mundo estd dividido en dos partes: lo vivo y lo no vivo. Pero,
(cudl es la principal caracteristica que permite dividirlos? La célula. Todo ser vivo esta
compuesto por una menor o mayor cantidad de células, siendo este el componente basico
de todos ellos. Es de interés para este trabajo tanto el funcionamiento como la estructura
de estos pequefios elementos, por lo que se enfocara la mayor parte de la explicacién en
estas dos caracteristicas [6].

La células se pueden dividir en dos tipos: eucariotas y procariotas, teniendo como
diferencia principal que el material genético de las células eucariotas se encuentra dentro
de un nicleo, mientras que en las células procariotas este material genético se encuentra
“flotando” por la célula. Debe de haber, por lo tanto, una pared que divida lo que se en-
cuentra dentro de la célula de lo que no. A esta pared se le llama “membrana plasmaética”,
y es de especial interés para este trabajo. Esta membrana celular se encarga de delimitar
a la célula con su entorno, aunque también tiene una funcién de suma importancia, que
es controlar el paso de moléculas tanto de dentro a fuera de la célula como en el sentido
contrario, lo cual permite a la célula obtener sustancias del exterior y expulsar otras.

Otro elemento principal de las células, que ya ha sido mencionado, es el material ge-
nético, almacenado en moléculas de ADN y ARN, que en el caso de las células eucariotas
estd almacenado en un ntcleo que se encuentra dentro de la célula.

5



6 Estado del arte

El resto de la célula recibird el nombre de “citoplasma”, y en él se encuentran algu-
nos otros tipos de vesiculas que realizan distintas funciones para la célula. Entre ellos
se pueden encontrar las mitocondrias, el aparato de Golgi, el reticulo endoplasmatico o
los lisosomas. No se va a hacer una explicacién detallada de la funcién de cada uno de
estos elementos, pero se puede decir que entre todos ellos se realizan todas las funcionas
vitales de la célula.

Capsula
Pared celular
Membrana plasmatica

Membrang
Plasmaitica

Micratibules Cltoplasmia

Centrosoms

Ribosomas
Nicleo
Envoltura_ Plasmido
nuclear

Huclole = - - j =
,
Ribosomas — 7
Reticulo

endoplasmitico
Tugses

VewTula

4 1 pembranasa
Lisosama L Aparato
dn Golgl
Mitccondeia o .
Reticulo 73
endoplatmitico

liso Hagelo

Nucleaide (ADN
clreular)

Citosal

Figura 2.1: Diferencia entre célula eucariota y procariota. [7]

Un aspecto importante de los elementos de la célula es que se encuentran delimita-
dos por distintos tipos de membranas, formadas por moléculas de lipidos, carbohidratos
y proteinas, y a través de las cuales se realiza la mayor parte de actividad celular. Pardn-
dose a observar los puntos descritos en esta descripcion, se puede ver una clara estructura
jerarquica de membranas, cada una con una funcién especifica y de suma importancia pa-
ra las funciones vitales de la célula, generando una gran cantidad de reacciones quimicas
que se llevan a cabo de forma paralela y sin interferencias entre ellas. Es por esta razén
que estos aspectos de la célula son de gran inspiracién para la creacién de un modelo de
computacién que se comentard en el siguiente apartado.

Antes de finalizar con este punto, cabe destacar también que estas caracteristicas co-
mentadas de la célula, pueden en parte extenderse a un nivel més alto, a un nivel supra-
celular. A este nivel se puede considerar una agrupacién de células como una membrana
mas grande, donde se pueden encontrar células consideradas como membranas mds pe-
quenias, cada una con su funcionamiento propio, y ciertos comportamientos de relacién
entre ellas. Estas relaciones pueden verse como una comunicacion a través de ciertas mo-
léculas, o incluso en la muerte o reproduccién de las mismas células.
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2.2 Sistemas P

En 1998, un matematico de nombre George Paun saca a la luz su trabajo sobre un
nuevo modelo de computacién basado en la estructura y comportamiento de una célula
[12]. Este modelo recibi6 el nombre de “computacién con membranas”, ya que consiste
en una estructura jerdrquica de membranas, tal y como la que se ha visto en la estructu-
ra propia de la célula. Este modelo tuvo tal aceptacién que pronto se convertiria en un
nuevo campo de investigacién dentro de las ciencias de la computacién. Tanto es asi, que
han surgido distintas variantes a este modelo, creando numerosas posibilidades para la
bioinformatica. Este modelo de computacién natural, recibe también el nombre de “Sis-
temas P”, y se piensa que es el apellido de este cientifico al principio mencionado el que
da lugar a ese nombre.

Este modelo matemaético se compone de varios ingredientes principales. El primero
de ellos, y el que le da su nombre, es la estructura de membranas. Como ya se ha dicho,
existe una estructura jerarquica de membranas, lo que quiere decir que cada membrana
puede contener en su interior a otras membranas. Evidentemente, hay una membrana
que no tiene una membrana padre, es decir, que no estd contenida en ninguna otra mem-
brana, pues esta es la que separa al exterior de todo el sistema. Esta membrana recibe
el nombre de “piel”, o skin. Ademads, a las membranas donde se pueden encontrar otras
membranas en su interior se les denomina “membranas no elementales”, mientras que
las “membranas elementales” serdn aquellas que no contengan ninguna otra membrana
dentro. Se entiende por membrana, por lo tanto, como un espacio tridimensional, cuya
funcién es separar el exterior de ella con lo que se encuentra en su interior, que recibira
el nombre de “region”. Esta estructura se puede comprender mejor viendo la figura 2.2.

nenbrana
elewien tal o]

} e

/- Tt T e e T M
M

Pttt e
T T e T T T T T
N N

En oo

region

Enborn

eV YanI
Figura 2.2: Estructura de un modelo de computacién con membranas. [11]

Por otro lado, el segundo elemento imprescindible de un modelo de computacién con
membranas son los objetos. Los objetos pueden evolucionar o pueden entrar y salir de
una membrana a otra. Desde una vista de modelo computacional, estos objetos son los
datos del sistema. El programador puede definir los objetos de entrada del sistema, asi
como observar los objetos de salida. Por lo tanto, cada membrana, o mejor dicho, cada
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region, tiene su propio multiconjunto de objetos. Un multiconjunto no es mas que un
grupo de conjuntos de objetos. Por ejemplo, en una regién puede haber dos objetos de un
tipo, y otros tres de otro tipo, siendo todo esto el multiconjunto de objetos de la region.

El atlimo ingrediente principal de los Sistemas P serian las reglas. Las reglas de una
membrana, o de una regién, definen qué se puede hacer con los objetos de dicha region.
En el modelo mds bésico, las reglas pueden ser de evolucién o de comunicacién. Una
regla de evolucion indica que un objeto se transforma en otro, dentro de la regién que
contiene la regla. Una regla de comunicacién, por otro lado, indica que un objeto de una
region se transforma en otro en una regioén adyacente. Esto se puede comprender mejor
visualizando la figura 2.3. Lo que esta figura representa es la acciéon que se realiza en ca-
da una de estas posibles reglas. En todas ellas, el objeto “v” desaparece de dentro de la
membrana “B”, y es cambiado por los objetos indicados en las reglas. Es importante men-
cionar que no solo puede evolucionar un objeto a otro, sino que tanto la parte izquierda
como la parte derecha de la regla son multiconjuntos de objetos.

4 B
A
4 B
B X
rc ™
/ Out communication
v
In communication /
y Evolution
w
\ p
\ y
\ y

Figura 2.3: Reglas de evolucién de objetos dentro de un sistema P.

Una vez definidos los ingredientes de los Sistemas P, se pueden llegar a apreciar las si-
militudes entre estos y la célula, y por tanto entender como esta tltima fue de inspiracién
para la creacién de estos modelos de computacién natural. Por un lado, la estructura de
membranas, como la de la figura 2.2, estd claramente relacionada con la de la célula, don-
de la membrana “piel” hace referencia a la membrana plasmatica. El resto de vesiculas o
elementos de la célula vendrian representados como el resto de las regiones del sistema
P, siendo cada membrana de este sistema la pequefia membrana que recubre cada uno de
estos elementos.

En segundo lugar, los multiconjuntos de objetos presentes en estos modelos, no son
mas que una abstraccién de las moléculas que se pueden encontrar dentro y fuera de
cada region. Estas pueden ser moléculas como los polimeros, proteinas, lipidos, etc.

Por ultimo, las reglas de cada regién son una representacion de las funciones metab6-
licas de cada uno de los elementos de la célula, asi como de ella misma.
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2.2.1. Funcionamiento

El modo de funcionamiento es el de “méaximo paralelismo”. Esto quiere decir que
en cada paso de ejecucién se ejecutan las reglas de cada membrana de la siguiente for-
ma: de entre las reglas que se pueden ejecutar, se elige una de forma no determinista, es
decir, aleatoria, y se ejecuta tantas veces como sea posible. El concepto de paso de eje-
cucién vendria marcado por una especie de reloj global, que indica que cada membrana
se ejecuta al mismo tiempo, y de forma paralela, a todas las demds membranas. Por lo
tanto, en cuanto dos membranas compiten por un objeto, se elige también de manera no
determinista la ganadora.

Estos pasos de ejecucién marcan, por lo tanto, la computacién del sistema. Esto sig-
nifica que el sistema parte de una configuracién inicial, y en cada paso de ejecucién se
transiciona a la siguiente configuracion, tal y como ocurre en la teoria de autématas. Una
computacién define entonces la transicion entre una configuracién inicial y una final, y
es considerada como exitosa si esta configuracion final no transiciona a otra distinta en
siguientes pasos de ejecucion, es decir, si ya no se puede ejecutar ninguna otra regla mas.

2.2.2. Formalizacién

Una forma de representar un sistema de computacién con membranas es mediante el
uso de diagramas de Venn, como se puede ver en las figuras 2.2 o 2.3. Estos diagramas,
usados en la teoria de conjuntos, aportan una representacion visual y muy esclarecedora
de lo que es la estructura del sistema. Sin embargo, esta forma de representacion perderia
la claridad al aumentar en gran medida el nimero de elementos del sistema. Por lo tanto,
el modelo puede ser representado mediante su formalizacién matematica, que se va a
presentar a continuacion.

Un modelo de computacién con membranas viene definido por la tupla:

H = (V/ Hl ,u/ w]/ w2/ cees anl Rl/ RZ/ ces RMI ZO)

donde:

1. V es el alfabeto de objetos.
2. H es el alfabeto de etiquetas de las membranas.

3. p define la estructura de membranas, de grado m, tal que m > 1, con todas las
membranas etiquetadas con etiquetas de H. Una membrana de etiqueta “h” vendra
representada como: [;],. Asi mismo, una estructura jerarquica de membranas se
representaria de la misma forma. Por ejemplo, las membranas de la figura 2.3 se
representa formalmente como: [4 [ [c]c |5 ]a

4. wy, wo, ..., wy, especifican los multiconjuntos iniciales de objetos sobre V para cada
una de las membranas de p.

5. Ry, Ry, ..., Ry, son los conjuntos finitos de reglas de cada una de las membranas de
. Las reglas pueden ser de los siguientes tipos:

a) U — Wpere cON v, w € V* (reglas de evolucién).

b) v = weu con v, w € V* (reglas “out communication”).
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) v— Wip, CON D, W € V* (reglas “in communication”).

Como se puede observar, las partes derechas de las reglas tienen asociadas una
direccién que indica el tipo de regla. Esta direccién marca la membrana destino
en la que se van a generar los objetos que indica la regla. Por lo tanto, la etiqueta
here indica que se trata de una regla de evolucién y los objetos se generaran en la
misma membrana en la que se encuentra la regla ([,v], — [w];). La etiqueta out
significa que los objetos se generardn en la membrana padre de la membrana que
contiene la regla ([;,v],, — w],]p,). Por dltimo, la etiqueta in; indica que el destino es
la membrana j, siendo j € p ([4o[j];]n — [n[jw]j]n). Cabe mencionar que, para evitar
redundancia, el uso de la etiqueta here no suele emplearse, y se da por hecho este
tipo de direccién en los casos en los que no aparece etiqueta.

6. ip € {1,...,m} U {oo} indica la o las regiones de salida del sistema, donde vendra
definido el resultado de la computacién (co representa el ambiente, el exterior). Los
objetos de toda membrana que no sea una membrana de salida no serdn considera-
dos como resultado de la computacion.

2.2.3. Otras variantes de Sistemas P

Desde su aparicion en 1998, este modelo de computo ha dado lugar a diversas va-
riantes, las cuales aplican alguna extensién que aporta mayor flexibilidad o eficiencia
computacional al modelo bésico. Entre ellas se encuentran los Sistermas P con membranas
activas, los Sistemas P basados en neuronas de impulsos o los Sistemas P con proteinas, entre
otros.

Los Sistemas P con membranas activas [13] son una extensiéon al modelo de Sistemas
P en el que se introducen reglas que aportan flexibilidad a las membranas, dado que el
modelo bdsico mantiene un estado estético de la estructura de membranas durante toda
la computacion. Un tipo de regla que se introduce en esta variante es el de la divisién de
membranas. En esta regla se produce una accion similar a la mitosis celular, en la que una
membrana se duplica debido a la regla que se ha disparado por un objeto. Un ejemplo de
este tipo de reglas es: [,a], — [4b]y [nc]n-

Otra regla introducida en esta variante es la de la creaciéon de membranas, como pue-
de ser, por ejemplo, la regla a — [;b];,, en la que la membrana & es creada debido a la
existencia de un objeto 4, y éste evoluciona a un objeto b que aparece dentro de la mem-
brana creada. Ademas de estos, existen otros tipos de reglas que aparecen en esta variante
con membranas activas.

