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Resumen

En el presente es cada vez mas evidente la aparicién de patégenos (virus, hongos, bacterias) que afectan la estabilidad y
existencia de la vida humana, esto ha llevado a los cientificos a la busqueda de herramientas que permitan encontrar soluciones
con mayor rapidez y confiabilidad. Los procesos quimico-biolégicos involucrados en la interaccién entre un patégeno y el
organismo humano son de alta complejidad y en muchos casos no es posible realizar experimentos in vivo sobre el estado
presente de la infeccion y su posible evolucion. En este contexto, las simulaciones por computadora son de gran utilidad pues
permiten estudiar fendmenos y procesos a escalas micro y mesoscopica y realizar experimentos virtuales de procesos que son
dificiles de estudiar a partir de técnicas experimentales. LAMMPS es un paquete informatico que permite la modelacion y
simulacion de procesos fisico-quimicos en diferentes escalas espacio-temporales. LAMMPS es particularmente til en es el
estudio de sistemas en la mesoescala y, por ende, para investigar procesos en microfluidos de interés biolégico como el plasma
sanguineo. En este trabajo se propone una herramienta nombrada Subsistema para la Creacién, Control y Desarrollo
Automatizado de Scripts de simulaciones en LAMMPS (SIMBOX) que tiene la funcion de asegurar la comunicacién con el
simulador LAMMPS para administrar los parametros y controlar las simulaciones que ejecute el usuario, asi como llevar a cabo
la automatizacién del proceso de desarrollo de Scripts de simulacién. Para ello se estudi6 el proceso de negocio asociado con la
gestion de simulaciones y ya sistemas existentes.

Palabras clave: Simulaciones moleculares; LAMMPS; Subsistema para la Creacion, Control y Desarrollo Automatizado de
Scripts en LAMMPS.

Abstract

In the present is increasingly the appearance of pathogens (viruses, fungi, bacteria) that affect the stability and existence of
human life. This has led scientists to search for tools that allow solutions to be found more quickly and more reliably. The
chemical-biological processes involved in the interaction between a pathogen and the human body are highly complex and, in
many cases, it is not possible to carry out in vivo experiments on the current state of the infection and its possible evolution. In
this context, computer simulations are very useful because they allow the study of phenomena and processes at micro and
mesoscopic scales and to carry out virtual experiments on processes that are difficult to study using experimental techniques.
LAMMPS is a software package that allows the modeling and simulation of physical-chemical processes on different space-time
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scales. LAMMPS is particularly useful in the study of mesoscale systems and, therefore, to investigate microfluidic processes of
biological interest such as blood plasma. In this work, a tool named Subsystem for the Creation, Control and Automated
Development of Simulation Scripts in LAMMPS (SIMBOX) is proposed, which has the function of ensuring communication with
the LAMMPS simulator to manage the parameters and control the simulations executed by the user. , as well as to carry out the
automation of the development process of simulation Scripts. For this, the business process associated with the management of
simulations and existing systems was studied.

Keywords: molecular simulations; LAMMPS; Subsystem for the Creation, Control and Automated Development of Scripts in
LAMMPS.

Recibido: 13/06/2022
Aceptado: 28/07/2022
En linea: 01/08/2022

Introduccion

Desde un punto de vista cientifico, se considera a la simulacion como el artificio contextual que referencia la
investigacion de una Unica o un conjunto de hipotesis de trabajo utilizando modelos. Una definicién bastante acertada
establecida por Robert. E. Shannon plantea que: “La simulacion es el proceso de disefiar un modelo de un sistema real
y llevar a términos de experiencia con él, con la finalidad de comprender el comportamiento del sistema o evaluar
nuevas estrategias- dentro de los limites impuestos por un cierto criterio o conjunto de ellos- para el funcionamiento
del sistema” (Shannon, 1998).

