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Introduccion

La Teoria de la Computabilidad tiene su origen en la preocupacion del
hombre por facilitar el proceso de resolucién de problemas a través de la
bisqueda de métodos especiales que puedan ser llevados a cabo por personas
o entidades que tengan la habilidad de realizar con exactitud ciertas tareas
elementales, sin necesidad de tener un conocimiento exhaustivo acerca de las

disciplinas en las que se enmarcan los problemas objetos de estudio.

Desde muy antiguo, se constatdé que con la ayuda de algunos aparatos
mecanicos (por ejemplo, el abaco que fue inventado en Oriente Proximo hacia
el ano 500 aC) era posible realizar ciertas operaciones béasicas con la misma
precision pero con mucha maéas rapidez. El matemaético arabe Al’Khwarizmi
escribié un tratado de Algebra y Astronomia, hacia el afio 825 dC, en donde
describe el sistema hindi de numeracion, incluye procedimientos mecanicos
para calcular fechas, y presenta las primeras tablas conocidas de algunas
funciones trigonométricas. A partir de entonces, los procedimientos mecanicos
se conocerian también por el nombre de algoritmos, en honor al cientifico arabe

antes citado.

A lo largo de la historia existen muchos precedentes acerca de la
construccidon de distintos tipos de maquinas que sirvieron de asistente al
hombre para la realizacion de determinados calculos especialmente laboriosos.
Entre ellas, cabe resaltar una maquina construida por B. Pascal en 1674 que
era capaz de sumar y restar nimeros naturales, o una maquina inspirada en
la anterior que fue construida por G.W. Leibniz en 1694 y que era capaz de

realizar multiplicaciones. No obstante, en este contexto hay que destacar por



encima de todo el esfuerzo denodado de Ch. Babbage que, entre 1833 y 1842,
tratd de construir una maquina (denominada mdquina analitica) que fuera
capaz no solo de procesar informacién sino, ademas, de autocontrolar, en cierto
sentido, su funcionamiento. Aunque esta maquina no pudo ser implementada
en su época debido, basicamente, a las limitaciones tecnologicas, las ideas
subyacentes en el diseno de dicha méaquina son consideradas hoy dia como el
germen de la arquitectura de J. von Neumann, en la que se basa los principios

fundamentales de los ordenadores electronicos actuales.

A finales del siglo XIX empieza a tomar cuerpo la creencia de que existen
problemas que no pueden ser resueltos mediante procedimientos mecanicos.
Ahora bien, para poder asegurar la existencia de tales problemas no era
suficiente considerar la idea informal de algoritmo. Se necesitaba una definicion
rigurosa de dicho concepto a fin de poder afirmar que un cierto problema
no puede ser resuelto por ningin algoritmo que verifique las condiciones
exigidas en la definicion formal. Entre 1931 y 1936 aparecen los primeros
modelos formales de computacion, debidos a K. Gédel, A. Church, S. Kleene

vy A. Turing.

Por otra parte, la aparicion de las primeras maquinas de proposito general,
a finales de la década de los cuarenta del pasado siglo, da origen a lo que
podriamos denominar Teoria de la Computabilidad prdctica, entendida como
disciplina cuyo objetivo es determinar los problemas abstractos que pueden
ser resueltos por maquinas reales para ejemplares de tamano suficientemente
grande. Este es, propiamente, el origen de la Teoria de la Complejidad

Computacional.

Muchos de los esfuerzos realizados en la historia de la Teoria de la
Computabilidad, en general, y de la Teoria de la Complejidad Computacional,
en particular, han estado encaminados hacia el analisis y desarrollo de lo que
podriamos denomianr sistemas artificiales. Hoy dia estda constatado que los
sistemas/organismos vivos también disponen de mecanismos de procesamiento
de la informacién que les permiten, entre otras cosas, mantener el equilibrio
termodin&dmico, adaptarse al entorno y evolucionar en un sentido que favorezca

su propia existencia.



La Computacion Natural es una disciplina cuyo objetivo principal es el
estudio y simulaciéon de los procesos dindmicos que se dan en la Naturaleza
y que son susceptibles de ser interpretados como procedimientos de calculo.
En ella, se investigan modelos y técnicas computacionales inspiradas en la
Naturaleza con el objetivo de entender mas y mejor el mundo que nos rodea,
en términos de procesamiento de la informacion. Dentro de la Computacion
Natural se han desarrollado, por una parte, modelos de computacién que
pueden ser implementados usando materiales naturales (como moléculas de
ADN, haces de luz, etc.) con el fin de realizar computaciones usando esos
sustratos alternativos en lugar de procesadores basados en la manipulacién
electronica del silicio. Por otra parte, se han desarrollado modelos de
computacion inspirados en la Naturaleza cuyo objetivo es desarrollar técnicas
vy herramientas que permitan la resolucion eficiente de problemas abstractos.
Entre las ramas correspondientes a la primera aproximacion, destacamos
la Computacion molecular basada en ADN (iniciada con el experimento
de L. Adleman a finales de 1994) y en algunos ambitos se considera
también la Computacion cudntica que trata de generar nuevos paradigmas
computacionales basados en los principios de la fisica cuantica. Entre las ramas
de la segunda aproximacion destacamos la Computacion evolutiva (inspirada
en conceptos tales como evolucion y seleccion a fin de obtener soluciones
adecuadas de problemas de optimizacion mediante estrategias de busqueda
en una “poblacion” de soluciones candidatas) y la Computacion celular con
membranas, Membrane Computing (disciplina creada por Gh. Piun a finales de
1998 que proporciona dispositivos teoricos distribuidos, masivamente paralelos
y no deterministas inspirados en la estructura y el funcionamiento de las células

de los organismos vivos).

El objetivo principal de una investigacion cientifica es conseguir un
conocimiento y un control mas profundo de alguna parte del universo, ninguna
de las cuales es lo suficientemente simple como para poder ser explicada
adecuadamente sin la ayuda de procesos de abstraccion; es decir, mecanismos
que permitan reemplazar la parte concreta objeto de estudio por un modelo que

capture los hechos més relevantes y, a la vez, tenga una estructura general més



simple. El uso de modelos es indispensable debido a que el sistema objeto de
investigacion suele ser demasiado complejo debido, basicamente, a que o bien el
niimero de interacciones entre los elementos del sistema es demasiado grande,
o bien aparecen en el sistema una serie de elementos que no son accesibles a

la observacion.

En el caso de fenémenos biologicos, tanto a nivel microscoépico como a nivel
macroscopico, considerados como sistemas complejos, resulta que su dindmica
o comportamiento no puede ser inferido a partir del analisis independiente de
cada una de sus componentes principales. Con frecuencia, existe una jerarquia
en distintos niveles de organizaciéon que corresponden a escalas de tiempo en
los que ocurren los procesos y a una escala espacial en la que se desenvuelve
el sistema. Uno de los principales retos de la Ciencia en la actualidad es
el desarrollo de modelos matematico-computacionales que contemplen estas
jerarquias con el fin de conseguir un conocimiento més profundo acerca de los

sistemas que se estudian.

Hasta la presente se han considerado muchos tipos de modelos formales
para el analisis de distintos fenémenos biologicos, desde aproximaciones
especificamente matematicas, como los modelos basados en sistemas de
ecuaciones diferenciales hasta aproximaciones computacionales (y, por tanto,
discretas) basadas en redes de Petri o en Membrane Computing. Desde luego,
un mismo fendémeno o sistema complejo puede ser modelizado de manera
exitosa desde diferentes aproximaciones y, cada una de ellas, con sus ventajas
e inconvenientes pero con la posibilidad de ser usadas de manera conjunta y
complementaria, en cierto sentido, a fin de mejorar el conocimiento acerca de

la dinamica del sistema.

En el caso particular del desarrollo de modelos basados en la Computacion
celular con membranas, surgen algunas dificultades anadidas que se derivan
del hecho de carecer de implementaciones (en medios electronicos, bioquimi-
cos, etc.) de los dispositivos (distribuidos, masivamente paralelos y no deter-
ministas) de dicha aproximacion computacional, denominados sistemas P. Por
ello, para conseguir validar un modelo disenado en este marco es imprescin-

dible el desarrollo de aplicaciones software y hardware que permitan realizar



simulaciones del sistema a partir de distintos escenarios y contrastar los re-
sultados obtenidos con datos experimentales extraidos a partir de pruebas y

observaciones.

Es sabido que todo modelo de computacidon consta de una especificacion
sintactica para su representaciéon, y su dinamica se rige por medio de
una semantica formal. Denominaremos simulador de un modelo formal
de computacion a toda aplicacion software/hardware que describa la
especificacion a través de un cierto lenguaje de programacion y capture la
semantica mediante la implementacion de un algoritmo de simulacién que debe
reproducir la dindmica con fidelidad; es decir, cada paso de computacion del
modelo formal es replicado en el simulador a través un ntimero finito de pasos,
de tal manera que el simulador sea capaz de proporcionar los elementos béasicos
del modelo que han intervenido de forma relevante en ese paso. Habitualmente,
un programa de estas caracteristicas consta de tres partes bien diferenciadas:
(a) la definicion del modelo formal que se desea simular; (b) el ntcleo que
implementa algun algoritmo de simulacion; y (¢) la interfaz de salida que

muestra o graba la informacion relevante para el usuario.

A lo largo de los diez ultimos anos, se ha desarrollado un gran ntamero
de aplicaciones informéaticas para la simulaciéon de sistemas P, bien con una
finalidad fundamentalmente pedagogica, o bien para el estudio y analisis
de fenomenos de la vida real modelizados computacionalmente con sistemas
celulares. La mayoria de estas aplicaciones se encuentran recopiladas en la

pagina web oficial de los sistemas P [126].

Esta memoria se enmarca en el &mbito de las aplicaciones practicas de la
Computacion celular con membranas y aborda, basicamente, dos puntos: (a)
el desarrollo y posterior aplicacion de técnicas y herramientas informaticas
reutilizables y eficientes; y (b) el diseflo de un marco general de modelizacion
basado en sistemas P, asi como su aplicacion al estudio de la dindmica de dos

ecosistemas reales de especial relevancia.



Contenido de la memoria

La presente memoria estda estructurada en tres partes que constan de
un total de siete capitulos cuyos contenidos se describen sucintamente a

continuacion.
Parte I: Preliminares

La memoria comienza con un breve recorrido historico acerca del desarrollo
y evolucion de diversos conceptos relacionados con la Teoria de la Computacion
y la Teoria de la Complejidad Computacional. Se analizan las limitaciones
que tienen los dispositivos reales construidos en el marco de dichas teorias,
a la hora de resolver eficientemente problemas concretos que son relevantes
en la vida real, lo cual hace necesario la bisqueda de nuevos paradigmas de
computacién que permitan superar algunas de esas limitaciones. Se presentan
los conceptos basicos de la Computacion Natural y, en particular, de la rama
de la Computacion celular con membranas, Membrane Computing, en la que

se enmarcan los trabajos que se presentan en esta memoria.

En el Capitulo 2 se analiza la probleméatica actual relativa a la
modelizacion de procesos complejos de la realidad, justificando la necesidad de
utilizar modelos formales a fin de conseguir ciertos avances de tipo cualitativo.
Se describen brevemente algunas aproximaciones clasicas, asi como otras
mas recientes de tipo computacional que tratan de capturar la aleatoriedad
inherente a los procesos biologicos. Finalmente, se presenta un marco de
especificacion para el diseno de modelos basados en el paradigma de Membrane

Computing.

Parte II: Aplicaciones de software en Membrane Computing

El Capitulo 3 estd dedicado a justificar la necesidad de desarrollar
herramientas informaticas para poder analizar la bondad de los modelos
computacionales disenados, a través de una validacién experimental basada
en simulaciones. Se presenta una breve panoramica de los simuladores de
sistemas P desarrollados hasta la fecha y se describen los elementos comunes

que tienen todos ellos y que han de ser implementados.



En el Capitulo 4 se presenta un entorno de programacién para el
paradigma de Membrane Computing. Dicho entorno estd compuesto de: (a)
un lenguaje de programacion para la especificacion de sistemas P (P-Lingua);
(b) una biblioteca que implementa el procesamiento de ficheros y diversos
algoritmos de simulacion (pLinguaCore); v (c) una serie de herramientas
para la linea de comandos. La ultima parte estd dedicada a la presentacion
de ejemplos de codigo de distintos sistemas P, incluyendo dos familias que
proporcionan soluciones eficientes del problema SAT de la satisfactibilidad de

la Logica Proposicional.

Parte III: Aplicacién al estudio de ecosistemas reales

En el Capitulo 5 se describe un marco especifico para la modelizacion
computacional de ecosistemas basado en Membrane Computing. En particular,
se presentan las concreciones del marco general para los sistemas P
probabilisticos y, ademas, se describe con detalle un algoritmo de simulacién
que trata de capturar la seméntica probabilistica. Ademés, se presenta el
software FcoSim 2.0 que es una familia de herramientas para la simulaciéon
de modelos de ecosistemas y que se ha desarrollado utilizando P-Lingua y
pLinguaCore. El capitulo finaliza con un ejemplo simple de ilustracion acerca

de las interacciones tritréficas.

El Capitulo 6 esta dedicado al diseno de modelos basados en sistemas P
de dos ecosistemas reales. El primero de ellos se refiere a un ecosistema de
la zona pirenaico—catalana en donde habita una ave carronera en peligro de
extincion, el quebrantahuesos; el segundo estd dedicado a la modelizacion
computacional de un ecosistema del pantano de Ribarroja, gestionado por
Endesa S.A. en el que una especie exotica invasora (el mejillon cebra) esta
causando importantes problemas de sostenibilidad del medio ambiente con
la destrucciéon de especies autdctonas, asi como graves problemas de tipo
econ6émico al provocar importantes destrozos en instalaciones diversas de la
compania en torno a dicho pantano. En ambos casos, se han disenado sendos
modelos basados en sistemas P multientornos funcionales—probabilisticos para

los cuales se han desarrollado aplicaciones informéaticas ad hoc que permitan



la validacién experimental de los modelos y su uso para la realizacion de
experimentos virtuales a partir de diferentes escenarios de interés para los

expertos.

La memoria finaliza con un breve capitulo dedicado a la presentaciéon de

conclusiones y lineas de trabajo futuro de investigacion.

Aportaciones

Entre las aportaciones originales més relevantes que se recogen en la

presente memoria, caben destacar las siguientes:

= Desarrollo de un marco formal de modelizacién basado en el paradigma
de Membrane Computing que facilita el estudio y anélisis de procesos
complejos de la realidad, en general, y procesos biologicos, en particular,
considerados tanto a nivel microscépico como al macroscopico, capturan-
do su inherente aleatoriedad mediante el uso de estrategias estocasticas

y probabilisticas.

= Desarrollo de P-Lingua, el primer lenguaje de programaciéon de alto
nivel que permite la descripcion de sistemas P de una manera sencilla,
paramétrica vy modular. El lenguaje se presenta junto con una serie
de bibliotecas y herramientas asociadas, conformando un entorno
completo de programaciéon. Todo el conjunto se ha desarrollado bajo
los estandares del software libre, con licencia GNU GPL y, actualmente,
existe una comunidad de usuarios y desarrolladores de P-Lingua en las
Universidades de Sevilla, Lleida, Pitesti (Rumania), Sheffield (U.K.),
Paris XII (Francia) y Universidad Auténoma de Madrid.

= Especificacién de elementos comunes que se deben implementar en los
simuladores de sistemas P, asi como el diseno e integracion de diversos

algoritmos de simulacién, en el marco de P-Lingua.

= Desarrollo de las primeras aplicaciones informaticas para la validacion

experimental y la experimentacién virtual sobre modelos de ecosistemas



reales basados en sistemas P. La peculiaridad de estas aplicaciones radica
en que estan disenadas para usuarios finales que no necesitan conocer los
detalles del modelo para su ejecucion; es decir, las simulaciones se realizan
de forma transparente. Las herramientas estan siendo actualmente
usadas por expertos en ecologia con la finalidad de filtrar hipotesis
plausibles que permitan gestionar de manera eficiente los ecosistemas

reales objetos de estudio, en funcion de sus necesidades.

Publicaciones

Algunos de los resultados mas relevantes del trabajo desarrollado en esta
memoria han sido publicados en las revistas y monografias que se citan a

continuacion.

1. M. Cardona, M.A. Colomer, A. Margalida, A. Palau, 1. Pérez-
Hurtado, M.J. Pérez-Jiménez, D. Sanuy. A Computational Modeling for
Ecosystems Based on P Systems. Natural Computing, version online
(http://dx.doi.org/10.1007/s11047-010-9191-3).

2. M. Cardona, M.A. Colomer, A. Margalida, I. Pérez-Hurtado, M.J. Pérez-
Jiménez, D. Sanuy. A P system based model of an ecosystem of some
scavenger birds. Lecture Notes in Computer Science, 5957 (2010), 182-
195.

3. J.M. Cecilia, J.M. Garcia, G.D. Guerrero, M.A. Martinez-del-Amor, I.
Pérez-Hurtado, M.J. Pérez-Jiménez. Implementing P systems parallelism
by means of GPUs. Lecture Notes in Computer Science, 5957 (2010), 227-
241.

4. J.M. Cecilia, J.M. Garcia, G.D. Guerrero, M.A. Martinez-del-Amor, I.

Pérez-Hurtado, M.J. Pérez-Jiménez. Simulation of P systems with active

membranes on CUDA. Briefings in Bioinformatics | JCR 4.627 |, version

online (http://dx.doi.org/10.1093/bib/bbp064).



10

10.

J.M. Cecilia, J.M. Garcia, G.D. Guerrero, M.A. Martinez-del-Amor,
I. Pérez-Hurtado, M.J. Pérez-Jiménez. Simulating a P system based
efficient solution to SAT by using GPUs. Journal of Logic and Algebraic

Programming | JCR 1.018 | version online

(http://dx.doi.org/10.1016/j.jlap.2010.03.008).

D. Diaz, C. Graciani, M.A. Gutiérrez, 1. Pérez—Hurtado, M.J. Pérez-
Jiménez. Software for P systems. In Gh. Paun, G. Rozenberg, A. Salomaa
(eds.) The Ozford Handbook of Membrane Computing, Oxford University
Press, Oxford (U.K.), 2009, Chapter 17, pp. 437-454.

D. Diaz, I. Pérez-Hurtado, M.J. Pérez-Jiménez, A. Riscos. A P-lingua
programming environment for Membrane Computing. Lecture Notes in
Computer Science, 5391 (2009), 187-203.

M. Garcia-Quismondo, R. Gutiérrez-Escudero, M.A. Martinez del
Amor, E. Orejuela, I. Pérez-Hurtado. P-Lingua 2.0: A software

framework for cell-like P systems. International Journal of Computers,
Communications and Control, TV, 3 (2009), 234-243.

M. Garcia-Quismondo, R. Gutiérrez-Escudero, 1. Pérez-Hurtado, M.J.
Pérez-Jiménez, A. Riscos-Nunez. An overview of P-Lingua 2.0. Lecture
Notes in Computer Science, 5957 (2010), 264-288.

M.A. Martinez-del-Amor, I. Pérez-Hurtado, M.J. Pérez-Jiménez, A.

Riscos-Nuniez. A P-Lingua based simulator for Tissue P systems.

Journal of Logic and Algebraic Programming |JCR 1.018| version

online (http://dx.doi.org/10.1016/j.jlap.2010.03.009).



Parte 1

Preliminares

11






Capitulo 1
Computaciéon Bioinspirada

En este primer capitulo vamos a realizar, en primer lugar, un breve recorrido
historico por el desarrollo y evolucion de diversos conceptos relacionados
directamente con la Teoria de la Computaciéon y la Teoria de la Complejidad
Computacional. Desde las primeras formulaciones de cuestiones relevantes que
marcarian el devenir de las Ciencias por parte de G. Leibnitz y D. Hilbert, hasta
el analisis de algunas consecuencias que tendria la resoluciéon de la conjetura
P # NP, pasando por la materializacién de los primeros modelos formales
de computacién o la problemaética relativa a la definicién de las clases de

complejidad.