Por otro lado, los Sistemas P basados en neuronas de impulsos [8] o spiking neural P
Systems (SNP) en inglés, es otra de las variantes de los Sistemas P. Esta variante pretende
simular el comportamiento de una red neuronal que funciona a través de impulsos, es
decir, que las neuronas envian y reciben impulsos eléctricos o spikes. Las reglas en esta
variante se encargan de realizar esas acciones de envio de objetos de tipo “spike”.

Por ltimo, los Sistema P con proteinas son otra variante, propuesta por el mismo
Paun, en la que se incorpora la idea de simular las acciones y reacciones de las proteinas
en un contexto bioldgico real.
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2.2.4. Aplicaciones de los Sistemas P

Como ya se ha mencionado anteriormente, el objetivo de este TFG es proponer una
variante de los Sistemas P, como extension a estos. Lo que esto quiere decir es, entre otras
cosas, que las aplicaciones practicas y tedricas de este trabajo podrian ser similares a las
de los Sistemas P actuales [10].

Este tipo de modelos tiene numerosas aplicaciones, pero no hay que dejar de tener en
cuenta que se trata de un campo en investigacion, por lo que, aunque no sean muchas,
pueden ser el principio de otras ideas innovadoras. Entre sus aplicaciones se encuentran:

1. Simulacién biolégica: Cabe recordar que la computacién con membranas es un mo-
delo bioinspirado, por lo que puede ser una gran herramienta a la hora de realizar
simulaciones de ciertos procesos biol6gicos. Un caso particular podria ser el mode-
lado del comportamiento de varios elementos bioldgicos, como por ejemplo, el de
una sustancia quimica con un tipo especifico de célula, cosa que seria interesante
para la prueba de un foirmaco en un paciente particular, o para observar la interac-
cién de una sustancia con un agente patégeno. Es por ello que los Sistemas P son
de especial interés en el campo de la medicina y la farmacologia.

Ademas de estas, existen numerosas posibilidades de simulaciones que se pueden
llevar a cabo usando Sistemas P. Anteriormente se han realizado simulaciones po-
blacionales, en las que se estudia alguna caracteristica especifica entre los indivi-
duos de una poblacién, como puede ser el caso de un contagio epidemiolégico.

2. Computacioén paralela: Actualmente, tras afos de grandes avances, la informaética
se ve dificultada por ciertas limitaciones fisicas, por lo que la computacién paralela
cobra gran importancia a la hora de llevar a cabo varios procesos al mismo tiempo,
de forma paralela. Dado que los Sistemas P son un modelo teérico en los cuales se
realiza la computacién de manera paralela y distribuida entre distintas membranas,
este es un campo que ofrece numerosas posibilidades a la computacion paralela.

Como caso concreto, se puede encontrar la resoluciéon de problemas. En diversos
campos de la ciencia, como las matematicas o la computacién, aparecen continua-
mente ciertos problemas que suponen un reto a resolver. Casos como problemas de
busqueda de una solucién 6ptima, pueden ser resueltos de forma mds eficiente si se
exploran varias soluciones al mismo tiempo, por lo que un modelo que explote la
computacién paralela, como es el caso de los Sistemas P, puede ser de gran ayuda
para ello.

3. Computacién basada en ADN: Como ya se ha comentado anteriormente en la mo-
tivacion de este trabajo (apartado 1.1), los Sistemas P pueden ser una herramienta
que permita llevar la computacién a la codificaciéon de una cadena de ADN. El
objetivo de esto seria aprovechar las propiedades que ofrece el ADN a la hora de
resolver célculos. Entre las muchas de estas propiedades, es de especial interés, hi-
lando con el punto anterior, el hecho de que el ADN trabaja realizando numerosas
operaciones al mismo tiempo. Ademads, no se puede dejar de lado el hecho de que
el ADN puede almacenar informacién en un tamario todavia muy alejado del hard-
ware de la informdtica actual, lo que puede suponer un avance en la reduccién del
espacio de la maquina de computacién.






CAPITULO 3

Sistemas P con plasmidos

Como se ha descrito en el punto 2.2: Sistemas P del capitulo anterior, el modelo de
computacion que da nombre a ese punto es un modelo computacional basado en una
estructura jerdrquica de membranas inspirada en la estructura y comportamiento de una
célula. Estos sistemas ofrecen diferentes perspectivas y aplicaciones en distintas areas,
como también se detalla en el punto mencionado.

Dentro del gran abanico de elementos que nos ofrece la biologia celular, existe uno
que aporta unas caracteristicas tinicas, y recibe el nombre de “Plasmido”. Estos mintscu-
los elementos, dadas sus propiedades, que se explicardn a continuacién, representan un
mecanismo interesante y versatil de transferencia de informacién.

Por esta razén, en este capitulo se cumple uno de los objetivos principales de este TFG,
que es proponer una innovadora variante de los Sistemas P, a los que se les incorpora este
elemento presente en algunas células. Este cambio pretende aumentar la flexibilidad de
los modelos de computacién con membranas actuales, asi como ampliar en la medida de
lo posible las aplicaciones de estos.

En este capitulo se va a hacer un recorrido que comienza por una descripcién del plas-
mido como elemento biolégico, seguido de la descripcién de los Sistemas P con pldsmi-
dos. En este dltimo punto se hard una justificacion de por qué puede resultar interesante
introducir los pldsmidos a los Sistemas P, ademads de explicar cudles son las diferencias
entre esta variante con su version tradicional. Por tiltimo, de manera similar a lo que se ha
hecho para los Sistemas P en el punto 2.2, se realizard una definicién formal del modelo
con plasmidos.

3.1 El plasmido

Un plasmido es una pequefia estructura molecular compuesta de ADN que se puede
encontrar mayoritariamente en las bacterias y algunos otros microorganismos biolégicos
[9]. Fue inicialmente introducido por el bidlogo Joshua Lederberg en 1952 y presenta una
peculiar caracteristica: los plasmidos pueden replicarse de forma independiente, lo que
quiere decir que pueden duplicarse por si mismos sin la necesidad de que se duplique el
cromosoma bacteriano de la bacteria en la que se encuentra.

Los plasmidos (ver figura 3.1) a menudo contienen genes beneficiosos para los or-
ganismos que los poseen. Cabe destacar, por ejemplo, que algunos plasmidos contienen
genes que ofrecen resistencia a los antibiéticos, permitiendo que la bacteria sobreviva en

13
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Fragmento de ADN insertado
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Figura 3.1: Estructura de un pldsmido. En una bacteria e coli. [2]

presencia de estos medicamentos. Ademas, existen plasmidos que aportan a las bacterias
ciertas habilidades especiales, como la capacidad de metabolizar fuentes de nutrientes
poco comunes o generar toxinas.

Los plasmidos tienen diferentes aplicaciones en el mundo actual, dado que permiten
realizar procesos de clonacién de ADN, aprovechando su especial capacidad de replica-
cion independiente. Este proceso consiste en insertar la secuencia de ADN a clonar en
el plasmido (“programando un plasmido”), que posteriormente es introducido en una
célula huésped, como una bacteria. Mediante este proceso se consigue que el plasmido se
replique junto a la bacteria, permitiendo la produccién masiva de la secuencia de interés.
Un ejemplo de las multiples aplicaciones de los plasmidos en campos como la genéti-
ca y la biotecnologia, es la produccién de alguna proteina especifica, como la insulina o
algunos antibi6ticos.

3.2 El modelo

En la secciéon anterior se deja claro que los plasmidos representan una gran herra-
mienta en campos de estudio como la medicina, dando lugar a funciones vitales como la
produccion de ciertos farmacos para uso médico. Las ventajas que ofrecen los plasmidos
en un escenario real son facilmente aplicables a un campo tedrico que represente preci-
samente el funcionamiento de estos escenarios, como los Sistemas P. Ahi reside, por lo
tanto, la motivacién de introducir los pldsmidos en este tipo de modelos computaciona-
les. De las posibilidades que ofrece trabajar con los pldsmidos en un escenario real, se
deducen las ventajas de introducirlos en un modelo de Sistemas P con plasmidos:
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1. Replicacion independiente: Al igual que ocurre en las bacterias, un objeto que si-
mule el comportamiento de un plasmido en un modelo de computacién con mem-
branas deberfa poder replicarse de forma auténoma. Esta habilidad aportarfa al
sistema la posibilidad de replicar y trasladar informacién e instrucciones dentro
del sistema, lo que puede aumentar la flexibilidad y eficiencia de las operaciones.

Ademés, esta funcion puede cambiar de cierta manera la manera de configurar un
modelo de Sistemas P, ya que los pldsmidos harfan del sistema un modelo mas
dindmico y colaborativo, ya que permite conseguir que se compartan instrucciones
entre varias membranas, tal como se hace con los genes compartidos con pldsmidos
por las bacterias. Como se ha comentado anteriormente, los Sistemas P representan
un modelo tedrico universal, es decir, que permiten resolver cualquier problema
computable por una Médquina de Turing. Por lo tanto, afiadir plasmidos al modelo
no aporta la habilidad de resolver un problema que no pueda ser resuelto por un
modelo sin pldsmidos, pero si puede hacerlo de una manera mas eficiente, dada la
flexibilidad que otorga al sistema.

2. Modularidad y adaptabilidad: La modularidad representa una caracteristica real-
mente importante para los sistemas informéticos. Los plasmidos dentro de un siste-
ma computacional, siendo entendidos como un médulo de informacién, aportan la
posibilidad de agregar, sustraer o distribuir estos médulos de forma fécil y rapida,
proporcionando al sistema adaptabilidad a escenarios dindmicos.

De este modo, la adaptabilidad a los escenarios cambiantes aporta al sistema una
mayor seguridad frente a ataques maliciosos o errores del propio sistema.

3. Almacenamiento de la informacién: Siendo los pldsmidos un elemento capaz de al-
macenar informacién de distinto tipo, su adicién en un sistema le otorga la capaci-
dad de replicacion de la informacién de una manera sencilla y eficiente, aportando
una caracteristica muy buscada en un sistema informaético: la alta disponibilidad y
tolerancia a los fallos, obteniendo este tiltimo de la capacidad de no perder infor-
macion frente a un fallo del sistema.

4. Investigacion: Ademads de las ventajas comentadas, enfocadas a su aplicacién en un
sistema informatico, un modelo de Sistemas P con plasmidos otorga a las distintas
dreas de investigacion la capacidad de comprender mejor el funcionamiento y las
posibilidades de tratar con plasmidos en un escenario biolégico.

Sin embargo, a pesar de todas estas ventajas, no hay que dejar de tener en cuenta los
posibles desafios o limitaciones que podria otorgar este modelo, por lo que es importante
llevar esta variante de modelo con membranas al estudio e investigacion.

Una vez comentadas las ventajas de introducir los plasmidos a un modelo de Siste-
mas P, se puede proceder a describir el modelo. Realmente no son tantas las diferencias
de este modelo frente al modelo sin plasmidos. Las diferencias son, a grandes rasgos, la
introduccién de un nuevo objeto “Pldsmido” al sistema, asi como las reglas para mane-
jarlos.

En primer lugar, teniendo en cuenta la definicién de membrana explicada en la sec-
cién 2.2, ésta puede ser considerada como un objeto que representa un limite entre su
region y el exterior de esta, manteniendo en su interior un multiconjunto de objetos, un
conjunto de reglas que definen su funcionalidad y una subestructura embebida de mem-
branas hijas, que contintian con la jerarquia de membranas que componen al sistema. De
este modo, ya que el conjunto de reglas de la membrana son en parte una abstraccion
del ADN de una célula, no es dificil llegar a la conclusion de que un plasmido tendria
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una estructura similar a la de la membrana, pero almacenando tinicamente un conjunto
propio de reglas. Esta seria la representacion de su definicién biolégica, es decir, de que
un pladsmido estd formado por una molécula de ADN.

Resumiendo las especiales habilidades que aporta un pldsmido a una célula, se puede
recordar que el material genético del plasmido, al estar éste contenido en la célula, pasa
a ser considerado como parte de ella, siendo por lo tanto una extensiéon del material
genético de la misma mientras que el plasmido se encuentre en su interior. Sin embargo,
el ADN del plasmido es independiente al de la célula, por lo que funciona de esta misma
manera. Esto es, el plasmido puede replicarse sin la necesidad de la replicacion de la
célula, asi como salir de ésta sin que el material genético de la célula se vea afectado,
entre otras caracteristicas.

De manera paralela, por lo tanto, el plasmido dentro del modelo computacional, con-
siderdndolo como un objeto que contiene un conjunto de reglas, es capaz de introducirse
dentro de una membrana, asi como salir de ella, permitiendo que las reglas contenidas
en el plasmido sean consideradas como parte de las reglas de la membrana durante su
estancia dentro de ella, lo cual puede aportar a la membrana ciertas funcionalidades que
originalmente no tiene. Ademads, el plasmido tendria la posibilidad de replicarse dentro
de una membrana, asi como de introducirse en el dominio de otra membrana adyacente.

En segundo lugar, aparece otro concepto necesario para el funcionamiento de este
modelo, que son las reglas necesarias para el manejo de los pldsmidos. Entre estas reglas
se encuentran las reglas que permitan trasladar un plasmido de una regién a otra vecina,
disparadas por la aparicién de otros objetos. Por otro lado, también serian necesarias
reglas para la replicacién del plasmido, de forma similar a como se realiza una mitosis
celular. De hecho, se puede observar como las reglas definidas para los plasmidos tienen
la misma naturaleza que las reglas de un Sistema P con membranas activas (explicadas
en la seccién 2.2.3), y esto se debe a la similitud comentada entre el objeto membrana y el
objeto pldsmido. Sin embargo, por simplicidad, en este modelo solo se ha tenido en cuenta
el primer tipo de reglas, es decir, las de movimiento de pldsmidos.