Las simulaciones por computadora se desarrollaron a la par del vertiginoso progreso tecnoldgico de los Gltimos 30
afios. Un primer despliegue a gran escala de estas simulaciones fue en un proyecto de investigacion y desarrollo
conocido como “Proyecto Manhattan™, el cual tuvo lugar durante la Segunda Guerra Mundial para recrear una
detonacién nuclear, con la finalidad de disefiar una bomba nuclear. Este proyecto fue liderado por los Estados Unidos,
contando con el apoyo del Reino Unido y Canada (BU, 1994).

Se define como modelado computacional como el uso de las computadoras para simular y estudiar sistemas
complejos hacienda uso de técnicas de las matematicas, la fisica y la informéatica. Un modelo computacional esta
contenido por numerosas variables que caracterizan el sistema a estudiar (Reimann, 2017). Para realizar la simulacion
es necesario ajustar las variables, solas o combinadas, y observar y analizar los resultados finales. EI modelado
computacional permite a los cientificos realizar miles de experimentos simulados por computadora. Los miles de
experimentos por computadora identifican unos pocos casos experimentales que tienen mas probabilidades de
resolver el problema bajo estudio, facilitando en la mayoria de los casos, el trabajo manual en los laboratorios y

ahorrando recursos energéticos y materiales.
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Actualmente los modelos computacionales pueden estudiar un sistema biolégico en multiples niveles, lo cual se
conoce como “modelado multiescala”. Este tipo de modelos son muy utiles porque permiten estudiar una variedad de
fendmenos y procesos que transcurren en diferentes escala espacio-temporales, entre ellos los que ocurren en el
torrente sanguineo, como pueden ser la creacién de trombos o la propagacion de virus y células cancerigenas.

Entre los programas disponibles para la comunidad cientifica para simular sistemas atomico-moleculares
multiescalas, se destaca Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS); concebido para el
desarrollo y anélisis de simulaciones a nivel atomico/molecular. LAMMPS es un cédigo de dinamica molecular
clasica que permite modelar conjuntos de particulas en los diferentes estados (liquido, sélido o gaseoso). Ademas,
ofrece la modelacién de sistemas atdmicos, poliméricos, bioldgicos, sistemas metélicos, granulados, y de grano
grueso utilizando una variada serie de campos de fuerzas y condiciones de contorno. El programa integra las
ecuaciones de movimiento de Newton para las interacciones entre los &tomos, moléculas y/o particulas macroscépicas
que se encuentren en el espacio de simulacion definido. La modelacién de los sistemas de particulas puede ser tanto
en dos dimensiones (2D) como en 3 (3D), dependiendo de la finalidad de la investigacion (Laboratories, 2021).

Con la intencién de asegurar eficiencia computacional, LAMMPS utiliza listas de elementos vecinos permitiendo
realizar un seguimiento de las particulas cercanas. En términos de trabajo en paralelo, utiliza varias técnicas de
descomposicidn espacial de la particién del dominio de simulacién 3D en pequefios sub-dominios, asignando un sub-
dominio a cada procesador. Los procesadores son los encargados de comunicar y almacenar la informacion referente
a los llamados atomos “fantasma” que rodean a sus subdominios. Este sistema cuenta con varias ventajas, pero
evidentemente las mas impresionantes son la capacidad de trabajar con simulaciones de manera simultanea, lo que se
conoce en términos informéaticos como trabajo en paralelo, y por otra parte que este sistema es libre de pago, de
cddigo abierto y posee un API que permite incluir nuevas funcionalidades acorde a las necesidades del investigador.
Su desventaja mas notable es la dificultad de trabajo dado que todo el proceso se realiza de manera manual por
consola, lo cual se hace bastante tedioso cuando se enfoca en una investigacién complicada o extensa, debido a que el
estudio de sistemas complejos requiere de analizar conjuntos grandes de moléculas, lo cual no solo dificulta la
definicion del script de trabajo, sino que también trae graves consecuencias a nivel de tiempo de procesamiento. Por
todo lo expresado anteriormente se han definido los siguientes elementos de investigacion.