En la segunda seccién, se analizan los procesos de célculo que estan
inspirados en la Naturaleza y que se enmarcan dentro del campo denominado
Computacion Natural. Se describirdn algunos paradigmas y modelos de
Computacion Natural; en particular, se hara una breve introducciéon de los
algoritmos genéticos (inspirados en un mecanismo de seleccion natural por
el cual los individuos mejor dotados, respecto de una cierta medida de
evaluacion de la bondad, son los que sobreviven a lo largo del tiempo);
las redes neuronales artificiales (inspiradas en la estructura de conexiones
que se producen en el cerebro), y la computacion molecular basada en ADN
(cuyo objetivo es el desarrollo de procedimientos sisteméaticos a partir de las

propiedades computacionales de las moléculas organicas).

13
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La ultima seccién de este capitulo estd dedicada a la presentaciéon de
las primeras ideas y conceptos de la Computacion celular con membranas,
Membrane Computing, (modelo de computacion paralelo de tipo distribuido y
no determinista inspirado en la observacion de los procesos que se producen a
nivel celular) en cuyo marco se van a desarrollar los trabajos que se recogen

en la presente memoria.

1.1. Computabilidad versus Complejidad

La idea informal de disponer de unas reglas que pueden ser consideradas
como mecénicas y que nos permiten manejar datos o procesar informacion
mediante un proceso dinamico, nos conduce al concepto de algoritmo. Un
algoritmo suele tomar la forma concreta de un conjunto de instrucciones
debidamente secuenciadas que indican univocamente y paso a paso lo que
se debe hacer para obtener la respuesta a cada pregunta formulada. El
concepto de algoritmo esta en la base de la definicion de los llamados conceptos
constructivos, tales como los de calculabilidad de una funcion, decidibilidad de

una propiedad, o generacion de un conjunto.

Es usual encontrar en un diccionario el término algoritmo como sindénimo
de cualquier método especial de resolucion de un cierto tipo de problemas. La
palabra algoritmo debe su nombre al autor persa Abu Jafar Mohammed ibn
al-Khowarizmi, que escribié un texto en el ano 825 d.C. en el que recogia
una serie de procedimientos mecéanicos para el algebra (en particular una serie
de reglas que, secuenciadas en un determinado orden, permitian realizar las
operaciones con numeros decimales). Historicamente, el primer algoritmo no
trivial es debido a Euclides que, entre el afio 400 y el 300 a.C., describi6 un
procedimiento mecanico para hallar el méximo comin divisor de dos ntimeros

enteros arbitrarios.

La aparicion de los primeros métodos formales de razonamiento (posible-
mente en Mesopotamia, y mejorados sustancialmente en la civilizacion griega)

proporcioné una herramienta interesante para poder expresar de forma algo
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mas precisa el concepto intuitivo de procedimiento sistemdtico, procedimiento
mecdnico o algoritmo. Se puede afirmar que el primero en plantear la necesi-
dad de formalizar qué se entiende por procesos (0 razonamientos) mecanicos
(0 automaticos) fue G.W. Leibniz, cuando a finales del siglo XVII formula la
necesidad de disponer de un lenguaje universal (lingua characteristica) en el
que poder expresar cualquier idea, y la necesidad de mecanizar cualquier tipo

de razonamiento (calculus ratiocinator).

A finales del siglo XIX, la necesidad de resolver ciertos problemas, por
parte de los matematicos, les llevé a usar el formalismo y la metodologia de la
Logica Matematica (que, al igual que cualquier otra rama de las Matematicas,
se puede considerar como una colecciéon de técnicas para resolver problemas,
diferenciandose de las restantes por el hecho de usar lenguajes formales). En la
escuela formalista, con B. Russell y D. Hilbert al frente, comienza a gestarse el
concepto de computabilidad efectiva y uno de sus principales objetivos consistia
en reducir todas las Matematicas a la manipulacion formal de simbolos que,

en definitiva, no es mas que una forma de computacion.

El método axiomdtico permite describir el comportamiento de una teoria
o sistema y consta de tres ingredientes fundamentales: un lenguaje, unos
axiomas y unas reglas de inferencia. El lenguaje permite describir los objetos
que se van a estudiar, asi como las propiedades relativas a dichos objetos.
Los axiomas son asertos elementales, expresados en el lenguaje, que describen
ciertas propiedades basicas de la teoria que es objeto de estudio. Las reglas
de inferencia son una especie de reglas de juego que permiten obtener nuevos
enunciados en la teorfa (y que se denominan teoremas) a partir de los axiomas.
De esta manera, en una teoria descrita a través de un sistema axiomatico, se
pueden generar nuevos resultados (es decir, teoremas de la teoria) realizando
un namero finito de operaciones elementales (que resultan directamente de las
reglas de inferencia) a partir de los axiomas. Con otras palabras, los teoremas
de una teorfa axiomatica se pueden obtener, propiamente, a partir de un

procedimiento sistematico; es decir, mediante computaciones.

A principios del siglo XX, los matematicos estaban a punto de realizar una

serie de descubrimientos que marcarian el futuro de las ciencias, en general, y
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de las Matematicas, en particular. Habia un convencimiento generalizado de
que las Matematicas podian ser descritas a través de un sistema axiomatico,
de tal manera que bastaba encontrar el lenguaje, los axiomas y las reglas
de inferencia adecuadas para deducir en él los enunciados. Es decir, las
Matematicas vendrian a ser una especie de sistema computacional en el
que podria establecerse, mediante un procedimiento mecanico, la veracidad

o falsedad de cualquier aserto matematico.

D. Hilbert estaba convencido de que no existia limite para la capacidad
de la inteligencia humana. Quizés por ello, hizo piblica su ya famosa lista
de 23 problemas que propuso en el Congreso Internacional de Mateméticos
celebrado en Paris, en 1900 y, posteriormente, en el Congreso Internacional de
Matematicos celebrado en Bolonia en 1928, formuld tres cuestiones acerca de

las Matematicas que marcarian el devenir de la misma:

1. ;Son completas? Es decir, dado cualquier aserto matematico, jes posible

probar dicho enunciado o su negaciéon?

2. sSon consistentes? Es decir, jes posible garantizar que dado cualquier
aserto matematico no se puedan probar, simultineamente, él y su

negacion?

3. sSon decidibles? Es decir, ;existe algiin procedimiento mecénico que
dado cualquier aserto mateméatico determine si es o no demostrable?

(Entscheidungsproblem).

Las ideas de Hilbert que subyacen en las cuestiones planteadas, representan
la culminacion de dos mil anos de tradicion matematica en donde las referencias
obligadas eran el método axiomdtico de Euclides, el proyecto de Leibnitz
y Boole de crear una [dgica simbolica y, més recientemente, los Principia
Matematica de Russell y Whitehead. Hilbert pretendia clarificar de una
vez por todas los métodos del razonamiento matemaéatico: queria disenar un
sistema axiomatico formal que abarcara todas las Matematicas, desde la
aritmética elemental hasta el &lgebra, pasando por la geometria, el calculo,

etc. Dicho sistema deberia cumplir una serie de requisitos indispensables para
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los matematicos, empezando por la consistencia v la completitud del mismo,
y que viene a significar que el sistema sea capaz de probar la verdad, toda la

verdad y nada mds que la verdad.

Para Hilbert, resolver el problema de decision (Entscheidungsproblem)
relativo a un sistema axiomatico o teoria 1" consistia en hallar un procedimiento
mecdnico que permita decidir, para cualquier aserto formulado en el sistema, si
éste puede probarlo o no. Cualquier solucién del problema citado se denomina
procedimiento de decision del sistema axiomatico T'. Es interesante observar
que si existiera un procedimiento de decisiéon para las Matematicas, entonces
se podria decidir mecanicamente si cualquier aserto matemaético es o no

demostrable y, con la consistencia y completitud, si es o no verdadero.

En 1931, el matemético K. Godel dio una respuesta negativa a la primera
de las tres cuestiones formuladas por Hilbert en 1928, considerando un
sistema axiomatico que contenia la Aritmética elemental y construyendo una
proposicion verdadera que no se podia probar en dicho sistema. Ademaés,
justificd que no era posible dar respuesta a la segunda cuestion en el marco de
las propias Matematicas, demostrando que, si se supone que un sistema sea
consistente y que se verifiquen ciertas propiedades bdsicas, entonces el sistema

no es capaz de probar una férmula que exprese su propia consistencia.

1.1.1. Teoria de la Computabilidad

Los trabajos de K. Godel, A. Church, S. Kleene y A. Turing entre 1931
y 1936, proporcionaron los primeros modelos de computacion, definiendo
rigurosamente el concepto de funcién computable; es decir, funciéon cuyos
valores pueden ser calculados de forma mecéanica en el modelo. Concretamente,
en 1931 K. Godel define el concepto de relacion recursiva e introduce la clase
de funciones que denominé recursivas (y que hoy se conocen por el nombre de
funciones primitivas recursivas). Posteriormente, en 1934 el propio K. Godel
extiende la clase anterior a las funciones general recursivas (y que hoy se
conocen por el nombre de funciones recursivas). En 1931, A. Church y S.

Kleene desarrollan el concepto de A-calculo relacionandolo directamente con el
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de funcion computable. En 1936, A. Turing utiliza por primera vez el concepto
abstracto de mdquina para formalizar la nociéon de algoritmo y, por tanto, el

concepto de funcién computable.

En 1936, A. Church formula su famosa tesis acerca de la equivalencia
entre la clase de funciones computables, en sentido intuitivo, y la clase
de funciones A-calculables. Esta tesis (también asumida por A. Turing)
relaciona dos conceptos de naturaleza completamente distinta: existencia de
un procedimiento mecanico que resuelve un problema (concepto informal) y
existencia de una maquina de Turing que resuelve un problema (concepto
formal). Por tanto, no tiene sentido buscar una prueba matematica de dicha
tesis. En dicho anio A. Church proporciona el primer ejemplo de un problema
para el que no existe procedimiento mecanico (en su modelo) que lo resuelva:
el problema de la decidibilidad de la légica de primer orden, respondiendo

negativamente a la tercera cuestion planteada por Hilbert.

Pocos meses después del resultado de Church, A. Turing [116] establece de
manera independiente el mismo resultado pero en su modelo de computacién,
probando que no existia una maquina de Turing que proporcione un
procedimiento de decisiéon para la logica de primer orden. Lo esencial de la
prueba de Turing no radica en la estructura de su modelo computacional, sino
en como utiliz6 dicho modelo: de la irresolubilidad algoritmica del problema de
la parada (dada una méaquina de Turing y una configuracion inicial, determinar
si la maquina para o no), dedujo la indecidibilidad de la logica de primer orden,

usando una técnica de reducibilidad.

En el trabajo antes citado, Turing establece la equivalencia de su modelo
v el de las funciones A-calculables, y anuncia la equivalencia entre la clase
de funciones computables por méquinas de Turing y la clase de funciones
recursivas, que probarfa en 1937 [117]|. De esta manera se tiene que los tres
modelos de computacion introducidos formalmente son equivalentes en el
sentido de que todo aquello que es calculable en uno de esos modelos lo es
en cualquiera de los otros dos. Dado que, segtn la tesis de Church-Turing, en
dichos modelos se pueden hallar todas las funciones que sean computables en

un sentido intuitivo, a todos los modelos equivalentes a las maquinas de Turing
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se les llama universales (o computacionalmente completos).

Con el desarrollo de méquinas computacionales teoricas (antes atn de
que la tecnologia permitiera su construccion), los investigadores comienzan
a centrarse en el estudio de la potencia y limitaciones de dichas méquinas.
Estas maquinas teoéricas ayudarian de forma decisiva a la construcciéon de los
actuales ordenadores, basados en el modelo conceptual de John von Neumann
que, a su vez, estd inspirado en los trabajos de Turing acerca de una méquina

universal, programable y de proposito general.

Podemos decir que este momento marca, propiamente, el inicio de la Teoria
de la Computacion, cuyo objetivo principal es la clasificacion de problemas
abstractos de acuerdo con us resolubilidad algoritmica. Como toda teoria
interesante, aborda a la vez aspectos positivos (;qué se puede calcular con
los procedimientos mecénicos introducidos formalmente?) y negativos (jexiste
algin problema que no se puede resolver de manera mecéanica?) y trata

cuestiones del siguiente tipo:

= Dado un problema abstracto ;puede ser resuelto algoritmicamente?

= Si un problema abstracto es resoluble algoritmicamente

.pueden ser obtenidas sus soluciones en alguna maquina concreta?

.qué cantidad de recursos es necesaria para obtener sus soluciones?

,cudl es la minima cantidad de recursos necesaria para resolverlo en

una maquina concreta?

la cantidad minima de recursos necesaria para resolverlo ;es tan
grande que no se puede ejecutar en ninguna maquina real?

1.1.2. Teoria de la Complejidad Computacional

Dar un modelo de computacion consiste, basicamente en:

s Definir sintdcticamente cuales van a ser los procedimientos que

seran considerados como mecéanicos en el modelo; es decir, dar una
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formalizacion del concepto de algoritmo.
= Precisar semdnticamente como se van a ejecutar dichos procedimientos.

» Definir qué se entiende por resolver un problema en el modelo (es decir,

cudl es el modo de computacion)

A este respecto, nos referiremos a dos modos de computacion especialmente
interesantes. E1 modo determinista esta caracterizado por el hecho de que cada
configuracion tiene a lo sumo una configuracion siguiente; en particular, cada
configuracion que no sea de parada tiene una unica configuraciéon siguiente. El
modo no determinista esté caracterizado por el hecho de que cada configuracion

que no sea de parada tiene al menos una configuracion siguiente.

Dado cualquier modelo de computacién es posible disenar dispositivos
(maquinas) que permitan implementar la ejecucion de los procedimientos del
modelo. Dichas maquinas pueden ser simples dispositivos tedricos/abstractos

o bien dispositivos reales.

Durante la década de los cincuenta se construyen los primeros ordenadores
de proposito general al materializarse las primeras implementaciones practicas
de las ideas de J. von Neumann. De esta manera surge la posibilidad de usar

estos dispositivos para ayudar a los humanos a resolver problemas.

Desde esta perspectiva, la aparicion de nuevos modelos de computacion
lleva implicito la necesidad de desarrollar dispositivos que, de la manera
més fidedigna posible, implemente el modelo a través de maquinas reales.
Entonces surge la siguiente cuestion: ;qué problemas pueden ser resueltos en
esas maquinas reales? Para responder a esta pregunta es necesario disponer de
unas herramientas que permitan cuantificar la minima cantidad de recursos que
necesita cualquier solucion algoritmica del modelo. De acuerdo con el principio
de invariancia (el tiempo de ejecucion de dos implementaciones de un mismo
algoritmo en maquinas distintas difieren en una constante multiplicativa)
resulta que el calculo tedrico de los recursos proporciona una medida de la

computabilidad prdactica del problema.
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En la década de los cincuenta se desarrollan los primeros lenguajes de
programacion, traductores de lenguajes y sistemas operativos. La potencia de
los ordenadores en esa época estaba muy limitada por la excesiva lentitud de
los procesadores y la escasa memoria de la que disponian para almacenar la
informacion. Por ello, empiezan a desarrollarse teorias cuyo objetivo es explorar
el uso eficiente de los ordenadores, lo que conlleva de alguna manera el estudio

de la complejidad intrinseca de problemas abstractos.

En la década de los sesenta se elaboran los primeros cimientos de la Teoria
de la Complejidad Computacional con la clasificacion de lenguajes y funciones
(debidas a J. Hartmanis, P.M. Lewis y R.E. Stearns [59][70]) en funcion del
tiempo y del espacio necesario para su generaciéon o calculo. Asimismo, se
desarrollan métodos de anélisis para estudiar la eficiencia de los algoritmos y
las estructuras de datos usadas en los mismos, la expresividad de los lenguajes
formales, la capacidad computacional de las arquitecturas de los ordenadores,
y la clasificacion de problemas segtun la cantidad de recursos necesarios para

su resolucién.

A partir de este momento se hace imprescindible el anélisis de los recursos
computacionales que un algoritmo necesita para su ejecuciéon. Dicho estudio
requiere el uso de técnicas matematicas (induccion, ecuaciones de recurrencia,
notaciones asintoticas, manipulacion de sumas finitas, etc.) que, ademas,
permitan un anéalisis comparativo de distintas soluciones algoritmicas de un

mismo problema.

El tiempo y el espacio (o memoria) son instancias de recursos computacio-
nales y existe una relacion entre ambas medidas. Asi por ejemplo, si admitimos
que cada paso de una computacién permite el acceso a una nueva unidad de
espacio/memoria, entonces la cantidad de espacio/memoria utilizada por un
algoritmo nunca superard al tiempo de ejecucion. No obstante, hay que desta-
car una diferencia fundamental entre ambas medidas de complejidad: mientras

el espacio es reutilizable, el tiempo no lo es.
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Problemas de optimizacion y de decision

Todos tenemos una idea informal de qué es un problema. Ahora bien, ;qué
entendemos por problema desde un punto de vista computacional? Para que
la resoluciéon de un problema pueda ser abordada por una maquina de calculo
(ordenador) es fundamental que tanto los datos de entrada como los datos de
salida puedan ser codificados mediante sucesiones finitas de simbolos (es decir,

a través de cadenas o palabras sobre un alfabeto finito).

Informalmente hablando, cuando se trabaja con problemas de optimizacion
se trata de encontrar la mejor solucion (de acuerdo a un cierto criterio)
entre una clase de soluciones posibles (candidatos). Es decir, en este tipo de
problemas pueden existir muchas eventuales soluciones pero cada una de ellas
tiene asociado un valor (un nimero racional positivo), y se trata de encontrar

una solucion con valor 6ptimo (méximo o minimo).

De manera méas formal, diremos que un problema de optimizacion, X, es
una tupla (Ix, sy, fx) en donde: (a) Iy es un lenguaje sobre un alfabeto finito;
(b) sy es una funcion cuyo dominio es Ix y para cada u € Iy, sx(u) es
un subconjunto finito de Ix; y (¢) fx es una funcion (funcion objetivo) que

asigna a cada instancia u € Iy y cada ¢, € sx(u), un nimero racional positivo
fx(u,cy).

Los elementos de [x se denominan instancias del problema X. Para cada
instancia u € Iy, los elementos del conjunto finito sx(u) se denominan
soluciones candidatas asociada a la instancia uw del problema. Para cada
instancia u € Ix y cada ¢, € sx(u), el nimero racional positivo fx(u,c,)
es el valor de la solucion para c,. La funcién fy proporciona el criterio para
determinar la mejor solucion. Una solucion dptima para una instancia u € Ix
es una solucion candidata ¢ € sx(u) asociada a dicha instancia tal que, o
bien para cada ¢ € sx(u) se tiene que fx(u,c) < fx(u,c) (¢ es una solucion
minimal para u), o bien para cada ¢ € sx(u) se tiene que fx(u,c) > fx(u,c)

(¢ es una solucion mazimal para u).

Una clase importante de problemas de optimizacion son los problemas de

decision que, informalmente, son aquellos que s6lo admiten dos respuestas: si
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o no. Formalmente, un problema de decisién, X, es un par (Iy,0x) tal que
Ix es un lenguaje sobre un alfabeto finito (cuyos elementos se denominan

instancias) y Ox es un predicado (funcion total booleana) sobre Iy. Por tanto,

todo problema de decision X = (Ix,f0x) puede ser considerado como un
problema de optimizacion X = (Ix,sx, fx), en donde para cada u € Ix
se tiene que sy(u) = {fx(u)} (la tnica solucion candidata asociada a esa

instancia es s7 0 no, dependiendo de la respuesta del problema a esa instancia)
y fx(u,0x(u)) = 1.

En la vida real, la mayoria de los problemas que surgen son problemas de
optimizacién, Es importante hacer notar que a cada problema de optimizacion
X se le puede asociar un problema de decision Xp de tal manera que: (a)
la construccién de Xp a partir de X se puede realizar consumiendo pocos
recursos; y (b) conociendo una solucién del problema de decision Xp es
posible disenar otra solucion del correspondiente problema de optimizacién

X consumiendo POCOS recursos en ese proceso.