Una vez descrito a grandes rasgos el modelo de Sistemas P con plasmidos, se puede
proceder a realizar su definicién formal, que va a resultar similar a la definicién del mo-
delo sin plasmidos (seccion 3.2.1), ya que este tltimo va a ser extendido por el modelo
que se va a definir.

3.2.1. Definicién formal

En primer lugar, un plasmido es un conjunto finito de reglas de tipo de evolucién y
comunicacion de uno de estos tipos:
1. v — Wy con v, w € V* (reglas de evolucion).
here
2. v = weyt conv, w € V* (reglas “out communication”).
3. v — w;;,. conv,w € V* (reglas “in communication”).
in; g

Por otro lado, un modelo de Sistemas P con plasmidos de grado m y g plasmidos,
tal que m > 1y g > 0, viene definido por la tupla:

IT= (V/ H/ W, w1, w2, ..., Wy, Rl/ RZ/ Y Rm; P1, P2, Pq/ 10)
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donde:

1. V es el alfabeto de objetos.
2. H es el alfabeto de etiquetas de las membranas.

3. p define al estructura de membranas, de grado m, tal que m > 1, con todas las
membranas etiquetadas con etiquetas de H. La estructura viene representada como
se puede ver en el punto 2.2.2.

De ahora en adelante, cuando se hable de “4rbol de membranas” se estard haciendo
referencia al 4rbol (entendido como la estructura de datos en programacién), que
representard a la estructura jerdrquica de membranas que viene definida en y, por
lo que los nodos del arbol serdn las membranas, la raiz serd la membrana “piel”
(skin), y los nodos hijos de cada nodo serdn las membranas que se encuentran den-
tro de la membrana que representa. De esta forma, los nodos hoja representaran
las membranas que no contienen nignuna membrana en su interior, es decir, las
membranas elementales (figura 2.2).

4. w;, tal que 1 < i < m, representa el multiconjunto de objetos sobre V de la region i
definida en p.

5. R;, tal que 1 < i < m, representa al conjunto de reglas que rigen la region i definida
en las membranas de . Las reglas pueden ser de los siguientes tipos:

a) U — Wpere cON v, w € V* (reglas de evolucién).
b) v = weut con v, w € V* (reglas “out communication”).

) v— Wip, CON D, W € V* (reglas “in communication”).

Al igual que como se ha comentado en el punto 2.2.2, las partes derechas de las re-
glas tienen asociadas una direccién que indica el tipo de regla: direccion € {here, out, in;}.
Se recomienda ver el punto mencionado para entender mejor su funcionamiento.

En adicién a estos tipos de reglas, se afaden al modelo otros tipos de reglas que
permitan el manejo de los plasmidos dentro del sistema. Estos tipos son:

a) pix[puly — ylppivlp con x,y,u,v € V¥, yconl < i < g (reglas “in symport”)
b) x[ppiuly — piylpoln conx,y,u,v € V¥, yconl <i < q (reglas “out symport”)

¢) pix[pupln — piylnpivln con x,y,u,v € V*, ycon1 < i,j < g (reglas “anty-
port”)

Por otro lado, se han afiadido al modelo algunas reglas que aporta la variante de
Sistemas P con membranas activas (vista en la secciéon 2.2.3), que permiten crear o
trasladar membranas:

a) alpln — [1nb]nlnc]n (reglas de duplicacién de membranas)

b) a[n)nlglg = blgclnln] (reglas de transporte de membranas)
6. p1,p2, ..., g son los plasmidos del sistema.

7. ip € {1,...,m} U {oo}, indica la o las regiones de salida del sistema, donde vendra
definido el resultado de la computacién (co representa el ambiente, el exterior). Los
objetos de toda membrana que no sea una membrana de salida no serdn considera-
dos como resultado de la computacion.
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Por si es demasiado densa la definicion de las reglas para el manejo de los plasmidos,
se procede a explicar cada uno de sus tipos. Cabe destacar que las reglas de tipo “Sym-
port” y “Antyport” ya se han usado anteriormente en otras variantes de Sistemas P [5], ya
que representan un tipo de transporte de sustancias que también es aportado por la bio-
logia molecular (ver figura 3.2). En ese contexto, a grandes rasgos, el symport representa
el movimiento de dos moléculas o iones a través de una membrana, en el mismo sentido,
mientras que el antyport representa un movimiento similar, pero en el que las sustancias
se trasladan en la misma direcciéon pero sentidos opuestos. Tanto los simportadores como
los antiportadores son proteinas transmembranales que componen un grupo denominado
cotransportadores.

Uniporter Synporter Antiporter

A A B A

B

I Cotransporter I

Figura 3.2: Tipos de transporte membranal. [1]

Dicho este contexto, las reglas para trabajar con los plasmidos dentro del sistema son
de tipo “symport” o “antyport”. Las reglas “symport” representa al movimiento de un
plasmido de una regién a otra (en las reglas “out symport” la regién destino seria la
circundante, mientras que en las reglas “in symport” el destino es la regiéon indicada en
la regla). Por lo tanto, tras la ejecucion de esta regla, el pldsmido se traslada de una region
a otra, y tanto los objetos de la regién origen como de la destino sufren una evolucién. Por
otro lado, las reglas de tipo “antyport” realizan las mismas acciones, ademds de afiadir el
movimiento de otro pldsmido en la misma direccién transmembranal, pero en el sentido
contrario.

3.2.2. Funcionamiento

El funcionamiento de este modelo es muy similar al del modelo sin plasmidos (ver
punto 2.2.1), salvo algunas adiciones necesarias de definir para la permitir la incorpora-
cion de los plasmidos. Por esta razén, en este punto tan solo se van a comentar las dife-
rencias respecto al punto 2.2.1. De esta manera, el concepto de “computacion” descrito
en ese apartado permanece intacto.

Se recuerda que el modo de funcionamiento es de “méaximo paralelismo” y no deter-
minista. Esto dltimo quiere decir que a la hora de seleccionar una regla de una regiéon
se hace de forma completamente aleatoria. Por lo tanto, la primera diferencia a destacar
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del funcionamiento de este modelo es que, a la hora de seleccionar una regla de una re-
gion, se tienen en cuenta también, ademads de las reglas propias de la region, las reglas
de los plasmidos que se encuentran en la regién en el momento de la seleccién. En el
momento en el que un pldsmido abandona una region, las reglas de éste dejaran de ser
consideradas como parte de las reglas de la region.

En segundo lugar, también se recuerda un punto importante en el funcionamiento
del modelo sin pldsmidos: en el momento en el que més de una regla (sean de la misma
region o de distintas regiones) compita por un objeto, ya que las reglas de cada region se
ejecutan de forma simultdnea, y dado que no existe prioridad entre reglas en este modelo,
la regla ganadora seréd elegida de forma totalmente indeterminista (de manera aleatoria).
Del mismo modo, este nuevo modelo cuenta con una regla similar, que es la siguiente: en
el momento en el que mds de una regla (sean de la misma regién o de regiones diferentes)
compita por un pldsmido, la seleccion de la regla ganadora se hard también de manera
indeterminista, siendo esta la regla que se ejecute.

Por ultimo, en este modelo planteado se asume cierta configuracién inicial respecto a
los plasmidos, y esta es: inicialmente, todos los plasmidos se encuentran en la regién “en-
torno”, en el ambiente (region identificada como “co” en la definicién formal del modelo),
y solo podran introducirse en otras regiones mediante las reglas descritas en el apartado
anterior. Ademads, se entiende por plasmido como un elemento tnico, lo que significa que
en el momento en el que un plasmido se introduce en una regién, abandona al tiempo la
region en la que se encontraba (incluso si ésta era el propio ambiente). Esto quiere decir
que solo existe una copia para cada plasmido. Sin embargo, si se quisiera tener una ma-
yor cantidad de plasmidos idénticos, se podria extender la definicién del modelo con tal
de facilitar la aparicion de plasmidos repetidos. En tal caso, el modelo extendido de esta
forma vendria definido por la tupla:

H = (V/ H/ ;’l/ wl/ wZI ces wﬂ’I/ R]/ RZ/ ceey RWI/ (pll nl)/ (pZ/ nZ)/ ceey (pq/ nq)/ ZO)

donde el nimero de copias del plasmido p;, siendo 1 < i < g, vendria definido por
n; > 1.






CAPITULO 4

Implementaciéon del simulador

A continuacién se va a explicar el desarrollo de la implementacién del simulador del
sistema P con plasmidos, comenzando por comentar las tecnologias utilizadas, donde se
verd tanto el lenguaje de programacién empleado, como el IDE utilizado o el almacena-
miento del repositorio.

En segundo lugar, se procederd a explicar la implementaciéon del propio simulador,
viendo el UML que lo especifica, y definiendo el flujo de desarrollo del algoritmo prin-
cipal. Esto servird para dar pie al siguiente capitulo, en el que se mostrardn algunos de
los ejemplos utilizados como pruebas de este simulador, asi como los comentarios de los
resultados obtenidos al ponerlos en marcha.

4.1 Tecnologias utilizadas

4.1.1. Java como lenguaje de programacién

A pesar de que al principio el lenguaje de programacién destinado al desarrollo de
esta aplicaciéon iba a ser Python, y el proyecto fue comenzado en este lenguaje, se decidié
cambiar el lenguaje a Java, debido a su potente uso de objetos y relaciones entre clases,
como se va a pasar a explicar en este apartado.

En lo que a este proyecto respecta, Python tiene algunas ventajas sobre Java:

1. Es un lenguaje de programacién a muy alto nivel, por lo que a rasgos generales es
un lenguaje mucho maés legible y, lo que es mds importante para el desarrollo de
este trabajo: es mas facil y rdpido de escribir.

2. En Python se pueden instanciar diccionarios de una forma muy sencilla, por lo que
la lectura de un fichero JSON ! y conversi6n a diccionario se puede realizar con una
sola asignacién. Esto es una ventaja ya que, como se verd mas adelante, los ficheros
de entrada y salida del simulador vienen en formato JSON.

3. Python es un lenguaje de tipado dindmico, y las listas y tuplas pueden contener ele-
mentos de distintos tipos, lo que aportaria mucha flexibilidad a los objetos conteni-
dos en una membrana. En Java se puede conseguir esto indicando que los objetos

1JSON, o JavaScript Object Notation, es un formato de texto sencillo disefiado para el intercambio de
datos.
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de la membrana son de tipo “Object”, haciendo que admita cualquier tipo de clase
que herede de esta, es decir, todas en este lenguaje de programacion.

Sin embargo, y atin teniendo en cuenta todas estas afirmaciones, se decidi6 usar Java
ya que aporta estas otras ventajas:

1. En contraposicién a lo comentado para el lenguaje de Python, Java es un lenguaje
en menor alto nivel, por lo que el desarrollo genera una mayor cantidad de cédigo,
de mas dificil legibilidad, pero con una interpretacién? y ejecucién més rapidas.

2. Existen numerosos frameworks para Java, como Java Springboot, que es el que se
ha utilizado en este desarrollo, ya que aporta gran facilidad al desarrollo de aplica-
ciones. De este framework se han usado anotaciones que facilitan la configuracién
e instanciacion de algunas clases del proyecto, como los servicos principales, que
se veran mds adelante.

3. La principal razén por la que se ha decidido usar Java es que este es un lenguaje
con mayor relacién al paradigma de POO,? por lo que aporta gran facilidad al pro-
gramador a la hora de crear relaciones entre clases, necesaria en este proyecto dada
su naturaleza.

4.1.2. Visual Studio Code como IDE

El IDE o Entorno de Desarrollo Integrado utilizado ha sido Visual Studio Code, que
a partir de ahora se nombrard como VS Code por simplicidad. La principal razén para
elegir este entorno es la familiaridad del autor con el mismo, pero también por todas las
funcionalidades que trae consigo y que han ayudado a realizar este proyecto.

Por un lado, VS Code tiene disponibilidad de numerosas extensiones que aportan
diferentes funcionalidades a necesidad del programador. Las utilizadas para este pro-
yecto han sido las extensiones de Springboot, que permiten crear un proyecto plantilla
de forma muy sencilla y rapida, utilizando Maven para el despliegue de aplicaciones y
gestion de dependencias (mediante un fichero pom.xml). Ademads, se han usado también
extensiones de debug y Languaje Support para Java.

Por otro lado, VS Code ofrece la posibilidad de poner puntos de parada en el c6digo,
que permiten pausar la aplicaciéon mientras estd en marcha en el punto indicado, para
observar los valores de las clases en ese instante, lo cual permiti6, junto a mensajes o logs
con informacién relevante, poder probar la aplicacién y resolver los posibles errores de
programacion ocurridos.

4.1.3. Github para el almacenamiento del proyecto

Github es una plataforma de almacenamiento de proyectos basada en Git.* Esta pla-
taforma permite tener un repositorio almacenado en la nube, lo que posibilita que varios
autores puedan cooperar en el desarrollo del proyecto de una forma controlada y con

2Java es un lenguaje de programacién tanto compilado como interpretado, lo que quiere decir que cuando
se genera un archivo de c6digo, este pasa un primer paso de compilacién que genera un bytecode ejecutable
por cualquier maquina con JVM (Java Virtual Machine), que se encarga de interpretarlo y ejecutarlo.

3Un lenguaje POO es un lenguaje de Programacién Orientada a Objetos.

4Git es un conocido sistema de control de versiones distribuido.
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posibilidad de revertir posibles cambios destructivos, cosa que no hizo falta en este pro-
yecto; también permite, al no estar almacenado de forma local en la mdquina del usuario,
que se pueda trabajar en distintos lugares y distintas maquinas, lo cual si fue ttil durante
este desarrollo.