En este articulo se presenta el Subsistema para la Creacion, Control y Desarrollo Automatizado de Scripts de
simulaciones en LAMMPS (SIMBOX) que tiene la funcion de asegurar la comunicacién con el simulador LAMMPS
para administrar los parametros y controlar las simulaciones que ejecute el usuario, asi como llevar a cabo la

automatizacion del proceso de desarrollo de Scripts de simulacion.
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Materiales y métodos
El Proyecto GESES-PETRI (con nombre de producto GETRIX), consiste en el desarrollo de un sistema web cuya
Unica y exclusiva funcién es facilitar el trabajo de simulaciones con LAMMPS para todos los cientificos de su

comunidad. Para esto se ha disefiado un sistema que consta de 3 componentes fundamentales y un almacén de datos.

Figura 1: componentes fundamentales del sistema.

| Sistema Gestor de Simulaciones y Espacios de Simulacion (GESES)- este componente es el sistema
central del proyecto, el cual seria accedido via web con autenticacion Unica para cada usuario. Entre sus principales
funciones estan gestionar varias instancias de simulaciones LAMMPS desde una misma ventana matriz, ajustar sus
parametros y observar la consola de progreso de la simulacion, crear espacios de simulacion con moléculas
previamente seleccionadas o de su preferencia, ajustar el tamafio del espacio y definir las cantidades de moléculas
individuales a insertar. Para garantizar la seguridad, los datos seran alojados en un servidor o HPC que permita

gjecutar las instancias de simulaciones LAMMPS.

u Subsistema para la Creacion de Espacios de Simulacion (PETRI)- Este microsistema estara
solamente relacionado con GESES y tendra como funcion principal la creacién de espacios de simulacion. Tendra
acceso al almacén de datos del Sistema GESES-PETRI.

u Subsistema para la Creacion, Control y Desarrollo Automatizado de Scripts de simulaciones en

LAMMPS (SIMBOX)- Este microsistema tendra como funcion principal la comunicacion con el simulador LAMMPS
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para administrar los pardmetros y controlar las simulaciones. Solamente tendra comunicacion con el sistema GESES,

el simulador LAMPPS y con el almacén de datos.

Modelo Conceptual:

Para el desarrollo de cualquier sistema es necesario conocer, con alta prioridad, cémo funciona el negocio sobre el
que se va a plantear el producto como solucion. De tal manera, tras un andlisis del negocio en cuestion se obtuvo el
siguiente Modelo Conceptual donde se muestran los principales conceptos que interactdan en el negocio, asi como las

relaciones entre ellos.

Script de Entrada | (_-

0. 0.
o Contiene o.* W Contiene
1.* 1.*
Parametros generales de simulacion Condiciones de dinamica molecular
A Crea
0. 0.
Configurg
v g 1 « Define
1| _Cientifico 1
A contiene 1
1 1 ¥ cContiene
4 Genera
M nicia
0.* o
Simulacion h Espacio de Simulacion 1
¥ Evalia
0.*
0.*
A Procesa
1 0.*
Lammps 1 0. Resultado de Simulaciom
P Devuelve

Figura 2: Modelo Conceptual.
Descripcién del Sistema

El Subsistema para la Creacion, Control y Desarrollo Automatizado de Scripts de simulaciones en LAMMPS
(SIMBOX) tendra como funcion principal la comunicacion con el simulador LAMMPS para administrar los
pardmetros y controlar las simulaciones del usuario, asi como llevar a cabo una automatizacion del proceso de

desarrollo de Scripts de simulacion. Contard con una interfaz de comunicacion encargada de vincular el subsistema
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SIMBOX con el sistema GESES. Incluye una vista de administracion a travées de la cual se configuraran los recursos

disponibles para ejecutar simulaciones, asi como las configuraciones pertinentes a (SIMBOX). Consumira del

almacén de datos de GESES-PETRI los datos necesarios para ejecutar cada simulacién.