Por tanto, en toda teoria de la complejidad computacional se trabajara con
problemas de decision, lo que, de acuerdo con lo que acabamos de indicar, no

representa una restriccion demasiado importante.

Por otra parte, es conviente resaltar que todo problema de decision X =
(Ix,0x) tiene asociado de manera natural un lenguaje Lx sobre el alfabeto de
Ix, como sigue: Lx = {u € Ix | Ox(u) = 1}. Reciprocamente, todo lenguaje L
sobre un alfabeto X tiene asociado un problema de decision, X = (Ix,,0x, ),

en donde Ix, = ¥* y, ademas, Ox, (u) = 1 siy solosi u € L.

El concepto de resolubilidad de un problema de decision se va a definir a
través del concepto de reconocimiento de un lenguaje. Para ello, recordemos
que dado un lenguaje L sobre un alfabeto Y se dice que una maquina de
Turing, M, reconoce L si para cada u € X* se verifica que u € L si y s6lo
si la maquina M con entrada u acepta dicho dato. Asi pues, la clave de la
definicion anterior radica en el concepto de aceptacion y rechazo. Si M es una
maquina determinista (con 3 como alfabeto de trabajo), entonces diremos que

M acepta v € ¥* siy s6lo si la computacion de M con entrada u para y
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devuelve si. Si M es no-determinista, entonces diremos que M acepta u € ¥*
si y solo si existe, al menos, una computacion de M con entrada u que para
y devuelve si. Obsérvese que, en el caso no determinista, no se dispone de un
método mecanica para no aceptar un dato de entrada, ya que pueden existir

computaciones de la maquina con entrada u que no paren.

Diremos que una maquina de Turing M resuelve un problema de decision
X si M reconoce el lenguaje asociado a X; es decir, para cada instancia u del
problema: (1) en el caso determinista, la respuesta del problema es s7si y solo
si la maquina (con entrada u) devuelve s; y (2) en el caso no determinista,
la respuesta del problema es si si y solo si existe alguna computacion de la

maquina (con entrada u) que devuelve si.

Algoritmos éptimos

Si queremos resolver un problema mediante un ordenador electrénico sera
muy importante disponer de unas herramientas que permitan de alguna manera
cuantificar, a priori, la cantidad de recursos necesarios para ejecutar una
buena solucion en la maquina. No obstante, podria suceder que el mejor
algoritmo conocido que resuelve un cierto problema consuma una importante
cantidad de recursos (por ejemplo, de espacio/memoria y/o tiempo). En estas
condiciones parece natural plantearse la bisqueda de otros algoritmos que
usen estrictamente menos recursos que el mejor conocido y que también
resuelvan el problema. De esta manera se plantea una nueva cuestion: dado
un problema resoluble algoritmicamente, hallar el mejor algoritmo que lo
resuelva. El concepto de mejor solucion estard referido a una cierta medida

de complejidad que cuantifique los recursos.

Un procedimiento para determinar un algoritmo dptimo que resuelve un

determinado problema consistiria en lo siguiente:

= Determinar una cota inferior asintética de la cantidad de recursos
que necesita para su ejecucidon cualquier algoritmo que resuelva dicho

problema.
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= Hallar un algoritmo que resuelva el problema y, ademas, la cantidad de

recursos que utiliza es del orden exacto de la cota inferior.

Si de un cierto problema abstracto se conoce un algoritmo optimo que
lo resuelve, entonces la cantidad de recursos que utiliza dicho algoritmo
proporcionara, de manera natural, la complejidad computacional inherente a

dicho problema.

Es interesante hacer notar que la cuestion relativa a hallar un algoritmo
o6ptimo que resuelve un problema, tiene una cierta analogia con la obtencién
de problemas irresolubles algoritmicamente: se trata de hallar un algoritmo
que satisfaga una propiedad que implica a todos los algoritmos que resuelven

dicho problema.

Como es facilmente imaginable, la tarea de calcular un algoritmo dptimo
que resuelva un problema suele ser ardua y complicada. Lo més sorprendente es
que dicha tarea, a veces, es imposible llevarla a cabo. En efecto: si las medidas
de complejidad (tiempo, espacio, etc.) que se consideran para cuantificar los
recursos satisfacen unos requisitos minimos (por ejemplo, los aziomas de Blum
[15]), entonces existe al menos un problema resoluble algoritmicamente que
carece de algoritmo 6ptimo, respecto a dichas medidas, que lo resuelve (teorema

de aceleracion).

Clases de complejidad

La primera consecuencia que se deduce del teorema de aceleracién de Blum
es la imposibilidad de definir de manera individual el concepto de complejidad
computacional de un problema, a través de la cantidad de recursos que usa
un algoritmo 6ptimo que lo resuelve. Y ello se debe a que de acuerdo con
el teorema citado, existiria al menos un problema que careceria de algoritmo
Optimo (respecto de la medida considerada) y, por tanto, no se le podria asignar

complejidad alguna de acuerdo con dicha definicion.

La alternativa que se considera es el estudio de la complejidad de los

problemas de una manera global; es decir, a través del analisis de la complejidad



Capitulo 1. Computacién Bioinspirada 26

de clases de problemas que agrupara a todos aquellos que usen una cantidad
de recursos similar, en cierto sentido. De esta manera surgen las denominadas

clases de complejidad.

Los ingredientes necesarios para definir una clase de complejidad son los

siguientes:

(a) Un modelo de computacion que proporcione los dispositivos sobre los que

se van a resolver los problemas.

(b) Un modo de computacion que precise el concepto de aceptacion de un
dato de entrada (y, por tanto, fije el significado de resoluciéon de un

problema).

(¢) Una medida de complejidad que permita cuantificar los recursos usados

por los dispositivos computacionales en la resolucién de problemas.

(d) Una funcion total computable entre nimeros naturales que sirva de cota

supertor de los recursos usados.

Asi por ejemplo, podriamos considerar como modelo de computacion las
méquinas de Turing, como modo de computacion el ordinario o determinista
(que precisa la definicion de aceptacion de un dato de entrada, dada
anteriormente), como medida de complejidad el tiempo y como cota una cierta
familia de funciones distinguidas entre nimeros naturales (por ejemplo, las
logaritmicas, las polinomiales o las exponenciales) que actuarian de cotas
superiores de los tiempos de ejecucidon que necesitan los procedimientos
mecanicos, en relaciéon con el tamano de las instancias que describen el

problema.

Partiendo del universo formado por todos los problemas resolubles mediante
procedimientos mecanicos (que de acuerdo con la tesis de Church-Turing
coincidiria con la clase de problemas para los que existe una maquina de
Turing que lo resuelve) podriamos obtener las clases L, P y EXP de los
problemas para los que existe algin algoritmo que lo resuelve realizando un

niimero de pasos computacionales o transiciones que esta acotado por alguna
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funcion logaritmica, polinomial o exponencial, respectivamente, en la longitud

o tamano del dato de entrada.

Puede ocurrir que algin problema sea asignado inicialmente a una clase de
complejidad pero que se desconozca si puede o no ser incluido en otra clase
contenida estrictamente en la anterior. Por ejemplo, el problema del camino
hamiltoniano es un problema que pertenece a la clase EXP, pero se desconoce

si pertenece o no a la clase P.

La Teoria de la Complejidad Computacional proporciona herramientas para
medir la dificultad de problemas abstractos, a la vez, en términos absolutos
(complejidad intrinseca de un problema) y en términos comparativos con otros
problemas (clases de complejidad). El objetivo fundamental de dicha teoria es
la clasificacion de problemas en funcion de la resolubilidad algoritmica prdctica
de los mismos. Para ello, se define un concepto de eficiencia o resolubilidad
practica que trata de capturar la idea intuitiva de resolubilidad a través de
ordenadores que existen actualmente. Un algoritmo se dird eficiente si la
cantidad de recursos necesarios para su ejecucion, en el caso peor, esta acotada
por un polinomio en el tamano del dato de entrada. De esta manera se fija
una frontera entre la resolubilidad algoritmica practica (tratabilidad) y la no

resolubilidad algoritmica practica (intratabilidad).

., Por qué se consideran a las funciones polinémicas para establecer dicha
linea? Basicamente porque esa clase de funciones es estable por ciertas
operaciones importantes (suma, producto y composicion de funciones) y

porque el crecimiento de las funciones polindémicas suele ser relativamente lento.

Asi pues, los problemas se clasifican en tratables e intratables, segiin sean
o no resolubles de forma eficiente. De acuerdo con lo expresado anteriormente,
la clase de complejidad de los problemas tratables es, precisamente, la clase P.
Los problemas computacionalmente intratables seran aquellos que no se pueden
resolver algoritmicamente en tiempo polinomial; es decir, que no pueden
ser resueltos por maquinas reales para instancias de tamano razonablemente

grandes (por ejemplo, existen problemas de la clase EXP que son intratables).

Ahora bien ;qué motiva el hecho de que algunos problemas sean
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computacionalmente dificiles y otros sean faciles? No siempre es sencillo decidir
qué problemas son tratables y cuales no lo son. Mas atin, existe una clase amplia

de problemas de los que no sabemos si son tratables o no.

La clase NP

Podriamos extender el concepto de procedimiento mecanico admitiendo la
posibilidad de que su ejecucion sea no determinista en el siguiente sentido:
en cada instante de una computacién existe un conjunto de instrucciones
que son ejecutables de tal manera que el procedimiento puede seleccionar
cualquiera de ellas para proseguir su ejecucion. Asi pues, en un cierto paso
computacional no determinista puede suceder que una configuracion posea mas
de una configuracién siguiente y, en consecuencia, a partir de un cierto dato
de entrada de un problema, un procedimiento mecanico no determinista puede
proporcionar, de manera independiente, muchas computaciones distintas. El
coste en tiempo de un procedimiento no determinista se define como sigue: a
cada instancia de tamano n se le asocia la longitud de la menor computaciéon
de aceptacion (si no existe, se le asocia el valor 0); entonces, el coste en tiempo
es una funcién que a cada n le asocia el maximo de los valores asignados a

cada instancia de tamano n de acuerdo con el criterio anterior.

La clase NP esta formada por todos aquellos problemas que se pueden
resolver por algoritmos no deterministas cuyo tiempo de ejecucion esta acotado
por un polinomio; es decir, problemas cuyas posibles soluciones pueden ser
chequeadas en tiempo polinomial a fin de decidir si realmente son o no
soluciones correctas. Asi pues, los problemas de la clase NP serian resolubles en
tiempo polinomial mediante maquinas que tuvieran la capacidad de realizar en
paralelo y de manera independiente, un ntimero no acotado de computaciones.
Por tanto, esta clase jugaria el papel de clase de problemas tratables en modo

no determinista.

Es obvio que todo algoritmo ordinario puede ser considerado como no
determinista y, por tanto, se verifica la inclusion PCNP. Ahora bien, desde el

punto de vista de la eficiencia computacional ;anade algo realmente nuevo el
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modo no determinista respecto del modo ordinario, que podriamos denominar
determinista? Es decir, jes estricta la inclusion PCNP? La respuesta no se
conoce hoy dia y, sin lugar a dudas, es una de las cuestiones abiertas més
importantes a las que se enfrenta la ciencia del siglo XXI. El dltimo apartado
de esta seccion esta dedicado a analizar algunas consecuencias que se deducirian

de una respuesta (afirmativa o negativa) a dicha cuestion.

El Instituto de Matemaéticas Clay, CMI, de Cambridge, Massachusetts,
ha seleccionado siete problemas que son considerados como especialmente
relevantes, y la resoluciéon de cada uno de ellos tiene asignado un premio de un
millon de doélares. El primero de ellos es el problema P versus NP; es decir,

determinar si las clases P y NP coinciden.

Dentro de la clase NP podemos destacar una subclase de problemas que
tienen especial interés: los problemas que son los mas dificiles de la clase, en
el sentido de que cualquier otro problema de la clase NP puede ser resuelto
a través de él con un coste en tiempo adicional de tipo polinomial (mediante
una reduccion en tiempo polinomial). Es la clase de los problemas denominados

NP-completos.

El interés de la clase de los problemas NP-completos (que notaremos
NPC) radica principalmente en el hecho de que dichos problemas son
candidatos idéneos para atacar la cuestion P-NP. En efecto, es facil probar
que si existe un problema NP-completo que es tratable (es decir, que pertenece
a la clase P), entonces la respuesta a la cuestion es afirmativa (es decir, todo
problema de la clase NP pertenece a la clase P); y si existe un problema
NP-completo que no es tratable, entonces la respuesta es negativa (y, ademas,
resulta que ningin problema NP—completo pertenece a la clase P). Con otras

palabras, las clases de complejidad P y NPC o bien son iguales o son disjuntas.

En 1971, S.A. Cook [31] proporciona el primer ejemplo de un problema NP-
completo: el problema SAT de la satisfactibilidad de la Logica Proposicional.
Un ano después, teniendo presente que la reducibilidad en tiempo polinomial
permite generar nuevos problemas NP-completos a partir de otros conocidos,

R.M. Karp [68] da 24 ejemplos nuevos de problemas NP-completos. Entre
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ellos, destacan el problema del recubrimiento de vértices, el problema del
recubrimiento exacto, el problema del nimero cromético, el problema del
circuito hamiltoniano y el problema del viajante de comercio. Karp introdujo
las notaciones P y NP que ahora son consideradas estdndares, y redefinio el

concepto de NP—completitud en los términos antes descritos.

En la actualidad se conocen muchos problemas NP-completos de
disciplinas tan diversas como logica, teoria de numeros, diseno de circuitos,
telecomunicaciones, teoria de grafos, economia, investigacion operativa, etc. El
libro [43] de M.R. Garey y D.S. Johnson constituye un catalogo exhaustivo de

més de trescientos problemas NP-completos.

.Y si P = NP?

La Teoria de la Complejidad Computacional juega un papel fundamental
en la criptografia moderna (public—key cryptography). Actualmente en Internet
existe una gran informacion de tipo confidencial, se realizan numerosas
transacciones comerciales que mueven una cantidad ingente de dinero, etc.
La seguridad en la red depende bésicamente de la complejidad computacional
inherente a problemas como el de la factorizacion entera o la desencriptacion de
cadenas codificadas por el sistema DES (Data Encryption Standard), sistema

que encripta textos planos a través de 64 bits usando 56 simbolos claves.

Un ataque convencional sobre un texto encriptado por DES realizado
mediante busqueda exhaustiva, a través de un ordenador que es capaz
de realizar un millén de operaciones por segundo, tardaria unos mil anos
aproximadamente. Recientemente, D. Boneh, Ch. Dunworth y R.J. Lipton [16]
estiman que una encriptacion DES puede ser decodificada por un ordenador

molecular en unos cuatro meses.

Si resultase que P fuese igual a NP, entonces resultarfa que un algoritmo
cuadratico que resolviera una variante simple del problema SAT se podria

usar para factorizar los numeros de 200 digitos en algunos minutos.

. ., ? .
Asi pues, una respuesta afirmativa a la cuestion P = NP tendria unas
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consecuencias funestas para la criptografia. No obstante, también tendria sus
consecuencias positivas. Por ejemplo, seria posible disenar programas que
permitieran a un ordenador electréonico convencional encontrar demostraciones
de teoremas que tengan pruebas de longitud razonable (ya que las pruebas
formales pueden ser reconocidas en tiempo polinomial). Desgraciadamente,
ocurrirfa que muchas de las pruebas no seria entendidas por los humanos. Pero
bueno, entre otras consecuencias posilivas, conseguiriamos los siete millones de
dolares que garantizan los premios CMI (con tal de guardar cuidadosamente la
prueba de que P = NP durante el tiempo necesario para obtener las soluciones

de los siete problemas). Lo que no estaria nada mal.

En el caso en que la respuesta a la cuestion citada fuese negativa, podria
suceder que todo problema NP—completo tuviese un algoritmo determinista
de coste polinomial que trabaje correctamente sobre muchas entradas del
problema. Con ello, el mundo de la criptografia no se tambalearia y, en cambio,
se conseguiria algunos beneficios parciales del caso en que la respuesta fuese

afirmativa.

En esta linea, L. Levin [69] y R. Impagliazzo [64] desarrollan una teoria de
la completitud del caso promedio, en donde la cuestion P ~ NP es sustituida
por esta otra: determinar si cada problema NP-completo puede ser resuelto,
con una razonable distribucion de probabilidad sobre sus entradas en tiempo

polinomial en el caso promedio.

Bajo el supuesto de que P # NP, R.E. Ladner (1975) ha demostrado la
existencia de problemas intermedios; es decir, de problemas intratables que no

son NP—-completos.

A la hora de enfrentarnos a un problema computacionalmente dificil /duro,

es interesante tener presente algunas consideraciones:

= Preguntarnos en qué aspecto del problema radica la razon de la dificultad.

= Intentar buscar una solucién aproximada mas simple en lugar de una

solucién exacta del problema.

= Tener presente que algunos problemas sélo son dificiles en el caso peor
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(que se podria dar poco) y, en cambio, son faciles en los restantes casos.
Asi se podria obtener un procedimiento mecanico ocasionalmente lento

pero que muchas veces es rapido.

= Considerar otros modelos alternativos, no convencionales, de compu-

tacion que amplien, en algtin sentido, el concepto de tratabilidad.

1.2. Computacion Natural

Muchos problemas interesantes que se pueden resolver por medio de
algoritmos en un determinado modelo precisan de un alto coste para su
resolucion, ya sea en tiempo y/o en espacio, siendo habitual que el intento
de disminuir una de las dos medidas provoca un crecimiento exponencial en la
otra. Por ello, surge la necesidad de buscar nuevos modelos que sean capaces
de reducir ambos paradmetros o, al menos, de incluir procedimientos en los que
un coste alto en una de las medidas sea asimilado, en cierto sentido, por el

propio modelo en beneficio de una reduccién considerable sobre la otra.

En este contexto, la biisqueda de nuevos modelos alternativos de
computacion estd encaminada a la mejora cuantitativa de los resultados que

proporciona la Teoria de la Complejidad.

En los ultimos anos, esta busqueda ha dado como resultado la introducciéon
de nuevos modelos de computacion sustancialmente distintos de los clasicos o
convencionales (maquinas de Turing, funciones recursivas, A-calculo, méaquinas
URM, modelo GOTO, etc.) que proporcionan una mejora importante en las

medidas de complejidad y en el marco de una posible implementaciéon practica.

La Computacion Natural surge como una de las posibles alternativas a
la computacion que podriamos denominar clasica, en la bisqueda de nuevos
paradigmas que puedan proporcionar una solucion efectiva a las limitaciones
que poseen los modelos convencionales. Actualmente, dentro del campo de
Computacion Natural se engloba un conjunto de modelos que tienen como

caracteristica comtn la simulacion del modo en que la naturaleza actiia/opera
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sobre la materia (hay quien extiende este concepto hasta abarcar modelos tales
como la computacion cudntica, que no se ajusta fielmente a la interpretacion
anterior). Es decir, esos modelos estudian la forma en que las diversas leyes de la
naturaleza producen modificaciones en determinados sistemas (desde habitats
hasta conjuntos de moléculas, pasando por organismos vivos) que pueden ser
interpretados como procesos de calculo sobre sus elementos. Esta simulacion
que aborda la Computacion Natural puede tener distintas interpretaciones a
la hora de describir los nuevos modelos: que se utilice para el diseno de nuevos
esquemas algoritmicos usando técnicas inspiradas en la naturaleza, o bien que
sugiera la creacion fisica de nuevos modelos experimentales en los que el medio
electronico de los ordenadores convencionales se sustituya por otro sustrato
que pueda implementar ciertos procesos que aparecen en el modo de operar de

la naturaleza.

Como ejemplo de la primera interpretaciéon, podemos considerar los
Algoritmos Genéticos, que se basan en el proceso genético de los seres vivos
a través del cual evolucionan y cuyo elemento fundamental es el principio de

seleccion natural.