En adicién a esto, tener el proyecto almacenado en Github ha permitido al tutor tener
acceso al proyecto al mismo tiempo que se avanzaba en él, permitiendo acceder siempre
a la altima versién guardada.

4.2 UML

El UML, o Lenguaje Unificado de Modelado, es un lenguaje mediante el cual se pue-
den especificar distintos diagramas, siguiendo un patrén de estandarizacién. Al principio
de este proyecto fue desarrollado un diagrama UML que fue facilitado por el tutor al au-
tor, como guia bésica a seguir para el desarrollo del simulador. Este gréfico, que se puede
ver en la figura 4.1, recoge las clases necesarias para un proyecto de Sistemas P (sin incluir
los plasmidos), y las relaciones entre ellas.

Simulator

read_iree

Constructor(modulo para leer de
archivo)
step(madulo para aplicar pasos)

1 0.*
R_membranes C_membranes
RHS hilirey
0.* 0.1 (oc n—] 1
movement: {EVOLUTION, R_Membrane 1. C_Membrane
IN_COMMUNICATION, T — f
OUT_COMMUNICATION, et _1 p prov_children
MEM_CREATION, 0. 1
MEM_MOVEMENT} :{I—R mem
b
1 Y 1 T 1 T F
LC parentF
0.* a.* 1LY T
rules hiect bject:
RiE ] ohjects prov objects
1 0.*
Rule 0.r ! - !
LHS (tuple) Multiset
prior: Number
prob: Number ; set: dictionary
9]
4 init{objects)
count(object)

add({object, multiplicity)
addAll{objects, multiplicity)
remove(object, multiplicity)
substraction(other Multiset)

T union(other Multiset)
(Used for rules) Il

L—(esull (Used for object rules)

g

Figura 4.1: Diagrama UML sin plasmidos.

Sin embargo, las clases que se van a proceder a explicar no son las que se ven en
este diagrama, sino las que aparecen en el que se ha disefiado especificamente para la
creacién de este proyecto, en el cual se introduce la clase Plasmid, y se elimina la idea
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de R_Membrane, que pretendia recoger las reglas de una membrana de forma separada
al resto de objetos, que se encontrarian en la clase C_Membrane. A continuacién se va a
mostrar este segundo diagrama comentado (figura 4.2) y se va a explicar mas en detalle

la funcidon de cada clase en el simulador.

Simulator
f
0.%
| Plasmid |
1 0..% Plasmids.
-—0..1-
0.1
Membranes
0.* 0..1—Parent
Destination_Plasmid * *
RHS . Membrane 0.
Plasmid Children
Lo.* Result | 0.1 1.
0.1 Lo - N Prov_Children
—1 0.1— 0.
[} s J 1 1
¥ Rules - |
| - Objects Prov_Objects
RHS_List
Jasmid Rul H 0.4 1 1
Plasmid Rules—0..* .
i A | v
Rule 0.1 0.1 Multiset
| 1
- LHS
F—ins 1]

L1—> Fl—

Objects
.1

ro-2 Destination_Objects

0.1

Result. J

Destination Reult-

Figura 4.2: Diagrama UML con pldsmidos.

1. Membrane: Esta clase representa a la idea de membrana. Cada membrana puede
tener sus propias reglas, otras membranas hijas, asi como una membrana padre.
Ademas, debido a la finalidad de este TFG, también aparece en la membrana un
conjunto de plasmidos. Por lo tanto, los atributos que aparecen en esta clase son:

a)
b)

c)

d)

Parent: Referencia a la membrana padre, si lo tiene.

Children: Referencias a las membranas hijas, si las tiene.

Prov_Children: Referencias a las membranas hijas que se han generado en este
paso (paso de ejecucion, al ejecutar una regla de esta membrana).

Objects: Conjunto de datos propios de la membrana. Se pueden usar para eje-
cutar reglas tanto de esta membrana como las de su membrana padre, si lo
tuviera.

Prov_Objects: De la misma manera que “Prov_Children”, este es el conjunto
de objetos generados durante este paso de ejecucion. Al finalizar el paso, este
conjunto se afiade al de “Objects” y se vacia para el siguiente paso.

5En esta implementacién se representa al entorno en el que se desarrolla toda la accién como una mem-
brana padre que lo contiene todo. Asi mismo, las reglas del entorno aparecen como reglas de esta membrana.
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f) Plasmids: Conjunto de plasmidos que se encuentran en esta membrana en este
momento. ®* Como ya se verd més adelante, cada plasmido contiene un conjun-
to propio de reglas, por lo que cada plasmido de la membrana afiade todas sus
reglas a las de la membrana como si fueran de ella, mientras este se encuentre
en la membrana.

2. Multiset: Esta clase representa el multiconjunto de datos de las membranas. Esta
clase también se usa como los objetos que aparecen en las reglas, como se va a ver a
continuacion. En la siguiente seccién se profundizard en la implementacién de cada
una de estas entidades.

3. Rule: Instancias de esta clase son las reglas de las membranas o de los pldsmidos.
Ademas de esta entidad, aparecen como parte de cada regla su parte izquierda y su
parte derecha representadas en otras entidades, lo que da mucha flexibilidad a la
hora de crear un sistema con reglas complejas. Los atributos de esta clase son, por
tanto:

a) LHS: Un objeto de tipo LHS, que veremos més adelante.

b) RHS_List: Lista de partes derechas de una regla. Esto estd implementado asi
ya que en los Sistemas P se pueden diferenciar varios tipos de acciones (esto se
explicara en la definicién de la clase RHS, mas se puede adelantar que apare-
cen reglas de objetos, plasmidos y membranas), por lo que cada parte derecha
de una regla representa a una accién propia de la misma.

4. LHS: Como ya se ha mencionado, esta entidad representa a la parte izquierda de
una regla, es decir, que contiene los objetos que es estrictamente necesario encontrar
en la membrana que posea esta regla, para poder ejecutarla. Por lo tanto, como
atributos de esta clase aparecen:

a) Objects: Los objetos necesarios a encontrar en la membrana que contenga esta
regla.

b) Destination_Objects: Los objetos que es necesario encontrar en la membrana
destino de la regla, en caso de que lo tenga (por ejemplo, en una regla de mo-
vimiento de pldsmido).

c) Plasmid: Necesario para el tipo de reglas de plasmidos (reglas de movimiento
de plasmidos). Este objeto representa el plasmido que se debe encontrar en la
membrana que contiene esta regla.

d) Destination_Plasmid: Aligual que el campo anterior, este objeto es el plasmido
que se debe encontrar en la membrana destino.

5. RHS: Tal y como ya se ha visto, una regla tiene una lista de partes derechas, ya que
cada una de estas realiza una accién. Estas acciones son, en esta implementacién: 7

a) Tipos de reglas para objetos:

1) EVOLUTION: Evolucién de objetos de una regla. Los objetos de la parte
derecha de una regla se transforman en los de la parte derecha.

En esta implementacién se ha permitido que una membrana pueda albergar mas de un plasmido al
mismo tiempo, ya que asi ocurre en la biologia real. Sin embargo, en el planteamiento inicial una membrana
tan solo podria contener un plasmido al mismo tiempo.

7Las distintas variantes de Sistemas P ofrecen tipos de reglas de distinta naturaleza. En esta implemen-
tacion se han cogido los mds basicos de ellos, ademés de los tipos necesarios para incluir los plasmidos al
sistema.
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2) IN_COMMUNICATION: Movimiento de objetos entre membranas, en el
que una membrana padre se comunica con una de sus membranas hijas.
Los objetos de la parte izquierda desaparecen en la membrana que contie-
ne la regla, y en la membrana destino se afiaden los objetos que aparecen
en la parte derecha.

3) OUT_COMMUNICATION: Otro tipo de movimiento de objetos entre mem-
branas, aunque en este caso la membrana que contiene la regla es la mem-
brana hija, y el destino es su membrana padre.

b) Tipos de reglas para membranas:

1) MEM_CREATION: En un sistema P tradicional, este tipo de regla repre-
senta una mitosis o divisién celular en biologia. Esto es, si la membrana
hija de la membrana que contiene esta regla tiene los objetos especificados
en la parte izquierda, se crea una copia exacta de esta membrana como hija
de la misma membrana padre. Se podria decir que se crea una membrana
gemela dentro de la membrana que tiene esta regla.

2) MEM_MOVEMENT: Para el movimiento de membranas. Dentro de una
membrana, una membrana hija puede moverse dentro de otra, y pasar a
ser hija de esta tltima.

c) Tipos de reglas de plasmidos, basados en el comportamiento de los pldsmidos
tal y como se han estudiado en biologia:

1) IN_SYMPORT: Movimiento de un pldsmido hacia el dominio de una mem-
brana. La membrana que contiene la regla obtiene el pldsmido indicado,
ya sea de una membrana padre o una membrana hija, indicada como des-
tino de la regla.

2) OUT_SYMPORT: De manera muy similar al anterior, este tipo de regla
realiza el movimiento de un pldsmido desde la membrana que contiene la
regla hacia una membrana destino, que puede ser su membrana padre o
una membrana hija.

3) ANTYPORT: Este tipo de reglas indica un movimiento de tipo intercam-
bio de plasmidos, en la que una membrana contiene un plasmido, y una
membrana hija suya contiene otro, y estos intercambian posiciones.

Ademds, en estos dos tipos de reglas, también aparecen objetos necesarios para
ejecutar las reglas, y también se realizan operaciones con estos objetos como
en los tipos de reglas de objetos.

Una vez definidos los tipos de partes derechas de reglas que pueden aparecer en
este sistema, se puede pasar a enumerar los atributos de esta clase RHS:
a) Result: Los objetos que se generan en la membrana que contiene la regla.
b) Destination_Result: Los objetos generados en la membrana destino de la regla,
si lo hay.
¢) Destination: Referencia a la membrana destino.

d) Result_Membrane: Membrana que se mueve a la membrana destino, si este
existe, en las reglas de tipo plasmido.

e) Rule_Type: El tipo de la regla. Este atributo no se puede encontrar en el UML,
ya que en este solo se muestran las entidades y sus relaciones entre ellas.

6. Plasmid: Esta clase representa a la idea de pldsmido que se ha introducido en esta
nueva variante de sistema P propuesta. Este tan solo contiene un conjunto de reglas
propias a él mismo. Cuando el plasmido se encuentra en una membrana, sus reglas
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pasan a tomarse como propias de la membrana, mas en el momento en el que el
pldsmido abandona esta membrana sus reglas se mueven con él.

7. Simulator: Esta clase es el cerebro del simulador. Contiene toda la informacién del
sistema, esto es: las membranas, los plasmidos, las reglas y todo lo anteriormente
mencionado. Ademads, esta clase contiene la légica de la ejecucion del simulador,
aunque esto se explicard profundamente en un apartado de la seccién posterior.

Tras definir todas las entidades que componen la estructura de clases del simulador,
se va a proceder a explicar su desarrollo en cédigo escrito en Java.

4.3 Implementacién de cédigo

Llegado a este punto, se va a pasar a explicar de manera detallada el funcionamiento
e implementacién de c6digo de cada una de las entidades vistas en la seccion anterior.
Ademas, se verdn también algunas clases auxiliares que aportan funcionalidades al si-
mulador, como son por ejemplo los métodos que convierten un archivo JSON a un objeto
usable por el simulador, y viceversa, para la visualizacién del resultado.

4.3.1. Las entidades

Siguiendo la misma metodologia empleada para definir las clases del UML en la sec-
cién anterior, en este apartado se va a hacer una enumeracion de cada una de las entida-
des definidas, explicando de manera lo mds concisa y relevante posible los atributos de
cada una asi como su funcién en el cédigo. Para mayor entendimiento se va a seguir el
mismo orden de enumeracién que se ha realizado en la anterior seccion.

A la hora de enumerar los atributos de una entidad, se hara siguiendo la siguiente
metodologia: primero se escribira el nombre que recibe el atributo dentro del cédigo,
seguido de el tipo del atributo entre corchetes, y finalizando con una descripciéon del
mismo. Gran parte de los atributos que se van a enumerar ya se han definido en la secciéon
anterior, por lo que no se va a realizar una explicacién demasiado detallada de cada uno
de ellos.

Por dltimo, es importante mencionar que en algunas de las clases se mencionardn
algunos de sus métodos implementados, pero sin mostrar el c6digo de los mismos. Ade-
mas de los métodos visibles en el c6digo, se ha hecho uso de la anotacién “@Data” de
Springboot, que entre otras cosas proporciona de manera automatica los métodos Getter
y Setter de todos los atributos de la clase, por lo que todos ellos seran private.

Membrane

Esta es una de las clases con mds informacién del simulador, ya que contiene todo lo
relevante a una membrana en un sistema P, contando ademds con los plasmidos. Por lo
tanto, los atributos de esta clase son:

1. id [String]: Para simplificar parte de la l6gica del simulador, se ha hecho uso de
atributos de tipo Id, por lo que a la hora de escribir un archivo de entrada, una lista
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de membranas podria venir representada como una lista de sus Ids. Cabe destacar
que esta Id debe de ser tinica para cada membrana. En adicién, este atributo aporta
otras funcionalidades que se verdn méas adelante.

2. objects [Multiset]: Los objetos propiamente dichos de la membrana. En breve se
definira la composicién del tipo Multiset.

3. prov_objects [Multiset]: Los objetos generados en un paso de ejecucién. Esto se vera
mas en detalle en la clase Rule.

4. children [Set<Membrane>]: Referencias a las clases hijas de la membrana. Como se
puede observar, el conjunto de datos que las agrupa es de tipo Set y no List, dado
que cada membrana es tinica, y no se podria tener dos referencias a la misma mem-
brana como si fueran diferentes. De esta manera, la clase Set de Java, no permite
afiadir un objeto a un conjunto de datos en el que ya se encuentra dentro.