Ingenieria de requisitos

A continuacion, se recogen los requerimientos candidatos y sus derivaciones, tanto a nivel de usuario como de

sistema, obtenidos tras el andlisis realizado durante la etapa de ingenieria de requisitos.
» Requisitos candidatos:

Creacion y control de simulaciones de forma asincrona.

Guardar en base de datos centralizada los resultados de la simulacién.
Comunicacion con el simulador LAMMPS.

Interfaz de comunicacion con GESES.

Vista administracion donde se configuran los recursos del sistema.
» Requisitos a nivel de Usuario:
Requisitos funcionales:

Gestionar simulaciones utilizando el simulador LAMMPS.
Almacenar los resultados de simulacién en la base de datos centralizada de GESES.
Vincular con el sistema GESES para la recibir las peticiones de simulacion.

Presentar una interfaz de usuario administrador para gestionar los parametros del sistema.
Requisitos no funcionales:

Las simulaciones deben crearse de manera simultanea.

La interfaz de usuario administrador debe ser simple e intuitiva.

Las transferencias de informacion deben realizarse de manera segura.

El sistema debe ser capaz de recuperarse de posibles fallos.

» Requisitos a nivel de Sistema:

Requisitos funcionales:
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Gestionar simulaciones utilizando el simulador LAMMPS.
€ Elaborar script de entrada.

Archivar script de entrada.

Enviar script de entrada a LAMMPS.

Notificar posibles errores durante el procesamiento del script de entrada.

L K IR R 2

Iniciar simulacion.
€ Detener simulacion.
Almacenar los resultados de simulacion en la base de datos centralizada de GESES.
€ Archivar resultados de la simulacion.
Vincular con el sistema GESES para la recibir las peticiones de simulacion.
€ Implementar una interfaz de comunicacion con el sistema central GESES para atender las peticiones de
gestion de simulacion y enviar informacion de monitoreo.
Presentar una interfaz de usuario administrador para gestionar los pardmetros del sistema.

€ Desarrollar una interfaz de usuario para la administracion local de los parametros del servidor.
Requisitos no funcionales:

Usabilidad: El sistema sera un subsistema de GESES-PETRI.

Usabilidad: El subsistema se ubicara en un entorno HPC diferente al del resto del sistema.

Soporte: Empleara la base de datos centralizada de GESES-PETRI para las consultas de espacios de simulacién vy el
alojamiento de los resultados del sistema.

Soporte: Versién de LAMMPS actualizada (todos los meses como minimo, la comunidad lanza un nuevo parche, pero
no es problema trabajar con una version no tan desactualizada y ademas no es para nada complicado actualizar el
software).

Soporte: La base de datos sera disefiada en Postgres SQL 10.5 y el gestor de base de datos serd PgAdmin 4.

Disefio: La interfaz de administracién sera implementada con el framework Django 2.0.

Disefio: El sistema sera implementado utilizando el lenguaje de programacién Python en su versién 3.7.
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Resultados y discusion

Diagrama de Casos de Uso del Sistema:

Como se explicd anteriormente, esta investigacion tributa a un sistema mayor, por lo tanto, a continuacion, se muestra
el Diagrama de Casos de Uso del Sistema GESES-PETRI.

Gestionar moleouls a5 b o

=<Exipnd: ur
7 b\
::(n-ﬁh«.mi__________, s oL
. 3
<<Exand>>
‘olifcar mporiacion esilosa da moleaa

Figura 3: Diagrama de Casos de Uso del Sistema.