Como ejemplo de la segunda interpretacion, a finales de la década de los
cincuenta el premio nobel R.P. Feynman [39] postula la necesidad de considerar
operaciones sub—microscopicas como Unica alternativa revolucionaria en la
carrera por la miniaturizacién de las componentes fisicas de los ordenadores
convencionales (basados en circuitos de silicio), y propone la computacion a
nivel molecular como posible modelo en el que implementar dichas operaciones.
De esta manera, los complejos moleculares empiezan a ser considerados como
componentes virtuales de un dispositivo de procesamiento de informacion. En
1987, T. Head [60] propone explicitamente el primer modelo tedérico molecular
basandose en las propiedades de la molécula de ADN. En noviembre de 1994,
L. Adleman [2| realiza el primer experimento en un laboratorio que permite
resolver una instancia concreta de un problema NP-completo a través de la
manipulacién de moléculas de ADN. Entre las areas que se enmarcan dentro

de la Computacion Natural, destacamos las siguientes:



Capitulo 1. Computacién Bioinspirada 34

1. Los algoritmos genéticos (o mas en general, la computacion evolutiva),
introducidos por J. Holland [63] en 1975, que hacen uso de algunas
operaciones inspiradas en la evoluciéon y en la seleccion natural a fin de
encontrar una buena solucion a partir de una gran cantidad de posibles

soluciones candidatas.

2. Las redes neuronales artificiales, introducidas por W.S. McCulloch y W.
Pitts [78] en 1943, que estan inspiradas en las interconexiones y en el

funcionamiento de las neuronas en el cerebro.

3. La computacion molecular, cuyo objetivo consiste en usar moléculas orgé-
nicas (ADN, ARN, proteinas, etc.) como hardware biologico que permite
realizar computaciones. Esta disciplina nace a finales de 1994 con los
trabajos de L. Adleman [2]|, si bien tiene precedentes en un trabajo de
T. Head [60] en el que formula el sistema splicing (modelo tedrico de

procesamiento de moléculas de ADN con la participacion de enzimas).

4. La Computacion celular con membranas, introducida por Gh. Paun [85]
en 1998, que estd inspirada en la estructura y el funcionamiento de las
células de los organismos vivos, en cuanto a su capacidad para procesar

y generar informacion.

Los algoritmos genéticos y las redes neuronales artificiales han sido imple-
mentadas a través de programas en ordenadores electronicos convencionales.
La computacién molecular basada en ADN ha sido implementada en medios
bioquimicos (el experimento de L. Adleman permitié resolver una instancia
concreta del problema del camino hamiltoniano, en su version dirigida y con
dos nodos distinguidos, a través de la manipulaciéon de moléculas de ADN en
el laboratorio). En cambio, la Computacion celular con membranas ain no ha

sido implementada ni en medios electronicos ni bioquimicos.

En octubre de 2003, el Institute for Scientific Information (ISI, USA),
ha designado a la Computacion celular con membranas como Fast Emerging

Research Front en el area de Computer Science.
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A continuacion pasamos a estudiar brevemente algunas cuestiones relativas

a los principales modelos de Computacion Natural.

1.2.1. Algoritmos Genéticos

Los algoritmo genéticos fueron introducidos por John Holland en 1975

inspirandose en el proceso observado en la evoluciéon natural de los seres vivos.

Se puede interpretar que, por medio de las caracteristicas propias del
material genético de que disponen los seres vivos, cada individuo resuelve cada
dia el problema de la supervivencia. Para ello, a nivel genético, la soluciéon
consiste en buscar aquellas adaptaciones beneficiosas en un medio hostil y
cambiante. Debido en parte a la seleccién natural, cada especie adquiere un

cierto conocimiento que es incorporado a la informacion de sus cromosomas.

Por tanto, podemos localizar la evoluciéon de los seres vivos en los
cromosomas, donde esté codificada la informacion relevante del mismo. Esta
informacion es modificada de unas generaciones a otras, combinando la

informacion presente en sus progenitores.

Aunque el método que se sigue en esta selecciéon no es todavia bien conocido,

los siguientes principios son aceptados unanimemente:

= La evolucion se da a nivel cromosoémico, no a nivel de individuo.

» Llamamos seleccion natural al proceso por el que los individuos con

cromosomas mejores tienen mayor probabilidad de reproducirse.

» La evolucion tiene lugar por medio de la combinacion (recombinacion)

de los cromosomas de los progenitores.

= En la evolucion biologica se pierde la historia de la evolucion, en el
sentido de que en cada nueva generaciéon tan sélo puede considerarse
la informacion presente en sus progenitores, pero no de ascendentes

anteriores.
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Los algoritmos genéticos establecen una analogia entre el conjunto de
soluciones de un problema y el conjunto de individuos de una poblacion
natural, codificando la informacion de cada solucion en una cadena a modo de
cromosoma. En palabras del propio Holland: se pueden encontrar soluciones
aprorimadas a problemas de gran complejidad computacional mediante un

proceso de evolucion simulada.

A tal efecto se introduce una medida de evaluacion (que se denomina
fitness) basada en la funcién objetivo del problema. Ademas, se introduce un
mecanismo de seleccion de manera que los individuos con mejor evaluacion
tendran mayor probabilidad de recombinarse para producir la siguiente

generacion.

Por tanto, para aproximar la solucién de un problema por medio de un

algoritmo genético es necesario definir los siguientes elementos:

Una representacion cromosomica.

Una poblacion inicial.

Una medida de evaluacion.

Un criterio de seleccion y eliminaciéon de cromosomas.

Una (o varias) operaciones de recombinacion.

Una (o varias) operaciones de mutacion.

Originalmente, las soluciones fueron representadas por medio de cadenas
binarias, es decir, listas de 1’s y 0’s. Este tipo de representaciones ha sido
ampliamente utilizada incluso en problemas donde no es muy natural. FEn 1985,
De Jong plantea la siguiente cuestion: ;Qué se debe hacer cuando los elementos
del espacio de biisqueda se representan de modo natural por estructuras
complejas como matrices, arboles o grafos?, ;Se debe intentar linealizar en

una cadena o trabajar directamente con estas estructuras?
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Conviene tener presente que, debido a que las operaciones genéticas
dependen del tipo de representacion elegida, en funcién de la respuesta que se

ofrezca a estas cuestiones, todo el mecanismo disenado ha de ser modificado.

La ventaja de la representaciéon lineal radica en que la definicion de las
operaciones de recombinacién es sencilla, y los resultados sobre convergencia
estan probados para el caso de cadenas binarias. Sin embargo en algunos
problemas puede ser poco natural y eficiente el utilizarlas (por ejemplo,

problemas relacionados con busquedas de soluciones sobre grafos).

La popularidad de los algoritmos genéticos se debe en parte a que la
evolucion es un método robusto y bien probado dentro de los sistemas
biologicos naturales. Ademés son facilmente paralelizables, lo que supone una
ventaja gracias al abaratamiento actual de los costes en hardware. Por otra
parte, se pueden realizar busquedas en espacios de hipotesis que contienen
complejas interacciones entre las distintas partes, donde el impacto de cada

parte sobre la funcion de evaluacion es dificil de especificar.

Aunque usan técnicas aleatorias, los algoritmos genéticos son, propiamente,
algoritmos de biisqueda que explotan eficientemente la informacion de los
individuos que se van obteniendo a fin de razonar sobre las propiedades de

los mismos que pueden ser relevantes para la optimizacion de las soluciones.

Habitualmente, si para resolver un problema existen técnicas eficientes
especificas que lo resuelven, éstas mejoraran los costes de aquellos que se
puedan desarrollar por medio de un algoritmo genético. La gran baza que
juegan estos algoritmos se funda en su aplicacién a problemas para los cuales

no existen tales técnicas eficientes.

1.2.2. Redes Neuronales Artificiales

El cerebro animal estd continuamente recibiendo informacion de muchas
fuentes por medio de senales de entrada y las procesa para generar una
respuesta de salida. Esta formado por millones de neuronas interconectadas

formando lo que podria denominarse una Red Neuronal.
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Las neuronas son las células que forman la corteza cerebral de los animales,
cada una estd compuesta por un cuerpo neuronal, del que parten dos tipos de
prolongaciones: las dendritas, que son pequenas y ramificadas, y el azdn, que es
un tubo muy largo que se ramifica en su extremo distal dando pequenos bulbos
finales que casi tocan las dendritas de las neuronas adyacentes. La pequena

separacion entre los bulbos finales y las dendritas se denomina sinapsis.

El funcionamiento de las neuronas se realiza a través de impulsos eléctricos
y reacciones quimicas. Los impulsos eléctricos, que utiliza una neurona para
intercambiar informacion con las demas, viajan por el axén que hace contacto

con las dendritas de la neurona vecina mediante las sinapsis.

Las Redes Neuronales Artificiales surgieron originalmente como una
simulacion del sistema nervioso, formado por un conjunto de unidades
conectadas entre si, simulando a las neuronas de los sistemas mnerviosos

biolégicos.

El primer modelo de red neuronal fue propuesto en 1943 por W.S.
McCulloch y W. Pitts 78] como simulacion de la actividad nerviosa, y, poco
después, sirvio de ejemplo para los modelos posteriores de M. Minsky [81] y F.
Rosenblatt [107], entre otros.

Las redes neuronales constituyen una herramienta de anélisis estadistico
que permite la construccion de un modelo de comportamiento a partir de una
base de ejemplos de dicho comportamiento. La red neuronal, completamente
ignorante al principio, efectiia un aprendizaje partiendo de los ejemplos para
transformarse o evolucionar, a través de una serie de modificaciones sucesivas,
en un modelo susceptible de predecir el comportamiento futuro del sistema

simulado.

Esta capacidad para aprender todo aquello que tenga un cierto sentido
(aproximador universal) ha sido establecida de manera rigurosa (teorema de
Kolmogorov), por lo que las redes neuronales son consideradas hoy dia como
una herramienta de gran rigor cuyas bases tedricas han sido debidamente

justificadas.

Una vez construida la red neuronal, se obtiene un modelo a la medida
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que actia en funciéon de lo que percibe. Si existe una correspondencia de
causa—efecto entre las descripciones introducidas y los valores a prever, el
modelo extraera dicha relacion para aplicarla en los casos sucesivos. Ademas,
el modelo obtenido es robusto, en el siguiente sentido: la aparicion de ejemplos
no coherentes en la base de ejemplos es reconocida por la red y no influyen en

las conclusiones extraidas.

En relaciéon con la similitud que presenta la red neuronal con la realidad

biolégica, se suele dar la siguiente clasificacion:

» Modelos de lipo biologico, que tratan de simular los sistemas neuronales
biologicos (y, mas recientemente, funciones auditivas y algunas funciones
bésicas de la vision). Su objetivo principal es desarrollar un modelo para

verificar hipotesis relativas a sistemas biologicos.

= Modelos dirigidos a la aplicacion, que, en general, no presentan similitud
con los sistemas biologicos sino que se disenan atendiendo a las

necesidades del problema abstracto que pretenden resolver.

La gran diferencia que hace singulares a las redes neuronales en relacion
con otras ramas de la Computaciéon radica en que no son algoritmicas, esto es
no se programan haciéndoles seguir una secuencia predefinida de instrucciones.
Las redes neuronales generan ellas mismas sus propias reglas, para asociar la

respuesta a su entrada; es decir, aprenden por ejemplos y de sus propios errores.

Este modelo no se ha extendido hasta hace unos anos por cuestiones de
capacidad, ya que es ahora cuando se ha llegado a conseguir la potencia
de calculo necesaria para su aplicacién practica: los minutos necesarios para
aplicar un aprendizaje en un ordenador actual equivalen a dias en un ordenador

de la década de los 70.

1.2.3. Computacién Molecular

Como ya se ha comentado, a finales de la década de los cincuenta, el

premio nobel R.P. Feynman [39] describe los ordenadores sub—microscdpicos e
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introduce el concepto teérico de computacion a nivel molecular, postulandolo
como una innovacidon necesaria y revolucionaria en la carrera por la
miniaturizaciéon. Las ideas de Feynman adquieren una especial relevancia a
partir de 1983, cuando R. Churchhouse establece las limitaciones fisicas de la
velocidad de calculo de un procesador convencional, demostrando que, bajo
los principios de la fisica, existe una cota para la velocidad y el tamano
que los microprocesadores pueden alcanzar. Esta cota, ademas, impediria
resolver con las técnicas actuales problemas que en la actualidad se consideran
intratables, por precisar un tiempo muy elevado para resolver ejemplares de
tamano relativamente grande, imponiendo que por mucho que aceleremos
los microprocesadores (incluso alcanzando dicha cota fisica) seguirfamos
teniendo instancias de esos problemas que precisarian anos o siglos para poder

resolverlos en esas supermaquinas.

En 1987, T. Head [60] propone el primer modelo computacional abstracto
basado en la manipulacién de las moléculas de ADN, el modelo splicing. En
este modelo la informacion es almacenada en cadenas de caracteres al modo en
que lo hacen las moléculas de ADN, y las operaciones que se pueden realizar

sobre dichas cadenas son similares a las que realizan ciertas enzimas sobre el

ADN.

L.M. Adleman materializa esta similitud en noviembre de 1994 |[2]
mostrando que es posible usar procesos biologicos para atacar la resolubilidad
de instancias de ciertos problemas matematicos especialmente dificiles:
mediante un experimento realizado en el laboratorio consigui6é resolver una
instancia concreta de un problema computacionalmente intratable usando
técnicas de biologia molecular para la manipulacion del ADN. Aunque el
experimento de Adleman no es propiamente una implementacion préctica
del modelo que disené T. Head, el tipo de sustrato utilizado (moléculas de
ADN) asi como las operaciones que usa sobre dicho sustrato son similares a

las propuestas por el modelo splicing.

En julio de 2000, un equipo de cientificos de la Universidad de California
desarrollé un interruptor del tamafio de una millonésima de milimetro (un

nanémetro), a partir de una molécula. Todo parece indicar que este interruptor
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puede representar una alternativa revolucionaria en relacién con los actuales

chips de silicio.

= En su funcionamiento sustituye la electricidad por una reaccién quimica,

lo que representa un importante ahorro en el consumo de energia.

= Estos nuevos interruptores podrian disponer de mas de mil procesadores
en el espacio ocupado hoy dia por un solo procesador (los actuales chips

de silicio tienen una altura aproximada de cinco mil nanémetros).

= Se estima que estos interruptores podrian aumentar la velocidad de
procesamiento de la informacion cien mil millones de veces la de un
ordenador convencional, y podrian reproducir la capacidad equivalente

a cien ordenadores convencionales en el tamano de un grano de sal fina.

En la actualidad han surgido modelos moleculares alternativos al propuesto
por T. Head. Algunos de esos modelos utilizan el ADN como molécula bésica
y la diferencia entre dichos modelos estriba en las distintas operaciones que
se consideran primitivas o elementales. Otros modelos utilizan diferentes tipos
de moléculas biologicas como dispositivo para almacenar la informacion (como
el ARN) y enzimas especificas para su tratamiento. Ahora bien, todos esos
modelos tienen como denominador comn el uso de moléculas estructuralmente
complejas que han demostrado su eficacia en la naturaleza, tanto en el
almacenamiento de informacién como en la diversidad y potencia de las

operaciones que se pueden realizar sobre ellas.

Los modelos moleculares constituyen una rama de la Computacion en la que
intervienen areas del conocimiento humano muy distintas y, tradicionalmente,
disjuntas, que van desde las disciplinas mas abstractas de las matematicas
hasta las aplicaciones més novedosas que se puedan obtener en los laboratorios
de biologia molecular. Esta caracteristica hace que muchos de los avances en
la creacion de modelos eficientes pase ineludiblemente por la consecucién de
nuevas, eficientes y robustas técnicas de manipulacion de las moléculas con las

que se trabaja en el laboratorio.
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1.3. Computacién celular con membranas

Hasta ahora hemos hablado de modelos de Computacion Natural en los
que se simula el modo en que la naturaleza calcula a un nivel genético
(algoritmos genéticos y computacion molecular basada en ADN), o a un nivel
neuronal (redes neuronales). Un estudio méas detallado del funcionamiento de
los organismos vivos nos sugiere un nuevo nivel de computaciéon no analizado

hasta ahora: el nivel celular.

La célula es la unidad fundamental de todo organismo vivo. Posee una
estructura compleja y, a la vez, muy organizada que permite la ejecucion

simultanea de un gran nimero de reacciones quimicas.

Existen dos tipos de células: las procaridticas (propias de ciertos organismos
unicelulares, como las bacterias y las cianoficeas) que carecen de membrana
nuclear y por tanto no hay separaciéon entre nicleo y citoplasma, y las células
eucaridticas (propias de los animales y plantas) cuyo ntcleo esta separado del
citoplasma por una doble membrana. En ambos tipos de células se realizan
de manera similar una serie de procesos que son esenciales para la vida, tales
como la replicacién del ADN, la captacion y utilizacion de energia, la sintesis

de proteinas y otros muchos procesos metabolicos.

En un primer analisis se pueden distinguir en una célula tres partes
claramente diferenciadas: una especie de pelicula muy fina (membrana
plismdtica) que delimita a la célula de su entorno; un corpuasculo central
(nicleo), que contiene y almacena la informacion genética en moléculas de
ADN y de ARN; y el citoplasma, que es la parte comprendida entre el ntcleo

y la membrana plasmatica.

En el citoplasma de las células eucaridticas existen diferentes componentes
fundamentales: las mitocondrias, encargadas de la generacion de moléculas que
encierran energia utilizable en los procesos metabolicos; el aparato de Golgi,
encargado del transporte intracelular de distintas sustancias; los ribosomas,
que vienen a ser una fabrica de proteinas y desempenan un papel esencial

en el metabolismo celular; el reticulo endopldismico, que es una red de
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Figura 1.1: La célula eucarittica

membranas interconectadas estructurada en dos partes: una que forma parte
de la membrana nuclear y que que facilita el paso del ARN mensajero del
nicleo hacia el citoplasma, y otra que se encarga de la comunicacién entre
los distintos componentes de la célula; y, finalmente, los lisosomas, que son
vesiculas rodeadas de una tinica membrana que contiene enzimas y se encargan
de digerir sustancias que proceden del exterior asi como degradar restos de los

componentes que ya no son tutiles para la célula.

El comportamiento de una célula puede ser considerado como el de una
méquina que realiza un cierto proceso de céalculo: una maquina no trivial,
desde el punto de vista biologico, en la que por medio de una distribucién
jerarquica de membranas interiores se produce el flujo y alteracion de las

sustancias quimicas que la propia célula procesa.

Debido a que los procesos que se producen en una célula son de una
gran complejidad, resulta imposible modelizarlos completamente, ya que un
modelo de computaciéon que intente simular literalmente esos procesos dejaria
de ser practico, salvo desde un punto de vista biologico. Se pretende crear un

modelo de computacién abstracto que simule, de forma simplificada aunque
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lo méas aproximada posible, el comportamiento de las células y que nos
permita (al menos en principio) obtener soluciones alternativas de problemas
computacionalmente intratables desde un punto de vista convencional. Para
ello, hay que hacer emerger todas aquellas caracteristicas del comportamiento
y constitucion de la célula que puedan ser de utilidad para la elaboracién de un
modelo de computacion que sea a la vez potente (en cuanto a los problemas
que pueda resolver) y sencillo (en cuanto a su definicion, implementacion y

ejecucion).

La primera caracteristica que llama la atencion en cuanto a la estructura
interna de la célula, es el hecho de que las distintas partes del sistema
biol6égico que la componen se encuentran delimitadas por varios tipos de
membranas (en su sentido méas amplio), desde la propia membrana que
separa el exterior de la célula del interior de la misma, hasta las distintas
membranas que delimitan las vesiculas interiores. Ademas, con respecto a la
funcionalidad de estas membranas en la naturaleza, interesa el hecho de que no
generan compartimentos estancos sino que permiten el paso (flujo) de ciertos
compuestos quimicos, algunas veces de forma selectiva e incluso en una sola

de las direcciones.