Hay que mencionar, ademds, que para poder usar el tipo Set, se deben realizar com-
paraciones entre objetos de esta clase Membrane, y al no ser una clase propia de
Java, se debe implementar externamente el método “int hashCode()”. Esto permite
asignar un entero a un objeto, y una comparacién entre objetos no es mas que una
comparacion entre estos niimeros enteros. Es por esta razén, que se ha implemen-
tado este método en esta clase, haciendo que el hash code de un objeto Membrane
sea igual al de su atributo “id”, que al ser de tipo String ya viene definido.

5. prov_children [Set<Membrane>]: Referencias a las clases hijas generadas para esta
membrana en un paso de ejecucion.

6. parent [Membrane]: Referencia a la membrana padre de esta membrana.
7. rules [Set<Rule>]: Conjunto de reglas propias de la membrana.

8. plasmidlds [Set<String>]: Al igual que se ha hecho en esta clase, la clase Plasmid
también contiene un atributo de tipo Id, por lo que, por simplicidad de cédigo, en
lugar de tener un conjunto de pldsmidos se tiene un conjunto de sus Ids, que es lo
necesario para realizar comparaciones dentro de las reglas.

Por dltimo, cabe mencionar que esta clase tiene algunos métodos ttiles como el método
“getAllRules”, que devuelve un conjunto de reglas que retine las reglas propias de la
membrana junto a las reglas de cada uno de los plasmidos dentro de ella.

Multiset

Esta clase no contiene ningtin atributo, ya que se ha decidido aprovechar la légica
ya aportada por Java, haciendo que esta clase extienda de la clase HashMap de Java, e
indicando los tipos que se van a recibir en la clave y el valor. Por lo tanto, la cabecera de
esta clase es:

public class Multiset extends HashMap < String, Integer >

Como se puede deducir de esta cabecera, los conjuntos de datos de tipo Multiset
que aparecen en este simulador son no mas que un diccionario en el que la clave es una
cadenay el valor es la cantidad de objetos de ese tipo que se encuentran en el Multiset. De
esta manera, se puede conocer la cantidad existente de un objeto dentro de un Multiset
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con coste constante, ya que este es el coste de hacer un "get(clave)"dentro de un Map de
Java. En futuras implementaciones o mejoras de este simulador, se podria hacer que la
clave no estuviera restringida a un tipo String, lo que permitirfa realizar simulaciones
mas realistas en las que una membrana pudiera tener objetos de tipos muy variados.

Como es de esperar, esta clase tiene algunos métodos adicionales que aumentan las
funcionalidades dadas por la clase HashMap. Algunos de estos métodos son, por ejem-
plo, la funcién “boolean containsObjects(Multiset other)”, que devuelve verdadero si los
objetos del Multiset “other” estdn contenidos dentro del Multiset que realiza la llama-
da al método; o el método “void substract(Multiset other)” que sustrae del Multiset que
realiza la llamada a este método los objetos del Multiset “other”.

Rule

Tal y como se ha indicado en la descripciéon del UML, esta clase representa a las reglas
de los Sistemas P, dividiéndose en parte izquierda y parte derecha. Sus atributos son:

1. lhs [LHS]: La parte izquierda de la regla. Para ejecutar esta regla, se han de cumplir
las condiciones dadas en su parte izquierda.

2. rhsList [List<RHS>]: La lista de partes derechas de la regla. Son las acciones a eje-
cutar si se ejecuta la regla.

Por simplicidad del cédigo se ha asumido que en una sola regla solo va a haber una
accion de plasmido, ya que la parte izquierda de la regla solo puede tener en cuenta un
plasmido.

Ademés de los atributos, esta clase contiene dos métodos, clave para la ejecucion del
simulador. En ambos métodos se envia un Map que relaciona una Id con su Membrane,
ya que en las partes derechas de la regla aparecen las Ids de membranas, y se necesita
obtener el objeto membrana para poder realizar las acciones pertinentes en ella. Por un
lado se encuentra el método:

boolean validateCondition(Membrane membrane, Map<String, Membrane>membraneMap)

Esta funcién comprueba que la regla que llama al método se pueda ejecutar, y para
ello evaltia su parte izquierda. Asi mismo, primero comprueba que los objetos de la parte
izquierda se encuentren en la membrana que contiene la regla, que se pasa como primer
argumento en la funciéon. Ademds, en caso de que alguna parte derecha sea de tipo de
pldsmido, comprueba también que las condiciones necesarias se cumplan. Sin embargo,
estas comprobaciones se hacen como llamadas a la clase LHS, por lo que se comentaran
posteriormente.

El segundo método, pero no menos importante, es la funcién:
void execute(Membrane membrane, Map<String, Membrane>membraneMap)

Este método es el encargado de ejecutar la regla que lo llama. Por un lado elimina de
la membrana que contiene la regla, que se pasa como primer argumento de la funcién,
los objetos que aparecen en la parte izquierda de la regla. En segundo lugar itera sobre la
lista de partes derechas de la regla, ejecutando cada una de ellas. En funcién del tipo de
parte derecha que sea, se realizan las acciones necesarias:



30

Implementacion del simulador

LHS

. EVOLUTION: Se afiaden en la membrana los objetos resultado.
. IN_COMMUNICATION: Se afiaden en la membrana destino los objetos resultado.
. OUT_COMMUNICATION: Se afiaden en la membrana padre de la membrana que

contiene la regla los objetos resultado.

. MEM_CREATION: Al conjunto de membranas hijas de la membrana se agrega una

copia de la membrana resultado.

. MEM_MOVEMENT: La membrana resultado es extraida del conjunto de membra-

nas hijas de la membrana que contiene la regla, y a su vez se afiade a la lista de
membranas hijas de la membrana resultado.

. IN_SYMPORT: A la membrana destino, que ya puede ser padre o hija de la mem-

brana que contiene al regla, se le agregan los objetos resultado de destino y se le
extrae el plasmido indicado del conjunto de plasmidos de la membrana. Por otro
lado, a la membrana que contiene la regla se le agregan tanto los objetos resultado
como el plasmido extraido de la otra membrana. Ademads, se extraen de la mem-
brana destino los objetos de destino de la parte izquierda de la regla.

. OUT_SYMPORT: En este tipo de regla las acciones son muy similares a las del an-

terior, con la diferencia de que el pldsmido se extrae de la membrana que contiene
la regla y se agrega a la membrana destino.

. ANTYPORT: En este tipo de regla se realizan exactamente las mismas acciones que

en el anterior, pero ademads se extrae otro pldsmido del conjunto de plasmidos de la
membrana destino, y se aflade al de la membrana que contiene la regla.

El nombre de esta clase viene de Left Hand Side of the rule, o parte izquierda de la regla.

La clase contiene toda la informacién que es necesario encontrar en la membrana en la
que se encuentra la regla o en la membrana destino de la regla. Por ello, los atributos
necesarios para llevar esto a cabo son:

. objects [Multiset]: Multiconjunto de objetos que hace falta encontrar en la membra-

na de la regla para que sea ejecutable.

. destinationObjects [Multiset]: Multiconjunto de objetos que hace falta encontrar en

la membrana destino de la regla, si lo tiene.

. plasmidld [String]: Id del pldsmido que debe encontrarse en la membrana de la

regla, si hay una parte derecha de tipo plasmido.

. destinationPlasmidld [String]: Id del plasmido que ha de existir en la membrana

destino de la regla, si lo hay.

Como métodos que ofrece esta clase, se encuentra uno que ya se ha mencionado:
boolean validateCondition(Multiset otherMultiset)

A esta funcién se le pasa como pardmetro el Multiset de objetos de la membrana de

la regla, y se encarga de comprobar que este Multiset contenga los objetos del Multiset
“objects”.
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Por otro lado, y para finalizar esta clase, existe otro método también mencionado:
boolean validatePlasmidRuleCondition(Membrane membrane, Membrane destination)

Esta funcién se encarga de realizar las comprobaciones pertinentes en las reglas de
plasmidos, es decir, de comprobar que en la membrana que se le pasa como primer para-
metro se encuentre el plasmido de la LHS, y en la membrana destino que se pasa como
segundo pardmetro, el plasmido y los objetos necesarios para esta membrana.

RHS

De manera similar a la clase anterior, esta representa a una parte derecha de una regla,
y su nombre viene del inglés Right Hand Side of the rule. Esta clase contiene los atributos
necesarios para realizar una accién de una regla:

1. result [Multiset]: Los objetos que se han de generar en la membrana que contiene
esta regla.

2. membraneld [String]: Para las acciones de tipo movimiento de membrana, esta es
la Id de la membrana que se ha de mover.

3. destinationResult [Multiset]: Los objetos que han de generarse en la membrana des-
tino de esta parte derecha.

4. destinationMembraneld [String]: Id de la membrana destino de esta parte derecha,
sobre la cual se realizan algunas acciones dependiendo del tipo de regla.

5. ruleType [RuleType]: Este atributo indica el tipo de esta parte derecha de regla. El
tipo de este atributo es un enumerador que esta definido en esta misma clase y que
se muestra a continuacion.

6. RuleType [enum]: {EVOLUTION, IN_COMMUNICATION, OUT_COMMUNICATION,
MEM_CREATION, MEM_MOVEMENT, IN_SYMPORT, OUT_SYMPORT, ANTY-
PORT}

Esta clase tan solo contiene tres métodos auxiliares que ayudan a simplificar cédigo:

1. isPlasmidRHS [boolean]: Indica si el tipo de la RHS es IN_SYMPORT, OUT_SYMPORT
0 ANTYPORT.

2. isObjectRHS [boolean]: Si el tipo de la RHS es EVOLUTION, IN_COMMUNICATION
u OUT_COMMUNICATION.

3. isMembraneRHS [boolean]: Si el tipo de la RHS es MEM_CREATION o MEM_MOVEMENT.

Plasmid

Esta entidad representa a los plasmidos introducidos en este simulador, y no contiene
ningtn método definido en ella. Sin embargo, lo que si que contiene son dos atributos a
los que ya se ha hecho mencién en las explicaciones de otras clases, que son:
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1. id [String]: La Id del pldsmido. Permite a otras clases guardar solamente esta Id en
lugar de todo el objeto, lo cual es 1til para las comprobaciones de pldsmidos en las
LHS, ya que tan solo la Id es relevante en ellas.

2. rules [Set<Rule>]: Conjunto de reglas del plasmido.

Antes de pasar a explicar la clase Simulator, que retine la l6gica central del simulador,
es importante exponer las otras clases que se han afiadido al sistema para mejorar el
desarrollo, afiadir funcionalidades y mejorar la legibilidad del c6digo. Todo esto se va a
desarrollar en el siguiente apartado.

4.3.2. Utilidades y servicios

En primer lugar, se ha introducido una clase que engloba todo lo referente al sistema
sobre el cual se va a realizar la simulacién, esto es, las membranas, las relaciones entre
ellas, las reglas, los plasmidos, etc.

En segundo lugar, se han creado clases de tipo DTO 8 para la conversion entre los
archivos de entrada y salida, y los objetos propiamente dichos que usa el simulador.
Estas clases son P_System_Dto 'y MembraneDto.

Por dltimo, se ha creado una clase denominada Servicelltils que aporta funcionali-
dades extra al simulador, como son la conversién de archivos JSON a objetos de Java y
viceversa, o algunas utilidades auxiliares. Ahora se va a proceder a detallar cada una de
estas clases mencionadas.

P_System

Como ya se ha dicho, esta clase estd disefiada para almacenar la informacién del si-
mulador. Para ello, se compone de los siguientes atributos:

1. membraneMap [Map<String, Membrane>]: Diccionario que relaciona cada Id de
membrana con su membrana objeto.

2. plasmidMap [Map<String, Plasmid>]: De manera similar que con el atributo ante-
rior, es un diccionario que relaciona cada Id de pldsmido con su plasmido objeto.
Es importante que cada membrana y cada pldsmido tengan una Id tnica, ya que
sino en estos diccionarios tan solo se guardaria el tltimo objeto leido con la misma
Id. Sin embargo, una membrana y un pldsmido pueden tener la misma Id, ya que
se almacenan de manera completamente independiente.

3. rootld [String]: Id de la membrana que ocupa el puesto de raiz del rbol. En esta
implementacién, esta membrana serd la que represente al ambiente, que contendra
a la raiz del drbol de membranas propiamente dicha.

4. outputld [String]: Id de la membrana que se considera como salida. La informa-
cién que contenga esa membrana al final de la simulacién, sera considerada como
resultado de la operacién que el sistema esté disefiado a resolver.

8Data Transfer Object (DTO), o Objeto de Transferencia de Datos, son objetos creados con la finalidad de
transportar datos entre procesos.
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Con esta lista de atributos propios de la clase, es suficiente para almacenar toda la
informacién necesaria para representar a un sistema P con plasmidos. Sin embargo, existe
un problema a la hora de escribir un archivo de entrada, y es que algunos objetos de este
sistema tienen referencias a otros objetos, que si se tuvieran que escribir en un archivo de
entrada en formato JSON, se tendrian que escribir completos y de forma repetida tantas
veces como referencias existan. Por esa razon, se ha decidido crear una clase DTO para
esta misma clase asi como de la clase Membrane, en la que las referencias se realizan
mediante la Id, y no guardando el objeto completo.

MembraneDto

Esta es una clase creada para representar a los objetos de membranas en un archivo
de entrada o de salida. A continuacién se va a presentar el problema que existiria si se
usara la clase Membrane en lugar de esta.

Figura 4.3: Representacién de la estructura de membranas del problema propuesto.