Arquitectura del Sistema:

El sistema de manera general se ha concebido utilizando una arquitectura por componentes donde nuestro Subsistema

en cuestion constituye uno de ellos. Para la implementacion del Subsistema Simbox se utilizard una arquitectura
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Maestro-Esclavo. Este patrén de disefio es muy ventajoso al crear aplicaciones multitarea, pues brinda un enfoque
méas modular para el desarrollo de aplicaciones gracias a su funcionalidad de bucle maltiple, ademas de ofrecer un
mayor control de la administracion del tiempo de su aplicacién. Cada ciclo paralelo se trata como una tarea o hilo
independiente, donde un hilo es definido como una parte de un programa que se puede ejecutar de manera

independiente de otras partes del sistema (Sommerville, 2009).

Si la aplicacion no utiliza subprocesos separados, el sistema la como un solo subproceso. Cuando divide en varios
subprocesos, cada uno de ellos comparte el tiempo de procesamiento por igual. Esto permite mas control sobre como

se cronometra su aplicacion, y ofrece al usuario un mayor control sobre su aplicacion.
Modelo de Datos:

El modelo de datos tiene la funcidn de describir los elementos de la realidad que intervienen en un problema dado, asi
como las relaciones entre ellos. EI modelado de los datos constituye un aspecto fundamental para el desarrollo de
cualquier aplicacion donde se almacenen datos. A continuacién, se evidencian los diagramas correspondientes al

modelo de clases persistentes de base de datos y al modelo entidad-relacion.

—_
W

<<0ORM Persistable>>

Parametro
-nombre | sting
-valor : string
1 1
1 1
<<0RM Persistable>> <<0RM Persistable>> <<0RM Persistable>>
Script Simulacion Espacio de Simulacion
-id : int -id : int -id : int
-nombre | string -nombre | string -nombre | string
-configuracion : sting -gstado | string =direccion : string

Figura 4: Modelo de Datos.
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[ Espacio de Simulacion B
1/ d_ES integer(10)
D nambra varchar(255) )
____________ L [ direccion varchar(255)  [}f]
! ‘-hsxmmacsm;'d_snn integer( 10)
L
Seript )
rl'f id_Script integer({10) ] c Simuiacian B
D ncl_rlI:m varchar(255)  [§f] 1 - 1'? H_Sim  intager(10)

Dncml:m varchar(255) [

i rchar(255
AL Ty varchar(2ss)  [}] [ estado  warchar(255) [}

GH Simulacionid Sim  intege 10)

_: |r Paramatras \]
: 1/ nombre varchar(255)
——————————— [ e varchar(255) 1]

= Simulacionid Sim  infeger 10)

Figura 5: Modelo Entidad-Relacion.
Modelo de Despliegue:

El modelo de despliegue es aquel que describe la distribucion fisica del sistema en términos de como se distribuye la
funcionalidad entre los nodos de computo. Se muestra como un conjunto de nodos unidos por conexiones de

comunicacién, de forma que se describan las relaciones fisicas de los distintos nodos que componen el sistema.

Fe-Senvidor el PC_Servidor de Base de Datos

-Procesadores: multiples - —— TCP: 5432

-Memoria RAM: G4GE -Senidor weh de aplicacion -FostgressSQL10.A

-Disco durc: 4TB HTTP: Boso | |ARAChe2 -Memaoria RAM: 8GB

-Sisterna operativo: Cualquier -Memoria RAM: 8GB -Disco duro: 1TB

distribucion de Linux -Disco Duro: 1TB -Sistema operativo: cualquier
-Sistema operativo: cualquier distribucion de Linux
distribucion de Linux

Figura 6: Modelo de Despliegue.

Conclusiones
Con la culminacion de la investigacion se concluye que:
e Como resultado del uso de las técnicas referentes a la Metodologia de la Investigacion se construyd un marco

tedrico con el cual se puede establecer las bases del desarrollo de la investigacion, garantizando una mejor

comprension del proceso de desarrollo del Sistema para la Creacion y Control de Simulaciones.
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e Durante el proceso de desarrollo de software, donde se usé de guia la metodologia RUP, se logré definir un
conjunto de artefactos ingenieriles necesarios para el disefio y desarrollo del Sistema para la Creacion y
Control de Simulaciones
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