En las células tienen lugar una serie de reacciones quimicas que provocan
una transformacion de los componentes quimicos presentes en sus membranas,
junto con un flujo de los mismos entre los distintos compartimentos que
la integran. Estos procesos a nivel celular pueden ser interpretados como

procedimientos de calculo.

1.3.1. Las membranas bioldgicas

Las membranas bioldgicas son estructuras dindmicas béasicas para la célula
y juegan un papel esencial a la hora de definir el fenémeno que usualmente

denominamos como vida.

Una membrana (denominada plasmdtica) separa el espacio interno de la cé-

lula protegiéndolo de su entorno. Las restantes membranas (denominadas inter-
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nas) proporcionan la estructura jerarquizada propia de la célula (que puede ser
formalizada a través de un drbol enraizado) y ofrecen la adecuada proteccion
al nicleo, que es el depositario de la informacion genética. Las membranas
estan involucradas de manera decisiva en la mayoria de reacciones quimicas
que tienen lugar en los compartimentos celulares y pueden considerarse como
barreras semipermeables que, o bien permiten el paso de algunas sustancias
quimicas en cualquiera de los dos sentidos (dentro—fuera o fuera—dentro), o
bien impiden el paso de sustancias. Como ya se ha comentado, las membranas
se comportan como canales selectivos de comunicaciéon para la transferencia
de compuestos quimicos entre distintos compartimentos, asi como entre la
propia célula y su entorno, controlando asi un cierto flujo de datos (es decir,

de informacion).

El premio Nobel de quimica del ano 2003 ha sido otorgado a los cientificos
P. Agre y R. MacKinnon por sus descubrimientos relacionados con los canales
de las membranas celulares, que han supuesto un gran avance en los estudios

de la quimica celular e ilustran su importancia en los procesos vitales.

Cada compartimento celular (delimitado y separado del resto por
una membrana) puede considerarse como una unidad computacional (un
procesador) con sus propios datos (compuestos quimicos) y su propio programa
local (reacciones quimicas), de tal manera que el conjunto de compartimentos,
considerado como una unidad global (la célula), puede ser interpretado como

un modelo de computacion no convencional.

A lo largo de la breve historia de la teoria de la computacién, muchos
avances, tanto en el plano teérico como en el de aplicaciones practicas, se han
producido bajo la inspiracién de los procesos que se dan en la naturaleza. ;Qué
puede proporcionar la célula como fuente de inspiracién computacional? ;Se
puede abstraer una especie de modelo de computaciéon a partir de las células
vivas? {FEs posible implementar computaciones a través de las células, con
la esperanza de disponer algtn dia de un computador celular, de proposito

general?
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1.3.2. Sistemas P

En las ideas originales de Gh. Paun, los sistemas celulares con membranas
no fueron introducidos propiamente para modelizar completamente la
estructura y funcionamiento de una célula, sino més bien para analizar
algunos hechos computacionalmente relevantes que pueden ser abstraidos de

las mismas.

Implementacion Interpretacion

POPIDIY

Dispositivos de calculo Bio—simuladores

Sistemas P

Figura 1.2: Sistemas celulares

Los sistemas P (dispositivos computacionales de los modelos celulares)
constituyen un modelo tedrico de computacion inspirado en la realidad de
las células vivas. No obstante, existe la esperanza de que la computacion
celular con membranas proporcione un marco de simulaciones de fenémenos
moleculares. En este contexto, se esta trabajando en el desarrollo del hardware
y simulaciones biologicas. Asi el proyecto E-CELL, iniciado en 1996, tiene
como objetivo la modelizacion y simulaciéon de procesos celulares tales como
trayectorias metabolicas, sintesis de proteinas y transporte a través de las

membranas, con el fin de predecir el comportamiento de las células vivas.

Uno de los retos mas importantes planteado en este nuevo modelo consiste
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en encontrar una posible implementacion biologica del mismo.

La Computacion celular con membranas ha sido hasta ahora el dltimo
modelo de Computacion Natural. Fue introducido por Gh. Paun en octubre
1998 [85] como un modelo de tipo distribuido y paralelo, y esta inspirado en el
funcionamiento de la célula como organismo vivo capaz de procesar y generar

informacion.

Los ingredientes basicos de un sistema P son la estructura de membranas,
que consiste en un conjunto de membranas (al modo de las vesiculas que
componen las células) incluidas en una piel exterior que las separa del entorno,
junto con ciertos multiconjuntos de objetos (es decir, conjuntos en los que los
elementos pueden aparecer repetidos) situados en las regiones que delimitan
dichas membranas (al modo de los compuestos que hay en el interior de
dichas vesiculas). Estos objetos pueden transformarse de acuerdo con unas
reglas de evolucion que son aplicadas de una forma no determinista, paralela
y maximal (al modo de las reacciones que se pueden producir entre dichos
compuestos). Para simular la permeabilidad de las membranas celulares, las
reglas de evolucion no solo pueden modificar los objetos presentes en una
membrana, sino que pueden pasar de una region a otra adyacente atravesando

la membrana que las separa.

membrana

elemental\ piel
entorno
region

entorno

membrana

Figura 1.3: Estructura de membranas
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En su trabajo fundacional [85], Gh. Piaun introdujo los sistemas P de

transicion de grado ¢ > 1 de la siguiente manera: es una tupla

II = (Fnun)Mla s 7Mqa (R17p1)7 R (qupq)vi())

en donde:

" es un alfabeto finito (alfabeto de trabajo).

» 4, es una estructura de membranas (que consta de ¢ membranas). Las
membranas de ji, estan etiquetadas de forma univoca usando los nimeros

naturales desde 1 hasta p.

» M; (1 < i < ¢) es un multiconjunto finito sobre I' asociado a la

membrana ¢ del sistema, representando el contenido inicial.

» R; (1 <i<gq)esun conjunto finito de reglas de evolucidn de transicion
asociado a la membrana ¢ del sistema. Una regla de evolucion de
transicion es un par (u,v), habitualmente representado u — v, donde
u es una cadena sobre I' y v = v' 0o v = v/, siendo v’ una cadena sobre
I x ({here,out} U{in; :i=1,...,q}).

» p; (1 < i <q)esun orden parcial estricto sobre R;, que establece una

relacion de prioridad entre las reglas de R;.

= ig es un numero natural entre 1y g (membrana de salida del sistema).

Para describir de manera informal la seméntica del modelo se introduce el
concepto de configuracion, de donde seguird, una vez establecida la forma en

que se aplican las reglas de transicion, la nocién de computacion del sistema.

Una configuracion de un sistema P consta de una estructura de membra-
nas y una familia de multiconjuntos de objetos asociados a cada region. En la
descripcion de un tal sistema, aparece siempre una configuracion denominada
idctal. En algunas variantes existe una membrana de entrada que permite
anadir un multiconjunto de objetos antes de que se produzcan evoluciones.
Es decir, una configuracion de Il es una tupla (u, M;,, ..., M;) tal que u es
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la estructura de membranas que se obtiene de p, al eliminar las membranas
distintas de i; a i; (la membrana piel no se puede eliminar, por lo que coincide
en ambas estructuras); y M;, es un multiconjunto finito sobre I', para cada
j=1,...,t.

La configuracion inicial de 11 es la tupla (p,, My, ..., M,).

La ejecucion de una regla uw — v asociada a una membrana ¢ presente en
una configuracion se realiza como sigue: los objetos en u se eliminan de la mem-
brana i (ésta debe contener, por tanto, suficientes objetos para que la regla se
pueda aplicar); entonces, para cada (a,out) € v un objeto a € I' se incluye en
la membrana padre de la membrana i (o abandona el sistema si la membrana i
es la piel); para cada (a, here) € v un objeto a € I' se anade a la membrana i;
para cada (a,in;) € v un objeto a € I se introduce en la membrana j (teniendo
en cuenta que si la membrana j no es hija de la membrana i, entonces la regla
no se puede aplicar); finalmente, si d € v, entonces la membrana i se disuelve;
es decir, se elimina de la estructura de membranas, pasando sus objetos a
su membrana padre y desapareciendo las reglas de evolucion y relaciones de

prioridad asociadas a ella (la membrana piel no se puede disolver).

Las reglas seran aplicadas de manera no determinista, paralela y maximal,
es decir, las reglas a ser usadas y los objetos involucrados en la misma seran
escogidos de tal manera que en cada paso de computacion todos los objetos que
puedan evolucionar tienen que evolucionar. Los objetos pueden pasar de una
region a otra a través de las membranas y éstas pueden ser disueltas, creadas

o divididas. Asf se produce una transicion de una configuraciéon a otra.

Dada una regla u — v, la longitud de la cadena u se denomina radio de
la regla. Se dice que un sistema celular es cooperativo si posee, al menos, una

regla de evolucion de radio mayor que uno.

Las relaciones de prioridad dadas sobre las reglas se interpretaran como
sigue: si la regla r; tiene mayor prioridad que la regla 5 y se puede aplicar rq,
entonces no se aplicara r9, aunque fuera factible. Una posible interpretacion de
esta version se encuentra en el consumo de energia: en cada paso de transicion

tenemos una cantidad fija de energia para poder aplicar las reglas, de tal
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manera que las reglas de prioridad superior consumen la suficiente energia

como para que no quede energia para reglas de prioridad inferior.

Dadas dos configuraciones, C'y C’, de II, diremos que C’ se obtiene de C
en un paso de transicion, y notaremos C' =_ C’, si C" es el resultado de aplicar
a C, en paralelo y para todas las membranas al mismo tiempo, las reglas de
evolucion contenidas en un determinado (multi)conjunto de reglas asociadas a
las membranas que aparecen en la estructura de membranas de C'. En dicho
(multi)conjunto se indica el nimero de veces que se aplica cada una de las
reglas y debe ser maximal, en el sentido de que, tras la aplicacion de las reglas,
en ninguna membrana permanezcan objetos sin evolucionar que puedan activar
alguna de las reglas asociada a la membrana. Puesto que para una configuracion
usualmente existe mas de un (multi)conjunto de reglas aplicable, los pasos de

transicion se realizan de manera no determinista.

Una computacion en un sistema P es una sucesion (finita o no) de
configuraciones tal que la primera de ellas es una configuracién inicial y toda
configuracion de la sucesion que no sea la inicial se obtiene de la anterior me-
diante un paso de transicion. Es decir, una computacion C de Il es una sucesion
(finita 0 no) de configuraciones, {C"};-,, tal que C" es la configuracion inicial
de IT; C" =, C"! para todo i < r—1;y, 0 bien r es un nimero natural no nulo
y no existe una regla que se pueda aplicar en ninguna de las membranas de
C™ ! (en cuyo caso se dice que C es de parada, ha realizado r—1 pasos y C" ! es
su configuracion de parada), o bien r = 0o (en cuyo caso se dice que C no es de
parada). Diremos que una computacion C es exitosa si es una computacion de
parada y, ademaés, la membrana de salida ig aparece en C"~! como membrana
elemental. A cada computacion exitosa de II, se le puede asociar una salida
(codificada por el multiconjunto asociado a la membrana de salida del sistema
en su configuracion de parada). Entonces, un sistema P de transicién es una
méaquina que genera el conjunto de niimeros naturales formado por las salidas

de todas las computaciones exitosas de dicho sistema.

Asi pues, una computacion en un sistema P parte de una configuracion y
mediante sucesivas transiciones, o bien se llega a una situacion de parada (en

tanto que el sistema no puede seguir evolucionando), o bien, el sistema nunca
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se detiene (en tanto que sigue evolucionando de manera indefinida).

Admitiremos que toda computacién ejecuta un proceso sincronizado; es
decir, se supone que hay una especie de reloj universal que marca las
actuaciones de todos los elementos que integran el sistema celular. Hay que
destacar la existencia de dos niveles de paralelismo en la ejecucion: por
una parte, las reglas asociadas a una membrana son aplicadas de manera
simultanea; y, por otra, estas operaciones son realizadas en el mismo instante
en todas las membranas que vertebran el sistema. Es decir, en un paso de reloj
se ejecutaran todas las reglas que pueden ser aplicadas (de manera maximal),

y en todas las membranas.

Los sistemas celulares con membranas constituyen un modelo de compu-
tacion que conjuga la elegancia y sencillez del modelo, con su proximidad a
la realidad de la célula, desde un punto de vista biologico, abstrayendo de la
estructura y funcionamiento de las células una serie de ideas computacional-
mente relevantes. Son modelos matematicos con propiedades atractivas desde
el punto de vista computacional: algunos sistemas celulares son completos
(tienen la misma potencia computacional que las méaquinas de Turing) y
eficientes (capaces de proporcionar soluciones polinomiales de problemas NP—

completos).

Aunque los sistemas celulares tienen una inspiracion biologica, se debe re-
saltar el hecho de que constituyen igualmente un buen modelo tedrico de com-
putacion distribuida, en donde distintas unidades de calculo trabajan indepen-
dientemente pero estructuradas en una cierta jerarquia vertical. Por ejemplo,
la jerarquizacién usada en las conexiones establecidas en redes de ordenadores
como Internet puede ser representada como una estructura de membranas, en
la que los nodos de la red se interpretan como las membranas que forman el
sistema, y el flujo de informacion entre nodos conectados se interpreta como

las componentes quimicas que dichas membranas generan e intercambian.

Asimismo, sistemas dindmicos complejos, como aquellos que surgen en
el estudio de la dinamica de poblaciones, pueden ser también interpretados

como sistemas celulares en los que los individuos de las distintas especies
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interaccionan entre si dentro de habitats que permiten el traspaso de los

mismos.

Este modelo de computaciéon implementa un paralelismo masivo en dos
niveles basicos: en un primer nivel, cada membrana aplica sus reglas de forma
paralela sobre los objetos presentes en ella, produciendo los nuevos objetos
y comunicandolos a las membranas adyacentes si procediera; en un segundo
nivel, todas las membranas realizan esta operacion en paralelo, trabajando
simultaneamente, sin interferencia alguna de las operaciones que se estén

produciendo en las demas membranas del sistema.

A pesar de que el modelo de computacién celular tiene inspiracion biologica,
puede resaltarse el hecho de que constituye igualmente un buen modelo teérico
de computacion distribuida, en donde distintas unidades de calculo trabajan
independientemente pero estructuradas en una cierta jerarquia vertical; por
ejemplo, la jerarquizacion usada en las conexiones establecidas en redes como

internet puede ser representada como una estructura de membranas.

Desde la aparicion de los primeros P sistemas han sido muchas las variantes
introducidas buscando unas veces mayor eficiencia en la soluciéon de problemas
complejos, y otras una mayor aproximacion al modelo biologico real que trata
de simular [87]. Entre las diversas variantes que se consideran en los P sistemas

destacan las siguientes:

= El uso de cadenas de un determinado alfabeto como objetos basicos del
modelo (al modo de las moléculas de ADN, ARN o de las proteinas en el
interior de ciertas membranas), en lugar de considerar objetos atémicos

sin estructura interna.

= La posibilidad de disolver, crear o duplicar membranas, y el uso de
catalizadores (como objetos necesarios para la ejecucion de una regla,

pero que permanecen inalterables tras la ejecucion de la misma).

= P sistemas que s6lo admiten comunicacién entre membranas pero no la

generacion o transformacion de los objetos que atraviesan las mismas.

Ademés, se prueba que muchos de los modelos que se obtienen a partir de los
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nuevos conceptos son computacionalmente completos; es decir, que el modelo
que se obtiene posee la misma potencia computacional que una maquina de
Turing.

A diferencia de los modelos de Computacion Natural resenados anterior-
mente, la Computacion celular con membranas no dispone en la actualidad
de ninguna implementacion real, ya sea en el laboratorio (como en el caso de
la computacion molecular) o bien a través de una adaptacion en ordenadores
convencionales (como en el caso de los algoritmos genéticos y las redes neu-
ronales). Hasta el momento, todo lo realizado en esta direccion se reduce a
una interpretacion como P sistemas de las redes de ordenadores convenciona-
les (por ejemplo, internet), o de los procesos de ciertas reacciones quimicas que
se producen en medio acuoso [61], y a una simple simulacion de ejecuciones de

los P sistemas a través de lenguajes de programacion convencionales.

Otra nota diferenciadora con respecto a los modelos de computacion
molecular basados en ADN, consiste en que este modelo no estd descrito,
propiamente, a través de un lenguaje de programacion; es decir, no proporciona
una serie de operaciones basicas susceptibles de ser secuenciadas sobre un
dato de entrada para obtener un resultado final (solucion del problema que
se pretende resolver). En este modelo se generan mdquinas (al modo de las
maquinas de Turing) cuya ejecucion modifica el contenido de las distintas
componentes que la integran hasta llegar, en su caso, a un estado de parada
(en el que la maquina deja de funcionar). En este sentido, la ejecucion de los
P sistemas se podria decir que es independiente del usuario, puesto que una
vez construido el sistema no es necesario, en principio, intervenir para dirigir

la ejecucion.
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Capitulo 2

Un marco de modelizacion basado

en sistemas P

En este capitulo se aborda la probleméatica general que existe para
modelizar fenémenos (procesos o sistemas complejos) de la realidad a fin de

obtener nuevo conocimiento acerca de los mismos.

La primera seccion estd dedicada a analizar la necesidad de usar modelos
formales para poder extraer informacién cualitativa y cuantitativa de los

procesos que se tratan de estudiar.

En la seccién 2 se describen brevemente algunas aproximaciones para
el diseno de modelos formales de fenémenos biologicos, desde la pionera
orientacién continua basada en sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias
(ODEs), a las orientaciones discretas basadas en distintos paradigmas de
computacion (sistemas basados en agentes, redes de Petri y &lgebra de

Procesos).

La seccion 3 estd dedicada a la presentacion de dos tipos de paradigmas
computacionales que capturan la aleatoriedad inherente a los procesos que se
producen en la naturaleza. En primer lugar, una seméantica estocéstica basada
en el algoritmo clasico de Gillespie y, en segundo lugar, una seméantica de tipo

probabilistico. Ambas semanticas tiene como caracteristica comin el hecho

95
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de asociar constantes o funciones numéricas a las reglas o ecuaciones que
aparecen en el modelo, de tal manera que los valores numeéricos asociados a cada
regla o ecuacion en un instante determinado juegan un papel relevante para
determinar la siguiente configuracion del sistema, a través de sendos algoritmos

que tratan de describir las semanticas formales de los modelos.

El capitulo finaliza presentando un marco de especificacion formal para la
modelizacion de fenémenos biolégicos basado en el paradigma de Membrane

Computing.

2.1. Modelizacién de procesos reales

Informalmente, un modelo de un cierto fen6meno, sistema o proceso de
la vida real es una representaciéon concreta, abstracta, conceptual, grafica o
formal, que permite analizar, describir, explicar y, en general, profundizar
en el conocimiento acerca del mismo. El uso de modelos es intrinseco a
cualquier actividad cientifica. Los cientificos usan regularmente abstracciones
de la realidad tales como diagramas, grafos, leyes, relaciones, etc. con el
fin de tratar de entender mejor la realidad que examinan. Los médicos,
bidlogos y ecologos han estado siempre familiarizados con unos mecanismos
de modelizacion, generalmente informales, estrechamente relacionados con los
experimentos que realizaban en el laboratorio o sobre el terreno. En este
contexto, las Matemaéticas y la Informatica han sido utilizadas por dichos
colectivos simplemente como herramientas auxiliares para el mejor desarrollo

cuantitativo de esos experimentos.

Sin embargo, durante las tltimas décadas se ha producido un extraordinario
avance en las técnicas usadas en los experimentos, lo cual ha permitido
recopilar una masiva cantidad de informaciéon sobre los fenémenos objetos
de estudio (busqueda de las moléculas involucradas en ciertas funciones y en
el analisis de su estructura como fue el caso de la insulina, la secuenciaciéon
del genoma de distintas especies, incluida la humana, y la btsqueda de

genes, la recoleccion de una gran variedad de datos relativos a especies
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en peligro de extincion, especies exoticas invasoras, etc.). Asi se llego a la
conclusion que el avance en las técnicas de laboratorio/campo solamente nos
habia proporcionado la partitura de la complejidad molecular de los procesos
celulares, sin darnos informacion directa acerca de céomo interpretar la misica

o de como componer nuestras propias melodias.