Como ya se ha dicho en secciones anteriores, una membrana tiene referencias tanto a
su membrana padre como a sus hijas, y en la clase Membrane, el atributo utilizado para
almacenar esta dependencia es también de tipo Membrane. Se va a usar como ejemplo
un sistema (figura 4.3) en el que existe una membrana A, que tiene a las membranas B
y C como hijas. Si se convirtiera el objeto de la membrana B a formato JSON con el fin
de representarlo en un archivo de salida que representara el resultado de la simulacion,
nos encontrariamos con el siguiente problema: se representa la membrana B con todos
sus atributos, entre los cuales estd su membrana padre A, que a su vez se representaria
completamente con todos sus atributos, y entre ellos sus membranas hijas, entre las cuales
se encuentra la membrana B. En conclusién, se crea un bucle infinito con cada una de
las relaciones bidireccionales entre membranas. Sin embargo, este problema se puede
resolver muy facilmente si las referencias entre objetos se realizan usando las Ids de los
objetos referenciados.

Una vez aclarado por qué es importante el uso de la clase MembraneDto, se procede
a exponer sus atributos:

1. id [String]: Id tinica que representa a la membrana.

2. objects [Multiset]: Los objetos de la membrana, almacenados de la misma manera
que en la clase Membrane.

3. plasmidlds [Set<String>]: Conjunto de Ids de los plasmidos de la membrana.
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4. childrenlds [Set<String>]: Conjunto de Ids de las membranas hijas de esta membra-
na. En ambos casos se ha usado el conjunto de datos Set de Java, ya que las Ids han
de ser tnicas.

5. parentld [String]: Id de la membrana padre de esta membrana.

6. rules [Set<Rule>]: Conjunto de reglas propias de la membrana.

Como cabe suponer, si en los archivos de entrada y salida se usa este tipo de objeto,
mientras que en el simulador se usa el tipo Membrane, es necesario realizar una conver-
sion entre ambas clases, en las que se ha de realizar una resolucién de dependencias en
aquellos casos en los que se pase de almacenar una Id a almacenar el objeto completo,
como es el caso de las referencias a las otras membranas. No obstante, esta resolucién de
dependencias se va a mostrar en el siguiente apartado.

P_System_Dto

Esta clase auxiliar tiene la finalidad de ser usada para escribir los archivos de entra-
da y salida, y es una variante de la clase P_System. Los atributos de ambas son muy
similares:

1. membranes [List<MembraneDto>]: Lista de membranas (usando la clase Membra-
neDto para representarlas).

2. plasmids [Set<Plasmid>]: Conjunto total de pldsmidos del sistema.
3. rootld [String]: Id de la membrana raiz del sistema.

4. outputld [String]: Id de la membrana de salida del sistema, donde se expone el
resultado.

Ya se ha comentado en el apartado anterior que existia una conversién entre los DTOs
y sus entidades, pues es en el constructor de la clase P_System donde se realiza. Este
constructor recibe un solo argumento de tipo P_System_Dto y realiza las conversiones
necesarias para crear un objeto de tipo P_System.

Cédigo dentro de la clase P_System:

public P_System (P_System_Dto input) {
//Los atributos con tipos primitivos e identicos entre las dos clases
// se pueden instanciar de forma normal.
this.rootld = input.getRootld () ;
this.outputld = input.getOutputld () ;

//Para copiar los plasmidos de una lista en un mapa,
// se hace usando la Id como clave y el plasmido como valor.
for (Plasmid plasmid : input.getPlasmids()) {
this .plasmidMap . put(plasmid . getld () , plasmid);
}

//De manera similiar a los plasmidos, se guardan las membranas en un mapa
// y se almacenan tambien en una variable del metodo las MembraneDtos en
// otro mapa, que se usara para resolver las dependencias.
Map<String , MembraneDto> membraneDtoMap = new HashMap<>() ;
for (MembraneDto dto : input.getMembranes()) {

membraneDtoMap . put (dto. getld () , dto);
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Membrane membrane = new Membrane(dto) ;
membraneMap . put(dto. getld () , membrane) ;
}

//Se resuelven las dependencias de cada una de las membranas.
for (Membrane membrane : this.membraneMap.values()) {
membrane. solveDependencies (
membraneDtoMap . get (membrane. getld () ),
this .membraneMap

);

Se puede observar como al final de este método se hace una llamada a un método de
la clase Membrane. Se expone también este otro método:

public void solveDependencies (MembraneDto dto, Map<String , Membrane>
membraneMap) {
//Para cada una de las Ids de membrana hija del Dto de esta membrana
// se agrega el objeto Membrane a la lista de hijas de esta membrana,
// usando el mapa que relaciona cada Membrane con su Id.
for (String childld : dto.getChildrenlds())
this . children .add (membraneMap. get (childIld));

//Se hace lo mismo para la membrana padre.
this.parent = membraneMap. get(dto.getParentId());

La clase ServiceUtils

En primer lugar, dentro de esta clase vienen implementados los métodos para con-
vertir un archivo de entrada en un objeto de tipo P_System_Dto, asi como para convertir
un objeto de esta clase a un archivo de salida. La representacion de estos archivos, por
lo tanto, no es mds que una representacién en formato JSON del objeto comentado. Més
adelante se mostraran algunos ejemplos.

Para realizar estas conversiones se ha hecho uso de una libreria especializada, mas
concretamente de la clase ObjectMapper de Jackson[3]. Esta clase permite realizar una
conversion de un objeto de una clase a un archivo JSON, y viceversa. Para ello, basta con
indicar la clase a la que se quiere convertir o de la que se quiere convertir, asi como el
archivo JSON del que se debe leer o escribir en élI.

Asi mismo, en esta clase ServiceUtils se han creado dos métodos “P_System_Dto
readInput(String filename)” y “void fromSystemToJson(P_System)” que realizan estas
acciones descritas.

Por otro lado, esta clase sirve de utilidad para implementar métodos auxiliares, que
ayudan a tener una mayor limpieza en otras clases del proyecto. A pesar de que a lo largo
del desarrollo del proyecto esta clase ha albergado varios de estos métodos, finalmente
solo ha quedado uno debido a optimizacién de cédigo. A este tinico método se le pasan
una lista de reglas y una membrana, y se encarga de seleccionar una regla a ejecutar. Para
ello, filtra la lista de reglas, seleccionando tnicamente aquellas que se pueden ejecutar en
la membrana recibida haciendo uso de los métodos de validacién de reglas anteriormente
descritos, y posteriormente es escogida una de estas reglas de forma aleatoria, haciendo
uso de la clase Random de java.util. En caso de que ninguna regla sea vélida este mé-
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todo devolverd null, como se va a ver en la clase Simulator en el apartado que viene a
continuacion.

4.3.3. Laclase Simulator y flujo del simulador

En la clase Simulator es donde se desarrolla la 16gica principal del simulador. Esto
es, realizar las iteraciones de simulacién indicadas, seleccionar las reglas, ejecutarlas, etc.
Esta clase contiene un solo atributo, que es un objeto de tipo P_System, que como ya se
ha visto es suficiente para representar una instancia de un sistema P con plasmidos.

A pesar de que toda la 16gica de esta clase se podria haber reunido en un solo método
que realizase la simulacioén, el c6digo se ha separado en un par de métodos mas para
mayor legibilidad.

En primer lugar, sin contar los constructores, los Getters o los Setters, se encuentra
el método “simulate()” sin argumentos, que sirve para realizar una simulacién con un
nimero de iteraciones predeterminado (aqui se ha decidido que este nimero sea de 100
iteraciones) en caso de que no se indicase ninguno. Por lo tanto, este es solo un método
lanzadera para el siguiente método.

En segundo lugar esta el método principal de esta clase: “simulate(int iterations)” que
realiza una simulacién dado el nimero de iteraciones a realizar. Este método realiza en
cada iteracion un recorrido de todas las membranas del sistema, en orden desde la raiz
hasta las hojas del arbol de membranas, y realiza una ejecucién propia de cada membra-
na, llamando al siguiente método.

Por dltimo, el método “executeMembrane(Membrane membrane)” es el encargado
de ejecutar la membrana indicada. Para ello, selecciona una regla llamando al método
“selectRule” de ServiceUtils pasando todas las reglas de la membrana y sus pldsmidos,
con la llamada al método “getAllRules” de la clase Membrane. Una vez seleccionada la
regla, se ejecuta tantas veces como se pueda con la llamada al método “execute” de la
clase Rule.

Como se puede observar, haber separado la l6gica entre las distintas clases del pro-
yecto libra a este método de tener una cantidad excesiva y poco legible de c6digo, ademas
de aportar a cada clase las funcionalidades propias de la misma.

En este punto de la memoria ya se han definido todas las clases implementadas y sus
métodos, asi como explicado su funcién en el proyecto. Sin embargo, se va a exponer aho-
ra un flujo de los pasos que sigue el simulador en su totalidad que permita comprender
de manera clara y concisa el funcionamiento de la aplicacién desarrollada.

1. Se ejecuta la aplicacién.
2. Entrada de los datos.

a) Se muestra un menu (por consola) que permite seleccionar las opciones de
realizar una simulacién o salir y cerrar la aplicacion. Si se selecciona la opcién
de realizar la simulacién se pasa al siguiente paso, sino se cierra y se termina
la aplicacion.

b) Se piden el nombre del archivo de entrada (archivo en formato JSON) y el nt-
mero de iteraciones a realizar por el simulador. El archivo de entrada es usado
para crear un objeto de tipo P_System, con el que se va a crear la instancia de
la clase Simulator.
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3. Ejecucién del simulador. En cada iteracion:

a) Se obtiene la membrana raiz del sistema y se afiade a la lista de membranas a
ejecutar.

b) Se obtiene la primera membrana de la lista de membranas a ejecutar, y se eje-
cuta el paso 4. Tras ejecutar la membrana se afiaden sus membranas hijas a la
lista de membranas a ejecutar y se retira esta, y se repite este paso hasta que la
lista quede vacia.

4. Ejecucién de la membrana seleccionada.

a) Se obtiene la lista de reglas de la membrana, uniendo las reglas propias de la
misma junto a las reglas de los pldsmidos que se encuentren en ese momento
en ella.

b) Se selecciona aleatoriamente una de estas reglas de entre las que se puedan
ejecutar porque se cumple su parte izquierda.

c) Se ejecuta la regla seleccionada tantas veces como sea posible, realizando todos
los movimientos y transformaciones de objetos, membranas o plasmidos que
vengan indicados en ella.

d) Se repite desde el paso a hasta que ninguna regla pueda ser seleccionada por-
que no se puede ejecutar.

5. Salida de los datos: se genera un archivo JSON con el objeto P_System que ha re-
sultado tras realizar todas las iteraciones de simulacién.






CAPITULO 5

Casos de prueba

En este capitulo se van a mostrar varios ejemplos de casos de prueba con los que se ha
probado el simulador. En primer lugar, estos casos de prueba se van a definir en lengua-
je matematico ya que ambos representan un sistema P con plasmidos. Seguidamente se
mostrard el flujo de los pasos que se realizan en la simulacién. Ademas, en los apéndices
se pueden encontrar los archivos de entrada, que se han realizado traduciendo las defi-
niciones que se van a presentar al formato JSON, y los archivos de salida, que muestran
una representacion del sistema una vez terminada la simulacién.

Los ejemplos que se van a presentar a continuacién son dos, y ambos sirven para
realizar operaciones aritméticas sencillas, ya que la definicién de estos casos de prueba es
muy compleja y densa, y en este trabajo tan solo se quiere demostrar el uso del simulador
implementado. Asi pues, el primero de ellos realiza una resta aritmética de dos enteros,
mientras que el segundo realiza una multiplicacién.

5.1 Resta aritmética

A continuacién se va a ver que para este caso de prueba se va a hacer uso de tan solo
tres membranas. La membrana raiz, denominada s, contiene dos membranas hijas: 1y 2.
En la membrana 1 habré inicialmente un nimero entero n de objetos a4, mientras que en
la membrana 2 habra un niamero entero m de objetos b. El objetivo de este sistema es, por
lo tanto, que al final de la ejecucion el resultado de la resta aritmética en valor absoluto
|n — m| quede recopilado en la membrana 2. Si n es mayor que m, en la membrana 2
se encontrarian n — m objetos a, mientras que si m fuera mayor, ese resultado se veria
reflejado en el nimero de objetos b.

En este ejemplo, tanto la membrana 1 como la 2 no poseen ninguna regla, por lo
que las operaciones que se realicen dentro de las mismas vendran dadas por las reglas
de los pldsmidos que se van a incorporar en este sistema. Por un lado, el plasmido p;
envia los objetos a que encuentra en su membrana a la membrana padre de esta. Por otro
lado, el pldsmido p, transforma un objeto a y otro b, en un objeto c que envia fuera de la
membrana.

Asi pues, el pldsmido p; esta destinado a introducirse en la membrana 1, mientras
que el plasmido p; se introduce en la membrana 2.

39
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Definicién

Se va a poner a la derecha de cada regla un identificador entre paréntesis para hacer
referencia a ella en el siguiente apartado.

p1:{a — aou} (1)

p2: {[lb — Cout} (2)

p = [shlilal2ls

Ws = pq
w, = a"
wy, = b
ip=2

Reglas de las regiones:
[s al2]2]s = [s[2 a J2]s 3)
Reglas para los plasmidos:
pils pls = pls pals (4)

pals als = qls p2ls )
pilih = [1 p1]1 (6)

p2lo]2 = [2 p2)2 (7)

Flujo de la simulacién

Iteracion 1:

1. Se ejecutan las reglas 4 y 5, introduciendo los pldsmidos p; y p2 en la membrana s.

2. Se ejecutan las reglas 6 y 7 en la membrana s. Esta accién introduce el plasmido p;
en la membrana 1y el pldsmido p; en la membrana 2.