Esos progresos obtenidos durante finales del siglo pasado, tanto en Biologia
celular y molecular como en Ecologia (y, por supuesto, en Ciencias de la
Computacion), asi como la necesidad de realizar avances cualitativos acerca de
los resultados obtenidos experimentalmente, han propiciado la convergencia de

dichas disciplinas a través del uso de modelos formales.

Un modelo formal es una abstraccion del mundo real dentro de un marco
matematico-computacional que trata de resaltar algunos aspectos relevantes
del sistema objeto de estudio a través del uso de sistemas formales; es decir,
es una traducciéon de la realidad a un nuevo sistema expresado en términos

matematico-computacionales.

Est4a ampliamente aceptado [101] que un buen modelo formal debe satisfa-
cer, al menos, las cuatro siguientes propiedades: relevancia, comprensibilidad,

extensiblidad y tratablidad matemdtico—computacional.

= Un modelo debe ser relevante; es decir, debe capturar las propiedades
esenciales del fenomeno investigado de una manera unificada, tanto en

su estructura como en su conducta dinamica.

= Un modelo debe facilitar una mejor comprensibilidad del sistema que se
estudia; es decir, los formalismos abstractos usados en el modelo deberian
corresponderse bien con los conceptos informales e ideas subyacentes del
sistema, de tal manera que pueda ser ficilmente interpretado por los

expertos en el tema objeto de estudio.

= Un modelo debe ser facilmente extensible a otros niveles de organizacion
y facilmente modificable para incluir nuevo conocimiento o eliminar
hipotesis falsas. Generalmente, el conocimiento que se tiene del sistema

es dindmico y continuamente se esta generando nueva informacién sobre
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el mismo; por ello, el modelo deberia ser lo suficientemente flexible a fin

de poder incorporar, con facilidad, esa nueva informacion.

= Un modelo debe ser tratable computacionalmente, en el sentido de
permitir su implementacion en dispositivos electrénicos a fin de poder
ejecutar simulaciones que permitan el estudio de la dindmica del sistema
en diferentes escenarios, a través de la manipulacion de las condiciones
experimentales en el modelo, sin necesidad de realizar experimentos
complejos y costosos en el laboratorio, posibilitando, de esta manera,

su analisis matemaético y computacional.

Uno de los objetivos fundamentales de cualquier modelo formal es su
capacidad de prediccion; es decir, la posibilidad de realizar conjeturas o
hipotesis plausibles acerca de la dindmica del sistema modelizado que es objeto

de investigacion, en distintos escenarios.

El desarrollo de modelos formales es un proceso arduo en donde, con
frecuencia, habra que reconsiderar los supuestos, las simplificaciones, etc.
realizadas en su diseno inicial. El primer paso consiste en establecer la parte
especifica del sistema que uno desea modelar, los objetivos a alcanzar, las
cuestiones y preguntas que se trata de responder, asi como la forma en que el
modelo debera ser validado y analizado. Seguidamente hay que especificar o
traducir en un lenguaje formal la descripcion intuitiva de las componentes del

sistema y las cuestiones a tratar.

A continuaciéon hay que elegir la forma de implementar o, en su caso,
simular el modelo en ordenadores electronicos. A este respecto, es fundamental
la correccidon de los algoritmos usados en relacion con el modelo considerado
debido, basicamente, a la gran cantidad de parametros, variables y estructuras
involucradas en las funciones celulares e interacciones entre individuos de
las poblaciones que se investigan (tarea que entra, propiamente, dentro de
la ingenieria del software). Hemos indicado que en el estudio y analisis de
procesos biologicos intervienen una gran cantidad de parametros, algunos de
los cuales se obtienen experimentalmente mientras que otros no pueden ser

obtenidos en el laboratorio/campo o conllevan la realizacion de experimentos
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muy costosos. Por ello, antes de realizar simulaciones hemos de calibrar nuestro
modelo; es decir, hemos de obtener estimaciones acerca de esos parametros, y
validarlos en funcién de la conducta esperada del sistema. Una vez que se han
encontrado un conjunto de parametros fiables, podemos centrarnos en algunas
de las cuestiones que han motivado la introduccién de nuestro modelo. Existen
diferentes métodos de anélisis en funcion del tipo de modelo, que van desde la
simple generacion de simulaciones sobre ordenadores electronicos a sofisticados

métodos estadisticos y/o de model checking.

Por otra parte, existen diversas formas de enfocar el proceso de
modelizaciéon formal de sistemas complejos. A continuacién, enumeramos

algunas aproximaciones.

1. En relacién con el escalado del espacio, se puede distinguir entre modelo
macroscopico, modelo microscopico vy mesoscdpico. En el primero de ellos,
el sistema se observa como un todo, sus componentes se representan con
poco detalle y no se proporcionan mecanismos de interacciéon entre ellas.
En el modelo microscopico, cada parte del sistema se representa con
bastante detalle; por ejemplo, en el caso de fendémenos moleculares, se
tiene en cuenta cada molécula y se especifica su posicion y momento.
Esta aproximacion es intratable desde el punto de vista computacional
en la mayoria de casos. Por ultimo, el modelo mesoscipico se centra
en el nimero de componentes individuales que integran el sistema, sélo
tiene en cuenta las partes del sistema que se consideran especialmente
relevantes, despreciando parametros como, por ejemplo, la posicion y el
momento, en el caso de las moléculas. Esta aproximacion es mas tratable
que la microscopica y, a la vez, conserva informacién mas interesante que

la macroscopica.

2. De acuerdo con el tipo de analisis realizado, un modelo formal puede
ser cuantitativo (proporciona informacion y datos cuantitativos acerca
del sistema que se estudia), o cualitativo (proporciona informacion

cualitativa acerca del sistema y de su dinamica).

Segin el tipo de datos cuantitativos generados y el caracter de la
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especificacion del sistema, un modelo puede ser discreto (las componentes
del sistema modelizado son representadas mediante individuos o
entidades discretas y los datos generados son, también, discretos),
o continuo (las componentes del sistema son representadas mediante

variables continuas y los datos generados son continuos).

3. Respecto de su dinamica o evolucion, los modelos se dividen en:
deterministas (existe una tunica posible evolucion del modelo a partir
de unos parametros iniciales) y estocdsticos (existen distintas posibles
evoluciones del modelo a partir de unos parametros iniciales). En la
dinamica estocastica, el paso de una configuracién a una configuracion
siguiente se realiza de acuerdo con un criterio que captura la aleatoriedad;
por tanto, a la hora de obtener resultados minimamente fiables a partir
de un determinado escenario, es necesario realizar un namero elevado de

simulaciones.

4. Y, finalmente, en relacién con el origen de la informacion utilizada para
su diseno, los modelos formales pueden ser empiricos (construidos a partir
de observaciones directas o resultados experimentales) y heuristicos
(disenados a través de los mecanismos conocidos del sistema que se

estudia).

2.2. Diferentes marcos de modelizacion

En esta seccion se va a hacer un pequeno recorrido sobre los distintos
marcos de modelizacion formal de fenémenos biologicos. Los sistemas de
ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs) constituyeron el primer marco
para esa modelizacion, tanto a nivel celular y molecular como a nivel de
dindmica de poblaciones. Ello se debe, posiblemente, al hecho de que las ODEs
habian sido utilizado décadas antes para el estudio y anélisis de procesos
dindmicos complejos. Sin embargo, la aproximacién macroscopica, continua
y determinista inherente a las ODEs es cuestionable, en particular, para el

estudio de sistemas celulares con un bajo niimero de moléculas, en los que se
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producen reacciones lentas o en estructuras no homogéneas [4, 50|. Ademas,
esta aproximacién no puede utilizar un ntimero de variables excesivamente
grande, lo cual restringe bastante el marco de actuacion, en particular, a la

hora de modelizar dindmica de poblaciones.

La complejidad de los procesos bioldgicos hacen necesario el uso de
aplicaciones informéticas para poder extraer informacion del modelo que
ayude a desvelar algunos mecanismos y funcionalidades subyacentes a
dichos procesos. En el caso de modelos basados en ODEs habria que
realizar una aproximacién numérica, sin embargo, en la mayoria de los
modelos computacionales es posible, al menos tedricamente, realizar una
implementacion ad hoc de dichas aplicaciones, aunque se carezca de un
marco definido, consistente y formal. Recientemente, se han propuesto varios
formalismos bien fundamentados para el diseno de modelos computacionales.
En esta seccion se presentan brevemente las aproximaciones computacionales
mas extendidas: los sistemas basados en agentes [62], las redes de Petri [54], y
el algebra de procesos (m-calculo [101]). No obstante, en estas aproximaciones
no se tiene en cuenta el papel crucial que juegan las membranas biolégicas y
la estructura jerarquizada y compartimentalizada en el funcionamiento de las
células. Estas ideas seran estudiadas en la secciéon 2.4 a través del paradigma

computacional de Membrane Computing.

2.2.1. Modelos basados en ODEs

Clasicamente, los sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias han sido
utilizados para el estudio de sistemas dinamicos y, quizas, por esta razon,
constituyeron el primer marco de modelizacion formal para el analisis de
procesos biolégicos. En particular, hoy dia, las ODEs representan, sin lugar
a dudas, la aproximaciéon mas utilizada para modelizar funciones celulares,
dindmica de poblaciones, en general, y ecosistemas reales, en particular. Ahora
bien, conviene hacer hincapié en la existencia de una serie de restricciones
importantes cuando se usan las ODEs como marco de modelizacion; por

ejemplo, en el caso de redes moleculares los modelos basados en ODEs parten
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de dos supuestos o hipotesis bésicas:

= Las células tienen wvolimenes homogéneos y las concentraciones no
cambian con respecto al espacio; es decir, se presupone que las células son
voltimenes homogéneos y bien mezclados (el namero de moléculas esta
uniformemente distribuido en el volumen). Desde luego, este supuesto
depende de las unidades de tiempo y espacio con las que se trabaje. En
el caso de las bacterias se discute la validez de esta hipo6tesis ya que se ha
probado que la difusion es suficiente para que una proteina/molécula
recorra todo el volumen de la bacteria en segundos. La hipotesis de
homogeneidad espacial no suele cumplirse, por lo general, en células
eucariotas, ni en muchos fenémenos biologicos; por ejemplo, aquellos en
los que el tiempo para que ciertas moléculas se desplacen a través del
sistema sea grande en comparacion con el tiempo (promedio) que tardan

las reacciones quimicas.

= Las concentraciones quimicas varian continuamente a lo largo del tiempo
y de manera determinista. Este supuesto es valido si el numero de
moléculas en el volumen que reacciona es suficientemente grande (al
menos, miles) y las reacciones quimicas son rapidas. Sin embargo, en
sistemas con pocas moléculas (centenares de moléculas es un niumero
considerado pequeno) las interacciones moleculares tienen lugar de forma

discreta y esta separada por intervalos de tiempo no constantes.

Esas condiciones no se satisfacen en sistemas celulares con un nimero pequeno
de moléculas, reacciones lentas y/o estructuras organizadas en diferentes
compartimentos. No obstante, conviene resaltar el hecho de que las ODEs
han sido usadas con gran éxito como marco de modelizaciéon en diferentes
sistemas celulares dentro de la Biologia de Sistemas, asi como para el analisis

de poblaciones de individuos en Ecologia.

Maés concretamente, los sistemas de ecuaciones diferenciales ordinarias
han sido usados con éxito para modelizar la cinética de reacciones quimicas

macroscopicas cuyo objetivo es el andlisis de la evoluciéon media de la
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concentracion de las sustancias quimicas a través de todo el sistema. En esta
aproximacion, el cambio de concentraciones a lo largo del tiempo es descrita
para cada especie quimica, admitiendo implicitamente que la fluctuaciéon
en torno al valor medio de la concentraciéon es pequeno en relaciéon con
la concentracion. Este supuesto de homogeneidad puede ser razonable en
determinadas circunstancias, pero deja de serlo en muchos casos (por ejemplo,
cuando el nimero de moléculas es bajo o la distribucién de ciertas moléculas
relevantes en la célula no es uniforme). Asi pues, aunque el modelo basado en
ODEs puede producir resultados interesantes y ttiles bajo ciertas restricciones,
también puede proporcionar una visiéon distorsionada de lo que esté ocurriendo

en la célula [12].

Ahora bien, teniendo presente la complejidad de, por ejemplo, algunas
rutas senalizadoras o la gran cantidad de especies que interaccionan en un
ecosistema, con frecuencia es necesario utilizar un sistema de ecuaciones
diferenciales con un nimero muy elevado de variables a fin de modelizar esos
procesos, e incluso la interdependencia entre muchas ecuaciones diferenciales
pueden hacer muy sensible al modelo en relacién con sus condiciones iniciales.
En este marco es dificil modelizar cuestiones como tiempo de retraso y efecto
espacial [98] y pequenos cambios en la topologia de la red molecular o en las
interacciones de los individuos pueden exigir cambios sustanciales en muchas

de las ecuaciones diferenciales basicas [14].

Para estos casos especificos, se esta analizando la posibilidad de sustituir la
aproximacion basada en ODEs por otra que utilice sistemas de ecuaciones
en derivadas parciales, lo cual puede resultar uatil para el andlisis de la
dinamica de los sistemas espacialmente extendidos sobre escalas que son
grandes comparadas con las longitudes de escalas de los objetos del proceso que
se estudia. El estado del sistema se puede expresar en términos de funciones

que dependen del espacio y del tiempo.
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2.2.2. Aproximaciéon basada en agentes

La modelizacion basada en agentes trata cada componente individual del
sistema como una entidad simple (un agente) que tiene asociado su propio
conjunto de reglas, teniendo la capacidad de interaccionar con el entorno y

con agentes vecinos, de acuerdo con determinados protocolos.

Teniendo presente que los agentes pueden representar cualquier componen-
te de un sistema, resulta que para una ruta senalizadora, por ejemplo, es posible
representar mediante un agente desde una simple molécula (receptor, ligando,
etc.) hasta una cadena de interacciones moleculares, pasando por los indivi-
duos de una cierta poblacion en el caso de un ecosistema. Esto proporciona un

marco de modelizacién extensible y modular.

Un modelo bioquimico basado en agentes no tiene las restricciones a las
que esta sujeto el modelado basado en ODEs: cualquier nimero y distribucion
de moléculas puede ser modelizado, las cuestiones espaciales y los tiempos
de retraso en los procesos celulares pueden ser facilmente incorporados en el
modelo, y las interacciones individuales entre agentes no producen la misma

volatilidad que un sistema de ecuaciones diferenciales interdependientes.

Recientemente, los sistemas basados en agentes han sido aplicados al
estudio y anélisis de distintos sistemas biol6gicos: comunidades de insectos
(M. Holcombe y otros, 2003 [62|, M. Gheorghe y otros 47|, D. Jackson y
otros, 2004 [65], [66]), tejido epitelial (D. Walker y otros, 2004 [119]), rutas
senalizadoras (M. Pogson y otros, 2006 [98]), migracion de células tumorales
(L. Dib y otros, 2005 [37]), etc. El Computational Systems Biology Group del
Dpt. of Computer Science de la Universidad de Sheffield ha sido pionero en

este campo.

2.2.3. Redes de Petri

Un sistema bioquimico y una poblacién de individuos puede ser prepresen-
tada a través de un sistema de eventos discretos cuyas propiedades estructu-

rales pueden resultar de utilidad para la obtenciéon de conclusiones acerca del
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comportamiento y de la estructura del sistema o de la poblacion original [100].

Las redes de Petri (K.A. Petri, 1962) constituyen una herramienta
mateméatico-computacional para la modelizacion y el anélisis de sistemas
de eventos discretos con un comportamiento concurrente, propiciando la
representacion formal de su estructura asi como la simulacion de su

comportamiento y la demostracion de ciertas propiedades del mismo.

Una red de Petri consiste en un grafo formado por dos tipos de nodos
llamados lugares y transiciones, respectivamente. Los lugares y transiciones se
conectan mediante arcos dirigidos con un peso asociado. Dada una transicion
se distingue entre lugares de entrada, que son aquellos nodos con arcos que
llegan hasta la transicion, y lugares de salidas que son aquellos nodos con arcos
que salen de la transiciéon y llegan a ellos. Normalmente una red de Petri se
representa graficamente dibujando los lugares como circulos y las transiciones

como rectangulos.

Recientemente, el marco de modelizacién de las redes de Petri ha sido
aplicado en diferentes campos de ingenieria de sistemas y en ciencias de la
computacién. La variante especifica de redes de Petri, denominada place-
transition net (PT-net) ha sido utilizada por P.J.E. Goss y otros |54], asi
como por V.N. Reddy y otros [100], para modelizar sistemas de interacciones
moleculares. Para ello, se representa cada especie molecular como un lugar y
cada transformacién bioquimica como una transicion. Los tokens dentro de un

lugar pueden representar el presente de una molécula en ciertas proporciones.

Bioquimica PT-net
Molécula Lugar
Poblacion Molecular Marking
Transformacion Bioquimica Transicion
Reactante Lugar de entrada
Producto Lugar de salida

En este marco computacional sélo se puede realizar un estudio cualitativo

de los sistemas moleculares. Con la finalidad de obtener un marco cuantitativo
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se desarrollaron las redes de Petri estocdsticas en las que el tiempo de
espera para el disparo de las transiciones se determina segiin una distribucién
exponencial cuyo parametro se calcula, a su vez, de acuerdo con una constante

asociada a cada transicion y al nimero de tokens en los lugares de entrada.

2.2.4. Algebra de procesos, m-calculo

El m-calculo fue introducido por R. Milner, J. Parrow y D. Walker como un
lenguaje formal para describir procesos moéviles que se comunican a través de
canales de comunicacion [80]. Esta considerado como un modelo para sistemas
que interaccionan y que poseen una topologia dindmica de comunicacion. El
m-célculo permite que los canales pasen, como si fueran datos, a través de
otros canales y este hecho proporciona una movilidad a los canales, lo cual es
un hecho importante que aumenta su potencia expresiva. La semantica del
m-calculo es relativamente simple y estd basada en una teoria algebraica
tratable. Partiendo de acciones atomicas y procesos mas simples, se pueden
construir procesos mas complejos de muy diversas formas. La evolucion de
un proceso es descrita en w-célculo mediante una relacién de reduccion entre
procesos que contienen a aquellas transiciones que pueden ser inferidas a partir

de un conjunto de reglas.

Diferentes variantes han sido usadas para modelar interacciones molecula-

res [102], redes de genes y para integrar redes moleculares y de genes [97].

En los dltimos anos se han producido diversos intentos de establecer puentes
entre el m-calculo y los sistemas P. En [71], J.B. Lingrel y T. Kuntzweiler
han descrito paso por paso los mecanismos de transferencia de la bomba
de sodio-potasio (Na-K pump) y se han usado herramientas de verificacion
formal para chequear la validez de esta aproximacion. En [11], D. Besozzi y
G. Ciobanu describen y analizan el funcionamiento de la misma bomba en el
marco de los sistemas P. Para ello, se han definido nuevos ingredientes, como
una variable de etiquetado de membranas, condiciones de activacion para las

reglas, membranas con doble capa y reglas de comunicacion especificas.
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Al igual que sucede con las redes de Petri ordinarias, este nuevo marco es
sOlo cualitativo. Por ello, para introducir informaciéon cuantitativa se asocia una
constante a cada canal de comunicacion y, entonces, el tiempo de espera para
realizar una comunicacién se determina mediante una distribucién exponencial
cuyo parametro se calcula utilizando la constante citada y el nimero de

procesos que intentan comunicarse a través de dicho canal.

2.3. Modelos estocasticos versus modelos proba-

bilisticos

La aleatoriedad inherente a los procesos biolégicos, asi como el ruido
externo y la incertidumbre se captura en los modelos computacionales
considerados a través del uso de estrategias estocasticas basadas en el algoritmo

de Gillespi o de estrategias probabilisticas con algoritmos de simulaciéon ad hoc.

2.3.1. Modelos estocasticos

Las descripciones continuas y deterministas son adecuadas tinicamente si

es grande el nimero de individuos que intervienen en el proceso.

A nivel microscopico, el funcionamiento de procesos celulares sigue las leyes
de la fisica. Un resultado fundamental de la fisica teorica es la famosa ley \/n
que afirma lo siguiente: el nivel de aleatoriedad o fluctuaciéon de un sistema
es inversamente proporcional a la raiz cuadrada del nimero de individuos que
intervienen en el sistema. En consecuencia, en un sistema bioquimico de células
vivas con un numero pequeno de moléculas de un cierto reactante, se exhibe

un comportamiento estocéastico y discreto mas que continuo y determinista.

El primer paso para el analisis de descripciones estocésticas de reacciones
quimicas consiste en definir un conjunto de variables de estados suficientemente
completo tal que los cambios solo dependan del estado actual. Supondremos

que el sistema objeto de estudio ocupa un volumen fijo, constante, V' y que
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se encuentra en equilibrio a una cierta temperatura. Supondremos, ademas,
que el sistema consta de moléculas de n tipos o especies {sy,...,s,} tales que

interactuan a través de una serie de reacciones quimicas {ry,..., 7.}

De esta manera, es posible representar el estado instantaneo de un tal
sistema a partir del ntimero de moléculas de cada especie reactante; es decir,
el estado del sistema en un instante t se representa mediante un vector
X(t) = (X1(t), ..., Xn(t)), en donde X;(t) representa el nimero de moléculas
de la especie molecular i en ese instante. Se trata de estudiar la evolucion del

vector de estado X(t) a partir de un estado inicial conocido X(tg) = Xo.

Cada interaccion molecular r; estd caracterizada por un vector de cambio
de estado vj = (vq;, ..., Un;) y una constante de propensidad p;(X(t)) asociada
a cada estado en un instante determinado. Las componentes v;; representan
el cambio que se produce en la poblacion molecular de la especie s; por la
ejecucion de la reaccion rj. Asi pues, si en un instante determinado el estado
del sistema es X(¢) y se ejecuta una regla r;, entonces el nuevo estado sera

La propensidad p;(X(?)) de una regla r; en un instante ¢ se define de tal
manera que p;(X(¢))dt sea la probabilidad de que tenga lugar una interacciéon

molecular del tipo r; en el intervalo de tiempo [t,t + dt).

Para calular la propensidad p;(X(¢)) de una regla r;, se parte de una
constante cinética k; usada en la teorfa cinética convencional, como ODE'’s,
la cual depende de las propiedades fisicas de las moléculas involucradas asi
como de otros pardmetros fisicos y que se suele calcular experimentalmente.
A partir de ella, se calcula una constante estocdstica c; que permite hallar la
propensidad, a través un proceso que depende del tipo de la reaccién quimica

r;. Esta aproximacioén se denomina modelizacion mesoscopica.

El algoritmo de Gillespie permite explorar de forma exacta el espacio
de estados asociado a un sistema de ecuaciones diferenciales con tantas
ecuaciones como posibles estados (la ecuacidn quimica maestra). Se trata de
un algoritmo de Monte Carlo para la simulacién estocéstica de interaciones

moleculares que tienen lugar en un determinado volumen [50] (ver también
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[48] para algunas mejoras recientes) y proporciona un método exacto para la
simulacion estocéstica de sistemas de reacciones bioquimicas. La validez del
método ha sido demostrada y, ademas, este algoritmo se ha usado con éxito
en la simulacion de una amplia gama de procesos bioquimicos [79]. Ademas,
el algoritmo de Gillespie ha sido usado en la implementacién del w-calculo
estocastico |97, 135|, y en su aplicacion a la modelizacion de procesos biologicos
[99].

Supongamos que en un determinado medio acotado m (con un volumen
determinado) existe un cierto multiconjunto de sustancias quimicas que estan
sometidas a un conjunto de posibles reacciones quimicas 7,...,7,, de las
que se conocen los valores hy,...,h, (nimero de posibles combinaciones de
los reactantes), asi como los valores ki,...,k, (constantes cinéticas de las
reacciones). Entonces, el algoritmo (que, a partir de ahora, denominaremos
clasico) de Gillespie nos permite seleccionar la reaccion quimica a ejecutar
y su correspondiente tiempo de espera. El agoritmo puede ser descrito como

sigue:

q
1. Calcular ag = ij, siendo p; = h; - k; las propensidades de las reglas.
j=1

2. Generar dos nimeros aleatorios b; y by uniformemente distribuido sobre
el intervalo unidad (0,1).

1
3. Calcular el tiempo de espera para la siguiente reaccioén: 7, = —ln(b—)
ao 1

4. Elegir el indice jj, de la siguiente reaccidén quimica, que verifica:

Jo—1

Jo
Zpk <7'2'a0§zpk-
k=1 k=1

5. Devolver la terna (7,,,jo,m).

Entonces se aplicard una vez la regla r;, y se actualizard el nimero de

moléculas de la membrana m.

El tiempo de cada paso de transicion en la simulacion/evolucion del sistema
se pueden considerar no constante, y serd determinado en cada iteracion a

partir de la configuracion del sistema.
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2.3.2. Modelos probabilisticos

En la especificacion sintactica de un modelo computacional de tipo
probabilistico se asocia una constante o una funcion probabilistica una de cuyas
variables independientes es el tiempo, a cada uno de los elementos bésicos que
controlan la dinamica del sistema (transiciones en el caso de las redes de Petri,
canales de comunicacion en el m—célculo, o reglas de evoluciéon en el caso de

los sistemas basados en agentes o en los sistemas P).

Los valores numéricos asociados a esos elementos del modelo en un instante
determinado, representan la probabilidad que cada uno de ellos tiene de ser
utilizados para que el sistema formal evolucione en ese momento. Dichas
constantes o funciones son obtenidas experimentalmente o bien son calculadas
a través de una cierta distribucién de probabilidad o, incluso, en algunos casos
pueden aproximarse a través de un proceso de calibracién. Posteriormente, se
disena un algoritmo ad hoc que trata de describir la seméntica del modelo

computacional.

2.4. Modelos basados en sistemas P

La Computacion celular con membranas (Membrane Computing) trata de
capturar ideas computacionales a partir de la estructura y el funcionamiento de
las células vivas, asi como de la forma en que éstas estan organizadas en tejidos
o en otras estructuras de orden superior. Los sistemas P proporcionan un nuevo
marco de modelizacion computacional que integra los aspectos estructurales y
dindmicos de los sistemas celulares en una forma comprensiva y relevante, a la
vez que facilita la formalizaciéon necesaria para realizar andlisis matematicos
y computacionales [88]. La versatilidad y flexibilidad de los modelos, el
trabajar con elementos de matemética discreta (el uso de la reescritura en
multiconjuntos esta proximo a la notacion biolégica), la consideracion explicita
del papel relevante de las membranas en los sistemas biologicos (difusion, filtro
selectivo de compuestos quimicos del entorno, recepcion de senales externas,

distribucion espacial de especies, etc.), el cardcter algoritmico (que implica
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una facil programabilidad), la escalabilidad y el paralelismo masivo, asi como
la modularidad del diseno, hacen especialmente atractivo este nuevo paradigma

de modelizacién computacional.

Este marco parte del supuesto de que los procesos que tienen lugar en la
estructura compartimentalizada de una célula viva, tanto a nivel de reacciones
quimicas como a nivel de flujo de sustancias entre los distintos compartimentos
(membranas biologicas) que la componen, pueden ser interpretados como
procedimientos de célculo; es decir, como computaciones. La Computacion
celular con membranas parte de la observacion de que las membranas
biologicas juegan un papel relevante en el funcionamiento de las células. La
membrana plasmatica separa y, por tanto, protege el espacio interno celular del
entorno externo. Las membranas interiores definen la estructura de la célula
identificando un ntimero de compartimentos internos que permiten proteger
al nicleo que contiene toda la informacién genética. Las membranas estan
involucradas en muchas reacciones quimicas que tienen lugar dentro de los
compartimentos y, ademés, actian como canales selectivos de comunicaciéon

entre las células y su entorno.

Los sistemas P tienen en consideracion el caracter discreto de la cantidad
de componentes del sistema usando reglas de reescritura sobre multiconjuntos
de objetos que representan a las sustancias quimicas, especies de individuos u
otros ingredientes de una poblacion. En la version original de los sistemas P, las
reglas se aplican de manera paralela mazimal y cada una de ellas se ejecuta en
una unidad de tiempo. Sin embargo, pronto se descubri6 que esta aproximacion
provocaba, basicamente, dos importantes distorsiones respecto de la realidad
biolégica: en primer lugar, que las reglas aplicables no se ejecutaban todas
ellas con la misma frecuencia que las reacciones quimicas que representaban
y, en segundo lugar, que no se capturaba la dindmica del sistema modelizado,

debido a que todo paso computacional consumia la misma cantidad de tiempo.

Es importante resaltar el hecho de que, de acuerdo con la motivacion
original, la introduccién de los sistemas P no tenia como finalidad proporcionar
un modelo comprensivo y completo de las células vivas sino, mas bien,

explorar la naturaleza computacional de una serie de hechos relativos a las
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membranas biologicas. Por ello, se ha estudiado exhaustivamente la potencia
computacional de distintas variantes de sistemas P, asi como su eficiencia
computacional, entendiendo como tal la capacidad de dichos dispositivos
para resolver problemas computacionalmente duros en tiempo polinomial, por
supuesto, intercambiando recursos de tiempo por espacio. Recientemente, los
sistemas P estan siendo utilizados para modelizar fend6menos biolégicos dentro
del marco de la Biologia de Sistemas, proporcionando modelos de sistemas
oscilatorios [40], de traduccion de senales [93], de control de la regulacion de
genes [105], del quorum sensing [106], de metapoblaciones [95], y de ecosistemas
reales [19, 20].

2.4.1. Especificacién sintactica

Seguidamente, se presenta un marco de especificacion para la modelizacion
de un amplio espectro de fendémenos biologicos que van desde el nivel micro
para procesos moleculares y celulares, hasta el nivel macro para el estudio de
la dindmica de poblaciones.

Definicion 2.1. Un esqueleto de un sistema P extendido con membranas

activas de grado g > 1 es una tupla I1 = (I', i, R), en donde:

w T es un alfabeto (el alfabeto de trabajo);

» 1 es una estructura de membranas (es decir, un drbol enraizado) que
consta de ¢ membranas etiquetadas de manera inyectiva por 0,1,...,q—
1. La etiqueta de la membrana piel es 0. Cada membrana tiene asociada

una carqga eléctrica del conjunto {0,4, —}.

/

» R es un congunto finito de reglas de evolucion del tipo u[ v ¢ — u'[ V]|,

en donde u,v,u’,v" son multiconjuntos sobre I';, i € {0,...,q — 1}, y
«, O/ c {OJ +7 _}7'

Un esqueleto, IT = (', u, R), de un sistema P extendido con membranas

activas de grado ¢ > 1, se puede considerar como un conjunto de membranas
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etiquetadas por 0, ...,q— 1y jerarquizadas seglin una estructura p. Se supone
que todas las membranas tienen carga neutra y, ademas, cada una de ellas

tiene asociado un conjunto finito de reglas de R.

Definicion 2.2. Un sistema P funcional con membranas activas de grado

q > 1, usando T unidades de tiempo, T > 1, es una tupla
= (FnuvRaT7{fT Sre R}vMOa'“)Mq—l)

en donde:

(T, 1, R) es el esqueleto de un sistema P extendido con membranas

activas de grado q.
» T es un numero natural, T > 1;

s Para cada r € R, f. es una funcion real computable cuyo dominio es
{1,...,T}.

» My, ..., M,_1 son multiconjuntos de objetos sobre I' inicialmente
colocados en las q membranas de p etiquetadas por 0,...,q — 1,
respectivamente.

Un sistema P funcional con membranas activas de grado ¢ > 1, usando T’
unidades de tiempo, II = (I', u, R, T, {f, : r € R}, Mo, ..., M,_1), se puede
considerar como un conjunto de ¢ membranas etiquetadas inyectivamente por
0,...,q9 — 1 y jerarquizadas por la estructura p. El nimero natural 7" > 1
representa el tiempo de simulacion del sistema. Para cada regla » € R y cada
instante t = 1,2,...,T, el nimero f,(t) representa una constante asociada a la
N 0) o]

regla r en el instante t. Notaremos de manera genérica r : u[v]® ——— u/[v/]¢.

Si f.(t) = 1, entonces omitiremos la expresion f,.(t) y escribiremos mas
C!/

brevemente r : ufv|{ —— u'[V/]$".

La tupla de multiconjuntos que estan presentes en un instante dado en las ¢
membranas del sistema, junto con las polarizaciones de las mismas, constituye

la configuracion del sistema en ese instante. La tupla (Mo, ..., M,_1), junto
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con las polarizaciones neutras en cada membrana, determinan la configuracion

inicial del sistema II.

El sistema P puede pasar de una configuracion a otra mediante la aplicacion

de las reglas del conjunto R de acuerdo con el siguiente criterio:

[e%

@ — u/[v']?" es aplicable a una membrana etiquetada por

» Una regla u[v] ¢

t cuya carga eléctrica es a si el multiconjunto v estd contenido en esa
membrana y el multiconjunto u esta contenido en su padre. Si una tal
regla es aplicada, entonces los multiconjuntos u y v son eliminados de
las citadas membranas y son reemplazados por los multiconjuntos v’ y

v, respectivamente. Ademas, la polarizacion pasa a ser «'.

» La familia {f, : r € R} de funciones computables asociadas a las
reglas sirve de base para definir la dindmica del sistema, entre cuyas
orientaciones mas relevantes destacan la semantica estocastica y la

semantica probabilistica.

Definicion 2.3. Un sistema P multientorno funcional con membranas activas
de grado (q,m,n), con ¢ > 1, m > 1n > 1, usando T unidades de tiempo,
T > 1, es una tupla

(Gal_‘vaM?RHvREu{fr,k Tre anl S k S n}a{Mi,k : 0 S 1 S q— 17 1 S k S n})
En donde:
» G =(V,S) es un grafo dirigido tal que (e,e) € S, para cada e € V. Los

elementos del conjunto de nodos de G, V = {ey,...,en}, se denominan

entornos;

= [' es el alfabeto de trabajo y X ; I' es un alfabeto que representa el

conjunto de objetos que pueden estar presentes en los entornos;

» Para cada regla v € Ry y cada k, 1 < k < n, f., es una funcion real

computable cuyo dominio es {1,...,T};

w (I, pu, Ryy) =11 es el esqueleto de un sistema P extendido con membranas
activas de grado q;
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» Para cada 1 <k <n, (U,p, R, T, {frx : 7 € Ru}, Moj,..., Mg—1k),
que notaremos Il es un sistema P funcional con membranas activas de
grado q usando 1" unidades de tiempo. Denotaremos por Ry, el conjunto

Ry en donde cada regla r € Ry tiene asociada la funcion fj;

» Rp es un conjunto finito de reglas de comunicacion entre entornos, de la

forma
P(x,5.5) P(k,5.5")
(‘r)ej — (y)ej/ ) (Hk)ej — (Hk)ej/

en donde z,y € X, (ej,ep) € S, 1 < k < n, ypuwjj Y Pkjj) Son

funciones reales computables cuyo dominio es {1,...,T}.

Un sistema P multientorno funcional con membranas activas de grado
(g,m,n), con ¢ > 1, m > 1, n > 1, usando T unidades de tiempo, T > 1,
se puede considerar como un conjunto de m entornos conectados a través de
los arcos de un grafo dirigido G en el que existen n sistemas P eventualmente

distintos pero con el mismo esqueleto.

En la orientacion estocdstica, las funciones p(, j iy ¥ P(k,j,5) son constantes y
todos los sistemas II; son idénticos. Ademaés, los n sistemas II; son distribuidos
aleatoriamente, en el instante inicial, entre los m entornos como, por ejemplo,

muestra la siguiente figura.

. . ., C
Al aplicar una regla de comunicacion entre entornos (z)e;, —  (Y)e,

el objeto = pasa del entorno e; al entorno ej, posiblemente transformado en
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otro objeto y. Del mismo modo, al aplicar una regla de comunicacién entre
entornos (I1x)e, <, (Hk)ej,, el sistema II; pasa del entorno e; al entorno ej.
El papel que juegan las constantes ¢ y ¢’ en la aplicacion de estas reglas viene
determinado por el algoritmo de simulacion que se considere para capturar la

semantica del sistema.

En la orientacion probabilistica, el nimero de entornos coincide con el
de sistemas P; es decir, m = n y cada entorno e; contiene, inicialmente, el
sistema II; de tal manera que todos esos sistemas poseen el mismo esqueleto
IT y, ademas, My, ..., M,_1; describen los correspondientes multiconjuntos
iniciales de II;, como indica la siguiente figura. Ademaés, las funciones p ; ;1)
son constantes e iguales a cero (es decir, no existen reglas del entorno del tipo
(o)., " (M),

)0 &

)0 Bl

En ambas orientaciones y al igual que sucede en los sistemas P clasicos,
supondremos la existencia de un reloj universal que marca las unidades de
tiempo para todo el sistema; es decir, la aplicaciéon de todas las reglas en todas

las membranas esti sincronizada.

La tupla de multiconjuntos presentes en cada instante en los m entornos
y en cada una de las regiones de los sistemas P colocados en esos entornos,
junto con las polarizaciones de las membranas, constituye la configuracion del
sistema en ese momento. En la configuracion inicial del sistema se consideran

los correspondientes multiconjuntos iniciales de todos los sistemas P que
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intervienen y, ademaés, se admite que todos los entornos estan vacios en ese

instante inicial y que todas las membranas tienen carga neutra.

El sistema puede pasar de una configuraciéon a otra mediante la aplicacion
de las reglas del conjunto R = Rg U |J;_, R, como sigue: en cada paso de
computacion, el namero de veces que las reglas seran aplicadas se elige de
acuerdo con las constantes asociadas a esas reglas en ese instante, y todas las
reglas aplicables seran simultaneamente aplicadas de acuerdo con el criterio de

maximalidad.

2.4.2. Un algoritmo de simulacién para sistemas P

estocasticos

Finalmente, en esta seccion vamos a describir un algoritmo de simulacion
para sistemas P estocésticos, inspirado en el algoritmo clasico de Gillespie.
En el capitulo 5 se describird un algoritmo de simulaciéon para sistemas P

probabilisiticos.

Supongamos que tenemos un sistema P estocastico (mas concretamente,
de tipo mesoscopico) que modeliza un cierto proceso biologico. Recordemos
que el algoritmo original de Gillespie trabaja con un tnico volumen, mientras
que en los sistemas P se dispone de una estructura jerarquizada en la
que cada membrana del sistema delimita una regién o compartimento que
incluye, propiamente, un volumen especifico. Cada uno de esos compartimentos
contiene su propio conjunto de reglas (que son abstracciones de las
interacciones moleculares) y multiconjuntos de objetos (que son abstracciones
de las moléculas). Por ello, si deseamos adaptar el algoritmo de Gillespie al
marco de los sistemas P serd necesario desarrollar una extensiéon del mismo,
de tal manera que cada membrana del sistema pueda evolucionar de acuerdo
con el algoritmo de Gillespie clasico, el cual nos devolvera la regla que se va a

aplicar en esa membrana, asi como su correspondiente tiempo de espera.

Una extension del citado algoritmo para ser usado como algoritmo de

simulacion de sistemas P estocéasticos ha sido desarrollado por F.J. Romero y
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M.J. Pérez en [106] y se denomina algoritmo de Gillespie multicompartimental

cuyo pseudocodigo es el siguiente:

e Inicializacion
o Poner el tiempo de simulacién a ¢ =0.

o Para cada membrana m en la estructura p hacer:

1. Cargar las reglas que pueden ser aplicadas en la membrana asi

como sus constantes estocasticas.

2. Cargar el numero de moléculas determinado por el multiconjun-

to inicial asociado a la membrana.