3. Para cada a que se encuentra en la membrana 1 (hay 7 a’s) se ejecuta la regla 1 del
plasmido py, lo que mueve n a’s a la membrana s.

Iteracion 2:
1. En la membrana s se ejecuta la regla 3, moviendo las # a’s a la membrana 2.
2. Enla membrana 2, se ejecuta la regla 2, del plasmido p;, que transforma cada cade-

na ab en un objeto c que se mueve a la membrana s.

En conclusién, en tan solo dos iteraciones se ha podido realizar una resta aritmética,
cuyo resultado se encuentra en la membrana 2.
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Ejemplo

Para este sistema disefiado se ha creado un ejemplo de prueba, talquen =4y b = 8.
Esto puede encontrarse en el campo “objects” de las membranas 1 y 2 respectivamente
del archivo en formato JSON que se encuentra en el apéndice A.1. A su vez, el resultado
de este ejemplo se encuentra en el mismo campo “objects” de la membrana de salida, la
membrana 2, al final de la computacién. Este resultado se puede encontrar en el apéndice
A.2. Como se puede observar, en esta membrana se encuentran 4 b’s, ya que este es el
resultado de |4 — 8.

En la siguiente figura (figura 5.1), se muestra la configuracién inicial (izquierda) y
final (derecha) del ejemplo creado. Los plasmidos estdn representados en color rojo y los
objetos en color verde.

P1 P2 Pq
4 N 4 N
5 S
Pq e
rl y rz Y rl y 72 Y
b° P1 p2
o
b
., w N, o’ N, > N, o
. o N, o

Figura 5.1: Diagrama de Venn del ejemplo del caso de prueba de resta aritmética.

5.2 Producto matematico

Aumentando ligeramente la complejidad, se ha disefiado también un segundo caso
de prueba capaz de realizar productos de ntimeros enteros. La jerarquia de membranas
es la misma que en el caso anterior (membranas s, 1y 2), y el nimero y nombre de los
plasmidos son también los mismos (p1 y p2).

En este caso, dentro de la membrana 1 se encontrard inicialmente un objeto b y n
objetos a, mientras que en la membrana 2 se encontrardn 1 objeto b 'y m a’s. Ademas, la
membrana s tendra un objeto p en su interior.

En este sistema el plasmido p; se introduce en la membrana 1 cada vez que encuentra
un simbolo 4 en ella, habiendo pasado primero por la membrana s. En ese momento,
el plasmido p; sustrae un objeto 2 a la membrana s y el pldsmido sale. A su vez, cada
vez que este pldsmido realiza esa accién, el plasmido p; se introduce en la membrana
2, genera un objeto b en la membrana s por cada objeto a2 que encuentra y sale. Por lo
tanto, al final de la ejecucién se podran encontrar en la membrana s una cantidad m * n
de simbolos b.
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inalmente, se puede deducir que la complejidad de este sistema es mayor al anterior,
Finalment, de ded 1 lejidad de este sist: yor al ant

ya que en cada iteraciéon uno de los plasmidos se introduce en su membrana y realiza las
acciones pertinentes, y el nimero de iteraciones depende de n.

Definicion
p1: {ba — b}

p2:{a—abyu}t

= [shhllls

Ws =p
wy = ba"
wy = ba"
iQ—S

Reglas para los plasmidos:

pils pls = [s p1pls
pas P'ls = [s p2als
piqlyaly — rly praly
rlhipth = pislih
paslz]2 = t[2 p2)2

t> pal2 — p2ql2)2

Ejemplo

En el apéndice A.3 se puede encontrar un ejemplo implementado, en formato JSON,
enel quen = 4y m = 5. Esto se puede ver en el campo “objects” de las membranas 1y
2. Asi mismo, el resultado puede verse en el apéndice A .4, en el que se muestra la salida,
también en formato JSON, de la entrada anterior. En este archivo, puede encontrarse el
resultado del producto en la membrana s, concretamente en el namero de b’s dentro del
campo “objects” de esta membrana.

De forma andloga a como se ha hecho para el caso anterior, en la figura 5.2 se muestra
la configuracién inicial (izquierda) y final (derecha) del ejemplo propuesto para el caso
de prueba del producto matematico. Los plasmidos se representan en color rojo, mientras
que los objetos vienen en color verde.
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Figura 5.2:

Diagrama de Venn del ejemplo del caso de prueba de producto de enteros.






CAPITULO 6

Conclusiones

Esta memoria estd llegando a su fin, pues en este dltimo capitulo se van a presentar
las conclusiones extraidas respecto a los objetivos inicialmente propuestos en la secciéon
1.2 de la memoria.

En primer lugar se ha descrito el estado actual de los Sistemas P, sus aplicaciones y
la definicién formal del modelo que se presenté al mundo en 1998. Para ello se ha hecho
también una breve definicién de los aspectos biolégicos relacionados con el tema para
poder comprender mejor este modelo de computacién. Esto se puede encontrar en el
capitulo 2: Estado del arte.

Seguidamente se abre paso el capitulo 3: Sistemas P con pldsmidos, en el que inicial-
mente se define el concepto de pldsmido tal y como aparece en la biologia molecular, asi
como de sus aplicaciones reales actuales, como son la genética y la biotecnologia. En este
capitulo se exponen las ventajas que podria suponer introducir este elemento biolégico a
los Sistemas P, entre las cuales aparecen un aumento de la flexibilidad y eficiencia de la
computacién con membranas.

Por lo tanto, a lo largo de este capitulo se cumple uno de los objetivos planteados para
este TFG, que es el disefiar y definir formalmente un modelo de Sistemas P con plasmi-
dos. Ademas, este se plantea como una extensién del modelo sin pldsmidos definido en
el capitulo anterior, lo cual permite que a continuacién se cumpla otro de los objetivos:
demostrar que el modelo de Sistemas P con pldsmidos es universal. Resumiendo la de-
finicién de este tltimo aspecto comentado, explicado en el capitulo 1: Introduccién, se
puede decir que un sistema es universal, o Turing-completo, si es equivalente a la Ma-
quina de Turing, es decir, que puede resolver cualquier problema Turing-computable en
un tiempo finito (para una mayor definicién, ver capitulo 1).

Demostrar que el modelo propuesto en este TFG es Turing-completo resulta bastante
sencillo. Se puede deducir, sin lugar a dudas, que el modelo de Sistemas P con pldsmidos
es completamente equivalente al modelo de Sistemas P, ya que el primero puede simular
al segundo con la simple accién de optar por no agregar ningtin plasmido al sistema. En
ese caso, el modelo ha conseguido ser equivalente al modelo tradicional de Sistemas Py,
de hecho, si no se introduce ninguna regla de manejo de pldsmidos, resultaria imposible
identificar si realmente se trata de un modelo con pldsmidos. Ademads, dada la naturaleza
de este modelo, que estéd descrito en la seccién 3.2.1, se puede afirmar que en el modelo
no se pierde ninguna funcionalidad del modelo sin plasmidos, por lo que seria tan solo
una extensién del mismo.

45
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Es de suma importancia recordar que el modelo de Sistemas P introducido por George
Pdun es un modelo que ha demostrado ser Turing-completo. De esta manera, dado que
el modelo que da nombre a este trabajo y a esta memoria no es mds que una extension de
los Sistemas P, y por lo tanto un sistema con plasmidos es capaz de simular a un modelo
de comptacién con membranas sin pldsmidos, se puede afirmar y queda demostrado que
la variante propuesta es universal, o Turing-completa.

Por otra parte, se ha realizado una herramienta informatica en forma de aplicacién
desarrollada en el lenguaje Java capaz de simular ese modelo descrito. La descripcién
detallada de este programa se encuentra en el capitulo 4: Implementacion del simulador.
Ademas, esta aplicacion queda validada gracias a varios casos de prueba realizados que
se pueden encontrar en el capitulo 5: Casos de prueba. Esta herramienta desarrollada, u
otra similar, puede servir para realizar simulaciones del sistema de computacién con
membranas con pldsmidos, y llevar su uso a distintas dreas de investigacién. Como se
ha mencionado anteriormente, y como se puede ver en los casos de prueba realizados,
el uso de los plasmidos, entendidos como la idea de plasmido introducida en la variante
de Sistemas P expuesta, proporciona al sistema mayor flexibilidad y mayores posibilida-
des, asi como un aumento de la eficiencia en algunos casos, dado que ofrece formas de
resolver un mismo problema con mas herramientas.

Finalmente, el tltimo objetivo de este TFG era el de dar pie a otros trabajos futuros
que puedan desarrollarse a partir de este, por lo que ese va a ser el objetivo de la seccién
que viene a continuacion.

6.1 Trabajos futuros

Este trabajo y su memoria pueden dar lugar a un gran abanico de posibles trabajos,
que utilicen como base este mismo. Uno de ellos puede ser el desarrollo del simulador
en otro lenguaje de programacién. En el apartado de Tecnologias utilizadas del capitulo
4 de esta memoria, se exponen las razones por las que la aplicaciéon desarrollada para
este TFG ha sido escrita en Java, pero esta es solo una de las multiples opciones que
ofrece el mercado de los lenguajes de programacién. Realizando un estudio apropiado,
se puede encontrar un lenguaje con las propiedades necesarias para mejorar la eficiencia
o el funcionamiento de la aplicaciéon. Otros aspectos que podrian llegar a mejorarse de
este modo son los relacionados con la Ingenieria del software, como es el mantenimiento
del cédigo, por ejemplo.

También haciendo referencia al simulador, un posible trabajo futuro es la implemen-
tacion de una IGU (Interfaz Gréfica de Usario), que permita trabajar con la herramienta
desarrollada de una forma mucho mas facil y completa. Este era inicialmente uno de los
objetivos de este trabajo, pero finalmente no se pudo llevar a cabo.

Por otro lado, respecto al modelo de Sistemas P con pldsmidos, puede ser de verda-
dero interés la integracion de éste con otras variantes de los Sistemas P, dando lugar a
opciones de modelos muy completas, con mayor cantidad de herramientas disponibles,
y permitiendo que esta drea de estudio siga creciendo. No obstante, cabe destacar que
algo similar se ha hecho en el simulador desarrollado, ya que se puede observar en los
tipos de reglas que permite realizar el simulador (ver capitulo 4) que éste engloba re-
glas de creacién y movimiento de membranas, a pesar de que estos tipos de reglas no
son pertenecientes al modelo més bésico de Sistemas P. De esta misma forma, la unién
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de diversas variantes existentes, asi como de otras que puedan llegar a crearse, es una
magnifica opcién a la hora de crear sistemas maés flexibles y eficientes.

Por ultimo, tal y como se comenta en varios capitulos de esta memoria, una de las
aplicaciones, tanto de los Sistemas P como del modelo con plasmidos, es el uso de éstos
en campos de investigacion, donde se pueda aprender mas sobre el funcionamiento de
los organismos celulares o, en este caso, de los pldsmidos. Por esta razén, puede llegar
a plantearse la creacién de simulaciones de distinta clase haciendo uso del modelo de
computacién con pldsmidos, o incluso del simulador aqui creado.
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APENDICE A

Archivos de entrada y salida de los

casos de prueba

A.1 Archivo de entrada para el caso de prueba 1: La resta
aritmética. En formato JSON.

{
"membranes": [
{
"id" : "ENVIRONMENT",
"objects": {},
"plasmidlds": [ "p1", "p2" 1,
"childrenlds": [ "s" ],
"parentld": null,
"rules": [
{
"lThs": {
"destinationObjects": { "p":1 },
"plasmidId": "pl"
e
"rhsList": [
{
"result": { "p":1 },
"destinationMembraneld": "s",
"ruleType": "OUI_SYMPORT"
}
]
b,
{
"lThs": {
"destinationObjects": { "q":1 },
"plasmidld": "p2"
b
"rhsList": [
{
"result": { "q":1 },
"destinationMembraneld": "s",
"ruleType": "OUT_SYMPORT"
}
]
}
]
b
{
"id" 2 "s",
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"objects": { "p":1, "q":1 },
"plasmidlds": [],

"childrenIds": [ "1", "2" 1],
"parentld"”: "ENVIRONMENT",
"rules": |
{
"lThs": |
"plasmidld": "pl"
|
"rhsList": [
{
"destinationMembraneld": "1",
"ruleType": "OUI_SYMPORT"
}
]
b,
{
"lThs": |
"plasmidId": "p2"
b
"rhsList": [
{
"destinationMembraneld": "2",
"ruleType": "OUT_SYMPORT"
}
]
},
{
"lThs": {
"objects": { "a":1 }
I
"rhsList": [
{
"destinationResult": { "a":1 },
"destinationMembraneld": "2",
"ruleType": "IN.COMMUNICATION"
}
]
}
]
b
{
"id" o "1,
"objects": { "a":4 },
"plasmidlds": [],
"childrenIds": [],
"parentld": "s",
"rules": []
|
{
"id" . "2,
"objects": { "b":8 },
"plasmidlds": [],
"childrenlds": T[],
"parentld": "s",
"rules": []
}
1,
"plasmids": [
{
"id": "pl",
"rules": [
{

"lhs": { "objects": { "a":1 } },




A.2 Archivo de salida para el caso de prueba 1: La resta aritmética. En formato JSON.

53

104 "rhsList": [

105 {

106 "result": { "a":1 },

107 "ruleType": "OUIT_COMMUNICATION"
108 }

109 ]

110 }

111 ]

112 },

113 {

114 "id": "p2",

115 "rules": [

116 {

117 "lhs": { "objects": { "a":1, "b":1 } },
118 "rhsList": [

119 {

120 "result": { "c¢":1 },

121 "ruleType": "OUT_COMMUNICATION"
122 }

123 ]

124 }

125 ]

126 }

127 1,

128 "rootld": "ENVIRONMENT",

129 "outputld": "2"

130] }

A.2 Archivo de salida para el caso de prueba 1: La resta
mética. En formato JSON.

arit-

1

{

2 "membranes": [

3 {

4 "id": "1,

5 "plasmidlds": ["pl1"],

6 "parentld": "s",

7 "rules": []

8 b

9 {

10 "id": "2,

11 "objects": {

12 "b": 4

13 |

14 "plasmidlds": ["p2"],

15 "parentld": "s",

16 "rules": []

17 },

18 {

19 "id": "s",

20 "objects": {

21 "c": 4

2 b,

23 "childrenlds": ["1", "2"],
24 "parentld": "ENVIRONMENT",
25 "rules": |

26 {

27 "lThs": {

28 "objects": {
29 "a": 1
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}
b
"rhsList": [
{
"destinationResult": {
"a": 1
b,
"destinationMembraneld": "2",
"ruleType": "IN.COMMUNICATION",
"objectRHS": true
}
]
b,
{
"lThs": |
"plasmidId": "pl"
}
"rhsList": [
{
"destinationMembraneld": "1",
"ruleType": "OUT_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
]
b,
{
"lThs": |
"plasmidId": "p2"
}
"rhsList": [
{
"destinationMembraneld": "2",
"ruleType": "OUT_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
]
}
]
b
{
"id": "ENVIRONMENT",
"objects": {
"p": 1,
"q": 1
b
"childrenIds": ["s"],
"rules": |
{
"lhs": {
"plasmidld": "p2",
"destinationObjects": {
"q": 1
}
b
"rhsList": [
{
"result": {
"q": 1
},
"destinationMembraneld": "s",
"ruleType": "OUI_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
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94 b,

95 {

9% "lThs": |

97 "plasmidld": "pl",

98 "destinationObjects": {
99 "p': 1

100 }

101 },

102 "rhsList": [

103 {

104 "result": {

105 "p': 1

106 |

107 "destinationMembraneld": "s",
108 "ruleType": "OUT_SYMPORT",
109 "plasmidRHS": true
110 }

111 ]

112 }

113 ]

114 }

115 1,

116 "plasmids": [

117 {

118 "id": "pl",

119 "rules": [

120 {

121 "lThs": {

122 "objects": {

123 "a": 1

124 }

125 },

126 "rhsList": [

127 {

128 "result": {

129 "a": 1

130 },

131 "ruleType": "OUT_COMMUNICATION" ,
132 "objectRHS": true
133 }

134 ]

135 }

136 ]

137 },

138 {

139 "id": "p2",

140 "rules": [

141 {

142 "lThs": {

143 "objects": {

144 "a": 1,

145 "b": 1

146 }

147 1,

148 "rhsList": [

149 {

150 "result": {

151 "c": 1

5 b

53 "ruleType": "OUT_COMMUNICATION" ,
154 "objectRHS": true
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158 ]

159 }

160 1,

161 "rootld": "ENVIRONMENT",
162 "outputld": "2"

163| }

A.3 Archivo de entrada para el caso de prueba 2: Producto de
nameros enteros. En formato JSON.

1

{

2 "membranes": [

3 {

4 "id" : "ENVIRONMENT",

5 "objects": {},

6 "plasmidlds": [ "pl", "p2" ],

7 "childrenIds": [ "s" ],

8 "parentld": null,

9 "rules": [

10 {

11 "lThs": |

12 "destinationObjects": { "p":1 },
13 "plasmidld": "pl"

14 b

15 "rhsList": [

16 {

17 "destinationResult": { "p’":1 },
18 "destinationMembraneld": "s",
19 "ruleType": "OUI_SYMPORT"

20 }

21 ]

2 b

23 {

24 "lhs": {

25 "destinationObjects": { "p’":1 },
2 "plasmidld": "p2"

27 I

28 "rhsList": [

29 {

30 "destinationResult": { "q":1 },
31 "destinationMembraneld": "s",
32 "ruleType": "OUT_SYMPORT"

33 }

34 ]

35 }

36 ]

37 b

38 {

39 "id" o "s",

10 "objects": { "p":1 },

41 "plasmidlds": [],

) "childrenIds": [ "1", "2" ],

43 "parentld": "ENVIRONMENT",

44 "rules": [

45 {

46 "lThs": {

47 "objects": { "q":1 },

48 "destinationObjects": { "a":1 },
49 "plasmidld": "pl"

50 },
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"rhsList": [
{
"result": { "r":1 },
"destinationResult": { "a":1 },
"destinationMembraneld": "1",
"ruleType": "OUT_SYMPORT"
}
]
b
{
"lThs": {
"objects": { "s":1 },
"plasmidId": "p2"
b
"rhsList": [
{
"result": { "t":1 },
"destinationMembraneld": "2",
"ruleType": "OUI_SYMPORT"
}
]
b,
{
"lThs": {
"objects": { "r":1 },
"destinationPlasmidId": "p1"
b,
"rhsList": [
{
"result": { "s":1 },
"destinationMembraneld": "1",
"ruleType": "IN_SYMPORT"
}
]
b
{
"lhs": {
"objects": { "t":1 },
"destinationPlasmidId": "p2"
e
"rhsList": [
{
"result": { "q":1 },
"destinationMembraneld": "2",
"ruleType": "IN_SYMPORT"
}
]
}
]
I
{
"id" "1,
"objects": { "b":1, "a":4 },
"plasmidlds": [],
"childrenIds": [],
"parentld": "s",
"rules": []
I
{
"id" "2",
"objects": { "b":1, "a":5 },
"plasmidlds": [],
"childrenlds": [],
"parentld": "s",
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"rules": []

}
1,
"plasmids": [
{
"id": "pl",
"rules": |
{
"lhs": { "objects": { "a":1, "b":1 } },
"rhsList": [
{
"result": { "b":1 },
"ruleType": "EVOLUTION"
}
]
}
]
|
{
"id": "p2",
"rules": [
{
"lhs": { "objects": { "a":1 } },
"rhsList": [
{
"result": { "a":1 },
"ruleType": "EVOLUTION"
},
{
"result": { "b":1 },
"ruleType": "OUT_COMMUNICATION"
}
]
}
]
}
]

"rootld": "ENVIRONMENI",
"outputld": "s"

A.4 Archivo de salida para el caso de prueba 2: Producto de
nameros enteros. En formato JSON.

{
"membranes": |

{
"id": "1,
"objects": {

"b": 1

}/
"parentld": "s"

|

{

"idUs "2n

"objects": {
"a": 5,
b1

J

"

7
arentld": "s"
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A.4 Archivo de salida para el caso de prueba 2: Producto de nameros enteros. En formato

JSON.
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"id": "s",

"objects": {
"q": 1,
"b": 20

b
" lasmidIdS”: [nplnl upzvv]’
"childrenlds": ["1", "2"],
"parentld": "ENVIRONMENT",

"rules": |
{
"lhs": {
"objects": {
"t 1
},
"destinationPlasmidId": "
},
"rhsList": [
{
"result": {
"q": 1
}/
"destinationMembraneld":
"ruleType": "IN_.SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
]
}/
{
"lhs": {
"objects": {
"s": 1
',
"plasmidld": "p2"
},
"rhsList": [
{
"result": {
e
}/
"destinationMembraneld":
"ruleType": "OUI_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
|
}/
{
"1hs": {
"objects": {
"q": 1
},
"plasmidld": "pl",
"destinationObjects": {
a1
}
b
"rhsList": [
{
"result": {
neveq
}/
"destinationResult":
At q
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Archivos de entrada y salida de los casos de prueba

b

"destinationMembraneld": "1",
"ruleType": "OUT_SYMPORT",
"plasmidRHS": true

}
]
b,
{
"lThs": {
"objects": {
"r":o 1
|
"destinationPlasmidId": "p1"
b
"rhsList": [
{
"result": {
"s": 1
b,
"destinationMembraneld": "1",
"ruleType": "IN_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
]
}

"id": "ENVIRONMENT",
"childrenlds": ["s"],

"rules": [
{
"lThs": |
"plasmidId": "p2",
"destinationObjects": {
"pr" 1
}
},
"rhsList": [
{
"destinationResult": {
"q": 1
b
"destinationMembraneld": "s",
"ruleType": "OUT_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
}
]
},
{
"lThs": {
"plasmidId": "pl1",
"destinationObjects": {
"p": 1
}
},
"rhsList": [
{
"destinationResult": {
"p’t 1
},
"destinationMembraneld": "s",

"ruleType": "OUT_SYMPORT",
"plasmidRHS": true
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A.4 Archivo de salida para el caso de prueba 2: Producto de nameros enteros

. En formato
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JSON.
}
]
}
]
}
1,
"plasmids": [
{
"id": "pl",
"rules": |
{
"lThs": {
"objects": {
"a": 1,
"b": 1
}

}/
"rhsList": [

{
"result": {
"b": 1
I
"ruleType": "EVOLUIION",
"objectRHS": true
}
]
}
|
b
{
"id": "p2",
"rules": |
{
"lhs": {
"objects": {
"a": 1
}

}/
"rhsList": [

{
"result": {
"a": 1
|
"ruleType": "EVOLUTION",
"objectRHS": true
},

"result": {
"b": 1

} 7

"ruleType": "OUT_COMMUNICATION" ,

"objectRHS": true

}

]I
"rootld": "ENVIRONMENT",

non

"outputld": "s







APENDICE B

Objetivos de Desarrollo Sostenible

(ODS)

Grado de relacion del trabajo con los Objetivos de Desarrollo Sostenible

Objetivos de Desarrollo Sostenible Alto | Medio | Bajo No
procede

ODS 1. Fin de la pobreza. X

ODS 2. Hambre cero. X

ODS 3. Salud y bienestar. X

ODS 4. Educacién de calidad. X

ODS 5. Igualdad de género.

x| X

ODS 6. Agua limpia y saneamiento.

ODS 7. Energia asequible y no contaminante. X

e

ODS 8. Trabajo decente y crecimiento econémico.

ODS 9. Industria, innovacion e infraestructuras. X

ODS 10. Reduccién de las desigualdades.

ODS 11. Ciudades y comunidades sostenibles.

ODS 12. Produccién y consumo responsables.

ODS 13. Accién por el clima.

ODS 14. Vida submarina.

ODS 15. Vida de ecosistemas terrestres.

ODS 16. Paz, justicia e instituciones sélidas.

X| X[ X| X[ X[ X[ X[ X

ODS 17. Alianzas para lograr objetivos.

Reflexién sobre la relacién del TFG/TFM con los ODS y con el/los ODS mas relacio-
nados.

En este momento se da por hecho que el lector de este anexo tiene el conocimiento
suficiente respecto al TFG, de los Sistemas P con plasmidos y de sus posibles aplicacio-
nes, comentadas en la memoria. Se recuerda que en este trabajo se estd desarrollando un
modelo de computacién basado en la biologia, y aporta ventajas y herramientas a cam-
pos de investigaciéon como la genética, la biotecnologia y otras ciencias. Por esta razén,
los ODS mas relacionados con el trabajo son:
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Objetivos de Desarrollo Sostenible (ODS)

1. Salud y bienestar. Como se comenta en varios puntos de la memoria, el modelo de

“Sistemas P con plasmidos” consiste en un modelo bioinspirado, variante al mode-
lo de computacién con membranas conocido por “Sistemas P”. Este tltimo es un
modelo que ya estd siendo usado actualmente por varios campos de las ciencias
de la salud. Aplicaciones basadas en este modelo, como es la de este TFG, permi-
ten realizar simulaciones de procesos biolégicos o poblacionales, entre otros. Un
posible ejemplo puede ser el de una simulacién de la evolucion y propagacion de
una pandemia en una poblacién, siendo este un trabajo realizado anteriormente
por miembros de la UPV. Este tipo de simuladores permite estudiar, entre otras
cosas, aspectos importantes en la medicina, como es el ejemplo de un contagio, u
otros procesos bioldgicos capaces de ser definidos en un modelo de Sistemas P. Asi
mismo, la variante con plasmidos que se introduce en este trabajo no es mas que
una herramienta extendida de los Sistemas P tradicionales, por lo que sus aplica-
ciones también son similares. Ademads, este modelo aporta la capacidad de estudiar
y comprender mejor el funcionamiento de los pldsmidos en la biologia molecular.

. Educacién de calidad. Como se ha comentado al final del punto anterior, el mode-

lo presentado aporta herramientas que pueden ser usadas en distintos campos de
investigacién, considerando estos como otro tipo més de educacién.

. Energia asequible y no contaminante. Una de las caracteristicas de los modelos de

computacién con membranas es la del particular uso que puede aportar a campos
como la genética y la biotecnologia. Si se parte del hecho de que estos campos nos
permitan modificar o “programar” cadenas de ADN de una célula, o de un plas-
mido, estos modelos computacionales son una herramienta que permite utilizar
elementos vivos reales como células o tejidos para que se comporten de la manera
con la que se le ha programado, convirtiéndose en una méquina de cémputo, con
procesamiento paralelo y distribuido de la informacién, y con un coste energético
considerablemente inferior al de las maquinas computacionales actuales.

. Industria, innovacién e infraestructuras. Reuniendo lo que se ha comentado en

todos los puntos anteriores, realmente no seria necesario afiadir nada maés. Sin em-
bargo, se puede destacar el hecho de que las tecnologias de la informacién se ven
actualmente limitadas por condiciones fisicas, como puede ser el tamafio minimo
que un circuito electrénico debe tener, o la obtencién de materia prima necesaria
para la fabricacién de los dispositivos. Los modelos de computacién natural como
el que se propone en este TFG son un punto de partida para explotar otro tipo de
materias, otro tipo de maquinas y, desde luego, otro tipo de formas de cémputo.
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