3. Ejecutar el algoritmo de Gillespie clasico en esa membrana,

devolviendo una terna (7,,J,m).

o Ordenar la lista de ternas (7,,,j,m) con relacién a 7, (en orden

ascendente), formando una pila de reglas a aplicar;
e Iteracién

o Elegir la primera terna de la pila, (7y,,j,m).
o Poner el tiempo de simulacién a ¢t =t¢+4 7.

o Actualizar el tiempo de espera para el resto de las ternas,

restando el valor 7,,.

o Aplicar una vez la regla r; modificando el nimero de objetos en

las membranas afectadas.

o Para cada membrana m' afectada por esa aplicacién, eliminar la

terna correspondiente (7.,j',m’) de la pila.

o Para cada membrana m’ afectada por la aplicacién de la regla j
volver a ejecutar el algoritmo de Gillespie clasico en el nuevo

contexto, obteniendo una nueva terna (7)),,j"”,m’).

o Afiadir la terma (7)),,7”,m') a la lista y ordenarlas de nuevo de

acuerdo con los tiempos de espera, formando una nueva pila.

o Iterar el proceso.
e Finalizacion

o Si el tiempo de la simulacién ¢ alcanza o excede a un tiempo

maximal prefijado, finalizar el proceso.
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En esta aproximacion el tiempo de espera calculado por el algoritmo de
Gillespie clasico se utiliza para elegir la(s) membrana(s) que evolucionara(n)
en el siguiente paso; concretamente, aquellas que tienen menor tiempo de
espera. Ademaés, teniendo presente que la aplicacién de una regla en una
membrana puede afectar a otras (ya que algunos objetos pueden atravesar
una membrana), es necesario volver a ejecutar el algoritmo clasico de Gillespie

sobre esas membranas teniendo presente la nueva distribucion.

Este nuevo algoritmo se puede aplicar a sistemas biologicos compartimen-
talizados y con distintos volimenes, en donde el nimero de moléculas o indi-

viduos que intervienen es arbitrario (grande o pequeno).
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Capitulo 3
Simuladores de sistemas P

Debido a la naturaleza bio-inspirada, masivamente paralela y no determi-
nista de los sistemas P, su implementaciéon real constituye un gran reto para
la ciencia y la tecnologia actual. Si bien es cierto que existen estudios prelimi-
nares analizando la problemaética relativa a dicha implementacion (e.g. [46]),
aun queda un largo camino hasta alcanzar el objetivo final, respecto al que
se muestra especialmente escéptico el colectivo de los bidlogos, en lo que a

dispositivos celulares se refiere.

Es por ello que la simulacion de sistemas P utilizando dispositivos
electronicos convencionales se convierte en una necesidad de vital importancia

para el progreso de las actividades cientificas en Membrane Computing.

Recordemos que todo modelo de computacion consta de una especificacion
sintactica y su dindmica se rige por medio de una seméantica formal. En
esta memoria, usaremos el término de stmulador de un modelo formal de
computacion a una aplicacion software /hardware que describe la especificacion
a través de un cierto lenguaje de programacién y captura la semantica mediante
la implementaciéon de un algoritmo de simulacién que debe reproducir la
dindmica con fidelidad; es decir, cada paso de computacion del modelo formal
es reproducido en el simulador a través un ntimero finito de pasos, de tal manera
que el simulador es capaz de determinar los elementos basicos del modelo que

han intervenido de forma relevante en ese paso.

83
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Los simuladores suelen seguir una politica de caja negra; es decir, producen
la misma salida que la mAquina simulada, pero no informan al usuario sobre
como se ha obtenido. En otras palabras, no muestran el funcionamiento del

algoritmo de simulacion.

En los dltimos anos, un gran nimero de aplicaciones de software y hardware
para Membrane Computing han sido presentadas. La mayoria de ellas son
simuladores que replican una o varias de las posibles computaciones del sistema
P simulado, siendo posible en algunos casos obtener todas las computaciones.
Estos simuladores reciben como dato de entrada la configuraciéon inicial de
un sistema P junto con su conjunto de reglas, y producen un conjunto de
computaciones como dato de salida, o cualquier otra informaciéon relevante

para el usuario.

El crecimiento del niimero de estas aplicaciones se ha producido simulté-
neamente con el desarrollo teérico. En este capitulo se proporciona una descrip-
cion general del estado del arte de las aplicaciones informaticas para Membrane
Computing. En la seccion 3.1 se analiza la estructura general de un simulador
para sistemas P; y, en la siguiente seccion, se clasifican las aplicaciones in-
forméticas existentes atendiendo a diferentes criterios, recogiendo un listado
cronologico de las aplicaciones mas relevantes desarrolladas hasta la fecha, asi

como explicando brevemente la finalidad y la funcionalidad de cada una.

3.1. Estructura general de un simulador para

sistemas P

En esta seccién se exponen los elementos comunes que, habitualmente, son
incluidos en la mayoria de los simuladores de sistemas P (independientemente
de su finalidad), tomando como referencia las caracteristicas técnicas de las

aplicaciones enumeradas en la seccion 3.2.

En la figura 3.1 se presenta el esquema general de un simulador de sistemas

P, donde se pueden observar los siguientes elementos comunes:
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Definiton
Relevant

of the P system ) 4
to be information for
User simulated the user User
Input Output

Figura 3.1: Elementos comunes en los simuladores de sistemas P

= Definicion del sistema P que va a ser simulado.
= Nicleo de simulacién.

s Presentacion de resultados al usuario.

3.1.1. Definicién del sistema P

Antes de poder simular un sistema P es necesario establecer una
especificacion que permita definirlo completamente. Esto implica que al

simulador se le ha de suministrar la siguiente informacion:

El modelo de sistema P a simular.

La estructura inicial de membranas.

Los multiconjuntos iniciales.

El conjunto de reglas.

Esta tarea de definicion se complica cuando es necesario especificar familias

de sistemas P (como es el caso cuando se disefian soluciones a problemas
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de decision) en donde el conjunto de reglas, el alfabeto, los multiconjuntos
iniciales y, eventualmente, la estructura de membranas dependen de los valores

asignados a unos parametros iniciales.

Las principales soluciones para la definiciéon de sistemas P empleadas por

las aplicaciones descritas en la Seccion 3.2 son los siguientes:

= Definicién del sistema P dentro del cédigo fuente.
= Definicién del sistema P mediante interfaces de usuario.

= Definicién del sistema P mediante ficheros externos.

Con la intencién de disenar una estrategia general para la definiciéon de
sistemas P, vamos a analizar las soluciones mencionadas atendiendo a una

serie de criterios bien conocidos en Ingenieria del Software. !

Los criterios considerados son: (a) acoplamiento; (b) reutilizacion; y (c)
usabilidad.

Se entiende por acoplamiento el grado de interdependencia que hay entre
los distintos modulos de un programa. Lo deseable es que esta interdependencia

sea lo menor posible, es decir, que exista un bajo acoplamiento.

La reutilizacion de codigo se refiere al comportamiento y a las técnicas que
garantizan que una parte o la totalidad de un programa informético existente se
pueda emplear en la construccion de otro programa. De esta forma se aprovecha

el trabajo anterior, se economiza tiempo y se reduce la redundancia.

La wusabilidad es la facilidad que tienen los usuarios para utilizar una
herramienta de software con el fin de alcanzar un objetivo concreto. La

usabilidad esté relacionada directamente con la interaccién persona-ordenador.

Los principios bésicos que miden la usabilidad son:

s Facilidad de Aprendizaje: se refiere al esfuerzo requerido por parte de los

nuevos usuarios hasta que logran alcanzar una interaccion efectiva con el

!disciplina de la Informatica que ofrece métodos y técnicas para desarrollar y mantener
software de calidad.
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sistema o producto. Esta relacionada con la predicibilidad, sintetizacion,

familiaridad, generalizacion de conocimientos previos y consistencia.

» Flexibilidad: estd relacionada con la variedad de posibilidades con las
que el usuario y el sistema pueden intercambiar informacién. También
incluye la posibilidad de didlogo, la multiplicidad de vias para realizar la
tarea, similitud con tareas anteriores y la optimizacién entre el usuario

y el sistema.

= Robustez: es el nivel de apoyo al usuario dirigido a facilitarle el
cumplimiento de sus objetivos. Esta relacionada con la capacidad de
observacion y supervision de las acciones introducidas por el usuario, de
recuperacion de informacion y de ajuste de la tarea del usuario a las

necesidades del mismo.

Definicién del sistema P dentro del cédigo fuente

Se entiende por cdodigo fuente de un programa el conjunto de lineas de texto
que representan las instrucciones que debe seguir la maquina para ejecutar

dicho programa.

Una primera propuesta para definir el sistema P que va a ser simulado
consiste en integrar dicha definicion dentro del propio codigo fuente del
programa. Ello implica disenar una representacion adecuada utilizando el

mismo lenguaje de programacion que se utiliza para el simulador.

Podemos afirmar que ésta es la solucion mas rapida de implementar ya
que el programador conoce bien el lenguaje de programacion empleado y s6lo
necesita disenar la estructura de datos adecuada. Por tanto, se trata de una
solucion rapida y eficaz para disenar un prototipo o version preliminar de un
simulador posterior, facilitando de esta manera las tareas de depuraciéon del

nicleo de simulaciéon y la realizaciéon de pruebas unitarias.

En cambio, esta solucién presenta bastantes problemas si se pretende
utilizar como parte de la version estable de un determinado simulador debido,

principalmente, a que:
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= Es una solucion fuertemente acoplada: la definicion del sistema P a
simular depende completamente del cédigo fuente del simulador. Si se
necesita hacer algin cambio en dicha definicion, por minimo que sea, es
necesario modificar el codigo fuente del programa, lo cual puede ocasionar

errores dificiles de depurar.

= Es una solucion muy poco reutilizable: s6lo es posible simular el sistema
P definido en el codigo fuente, empleando tnicamente el lenguaje de
programacion y las estructuras de datos utilizadas inicialmente en el
desarrollo del simulador. Si se desea exportar la definiciéon del sistema P
a otro software, seria necesario emplear el mismo lenguaje y la misma

representacion de datos.

s La usabilidad es escasa: la definicion del sistema P queda encapsulada
dentro del codigo fuente, provocando que la interacciéon del usuario con
dicha definicion sea muy dificil y en absoluto flexible. Si se desea cambiar
algin aspecto de la definiciéon, es necesario acceder al codigo fuente
y conocer la estructura del programa y el lenguaje de programacion,
lo cual implica un aprendizaje. Ademas, existe poca robustez, por la
dificultad para que el programa supervise los posibles cambios que el

usuario pudiera hacer.

Si bien esta solucion es adecuada para desarrollos rdpidos de prototipos,
también podria ser valida para aquellos simuladores que siempre se ejecutan
sobre el mismo sistema P. No obstante, esto tltimo no suele ocurrir, ya que
lo normal es que el usuario desee realizar algiin cambio sobre el sistema P

definido, o bien que se necesite introducir otros sistemas P distintos.

Definiciéon del sistema P mediante interfaz de usuario

Otra propuesta, tal vez mas flexible, para definir el sistema P que va a ser
simulado consiste en el desarrollo de una interfaz de usuario que, en general,
es la parte de un programa informatico destinada al usuario y que le permite

comunicarse con la méiquina. Este desarrollo comprende todos los puntos de
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contacto entre el usuario y el equipo. Los interfaces de usuario deben ser faciles

de entender y utilizar.

De especial interés son las interfaces graficas de usuario, conocidos también
como GUI (del inglés Graphical User Interface), que utilizan conjuntos de
imagenes y objetos graficos para representar la informaciéon y las acciones

disponibles en la interfaz.

La ventaja fundamental de recurrir a interfaces graficas consiste en que es
posible representar de manera amigable el sistema P que va a ser simulado.
Por otra parte, uno de los puntos mas importantes es la dificultad que
entrana su desarrollo. El diseno de interfaces de usuario eficaces es una
tarea dificil de ingenieria ya que se trata directamente con una de las
componentes més complejas de todo sistema informéatico: el usuario. Méas
aun, para toda aplicacion suelen existir diversas categorias de usuarios, con
diferentes conocimientos, gustos e intereses, y precisamente esta disparidad
es la que dificulta implementar una interfaz amigable orientada al abanico

completo de posibles usuarios.

Atendiendo a los criterios considerados y suponiendo que la interfaz de

usuario esté disennada de manera 6ptima, se puede afirmar que:

= Es una solucion de poco acoplamiento: en un buen diseno de software,
se debe implementar la interfaz de usuario de manera independiente a la
logica del programa; es decir, con un acoplamiento minimo. Por tanto,
deberia ser posible modificar o intercambiar el coédigo fuente de la interfaz

de usuario sin que esto afecte al resto del programa.

= Es una solucion moderadamente reutilizable: al implementar la interfaz
de usuario de manera independiente, es posible reutilizarla en otros
programas con la restriccion de que se deben utilizar las mismas
estructuras de datos y, muy posiblemente, el mismo lenguaje de
programacion con el cual estd implementada la interfaz. Para ello, se

necesitan conocimientos técnicos a nivel de programacion.

s Es una solucién con buena usabilidad: la interaccién entre el usuario
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v la maquina debe ser facil de aprender y de utilizar con una interfaz
de usuario correctamente disenada. Lo ideal es facilitar que se pueda
definir el sistema P a simular con cierta flexibilidad (por ejemplo, deberia
ser posible definir sistemas P que dependen de una serie de parametros
iniciales, dando libertad al usuario para que asigne sus valores). Una
interfaz correctamente disenada proporcionaria una gran robustez, ya que
la propia interfaz podria hacer llamadas a métodos que supervisen los
datos introducidos por el usuario, permitiendo sélo aquellos que fueran

coherentes con el sistema P que se esta definiendo.

En consecuencia, la definicién de sistemas P a través de interfaces de usuario
es una buena soluciéon siempre que se haga un correcto diseno de la interfaz.
Una de las principales dificultades radica en la complejidad de programar las
interfaces de usuario (especialmente si son graficas) y, ademas, esta tarea suele
ser larga debido a la necesaria interacciéon con los usuarios durante el proceso
de diseno con el fin de garantizar una soluciéon bien adaptada a sus gustos
y necesidades. En caso de prescindir de este proceso de interaccion, se corre
el riesgo de obtener un producto que no responda a las expectativas de los

usuarios.

Conviene hacer notar la existencia de soluciones hibridas entre la definicion
del sistema P en el codigo fuente y la utilizacion de interfaces de usuario. Por
ejemplo, se podria programar en el codigo fuente la definicién de una familia de
sistemas P que dependan de unos parametros iniciales y disenar una interfaz
apropiada que permita al usuario la introduccién de valores asignados a dichos
parametros. Este tipo de solucién ganaria algo mas de usabilidad con respecto
a realizar toda la definicion dentro del codigo fuente, pero seguiria teniendo

un alto grado de acoplamiento y escasa reutilizacion.

Definiciéon del sistema P mediante ficheros externos

Otra aproximacion consiste en utilizar ficheros externos a la aplicacion
para definir el sistema P que va a ser simulado. Estos ficheros deben seguir un

formato determinado y pueden ser editados por terceras aplicaciones.
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Un fichero es un conjunto de bits que codifica algtin tipo de informacion
y se encuentra almacenado en un dispositivo periférico de almacenamiento
como, por ejemplo, un disco duro, un pen-drive o un CD-ROM, DVD, etc.
Dependiendo de la forma en que se codifique la informacion, los ficheros se

pueden clasificar en ficheros de texto y ficheros binarios.

En los ficheros de texto la informacion se almacena mediante secuencias de
caracteres codificados segin un co6digo determinado. Por ejemplo, ASCII es un
codigo de caracteres de 7 bits + 1 bit de control basado en el alfabeto latino,
el estandar ISO-8859-1 es una extension que utiliza 8 bits para proporcionar
caracteres adicionales usados en idiomas distintos al inglés, como es el espanol.
En este tipo de ficheros, cada byte (secuencia de 8 bits) representa un caracter
y, debido a esta codificacion, suelen ser eficaces a la hora de guardar textos,
sin olvidar el hecho de que existan muchos y variados programas informéticos

para su edicién.

Los ficheros binarios estdn compuestos por secuencias de bytes que pueden
codificar cualquier tipo de informacion, pudiendo agruparse los bytes de
diversas maneras para representar cualquier estructura de datos, siendo
necesario conocer el formato del fichero para decodificar su informaciéon. Por
ejemplo, un fichero binario podria contener una secuencia de nimeros enteros,
en donde cada niimero se representa en binario con 4 bytes. La ventaja de los
ficheros binarios con respecto a los ficheros de texto es que, en igualdad de
condiciones, necesitan menos espacio para codificar la misma informacion.En
cambio, tienen la desventaja de ser muy dependientes del formato empleado,
necesitando programas informaticos especificos de cada formato para editarlos

y manipularlos.

Es necesario establecer un formato de fichero para dar significado a las
secuencias almacenadas con independencia de como se guarde la informacion.

Es decir, hay que determinar la codificacion de la informacién en el fichero.

Por ejemplo, unos formatos de fichero de texto muy utilizados son los que
codifican la informacion segtn algiin lenguaje basado en XML (eXtensible

Markup Language). XML es un metalenguaje extensible de etiquetas que
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permite definir la gramatica de lenguajes especificos. Por lo tanto XML no
es un lenguaje en particular, sino mas bien una manera de definir lenguajes
para diferentes necesidades, pudiendo usar programas de edicion de XML o
edicion de texto para editarlos. Un caso concreto de un lenguaje basado en
XML es SBML (Systems Biology Markup Language) que es empleado para

representar modelos de procesos biolégicos.

Una buena solucién podria ser aportar la definiciéon de un sistema P a través
de uno o varios ficheros (ya sean de texto o binarios) debido, principalmente,

a los siguientes puntos.

= Es una solucién de poco acoplamiento: la definicibon de un sistema
P a través de ficheros puede ser utilizada por diferentes aplicaciones
informaticas, independientemente de la plataforma utilizada o el lenguaje
de programacion en el que fueron desarrolladas. El dnico requisito es

conocer el formato con el cual se codifica el sistema P.

= Es una solucion reutilizable: 1la misma definicién de un sistema P puede
ser utilizada en diferentes entornos de software ya que al quedar guardada
la definicién del sistema P en un soporte fisico, no es necesario volver a

crearla en sucesivas simulaciones.

= Es una solucién con buena usabilidad: en la mayoria de los casos, es
posible implementar interfaces de usuario para editar, guardar y cargar
los ficheros con los cuales se definen los sistemas P a simular. De esta
manera, se implementa una soluciéon mixta entre la utilizacion de ficheros
y la aplicacion de interfaces de usuario, posibilitando disfrutar de las

ventajas de usabilidad de estos tltimos.

También es posible delegar la ediciéon de ficheros a terceras aplicaciones
bien conocidas por los usuarios, especialmente en el caso de los formatos

de ficheros de texto, tales como los basados en XML.

En cualquier caso, la facilidad de aprendizaje del formato de codificacion

empleado serda un factor determinante para conseguir una buena

usabilidad.
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3.1.2. Ncleo de simulacion

El nicleo de simulacion es la parte de la aplicacion que se encarga de simular

una o varias computaciones del sistema P definido.

En este moédulo, se parte del supuesto de que el sistema P definido no
contiene errores y es coherente con un determinado modelo. Para la consecucion

de este objetivo se delega en el moédulo previo.

El nicleo de simulaciéon ejecuta un determinado algoritmo de simulacion
que obtiene una o varias computaciones del sistema P simulado. En esta secciéon
se realiza un andlisis y clasificacion de las estrategias usadas frecuentemente a

la hora de disenar el nicleo de simulaciéon.

Atendiendo al nivel de paralelismo real, el nicleo de simulacién podria ser:

» Secuencial: se ejecuta un algoritmo de simulacion que esta disenado para
correr sobre una tnica CPU, habitualmente consiste en un bucle que

selecciona y ejecuta reglas en cada iteracion.

= Multi-hilo: en programaciéon, un hilo corresponde a una secuencia
de codigo que puede ser ejecutada en paralelo. Dependiendo de
la arquitectura del sistema, se producirda un paralelismo real o un
paralelismo virtual. Las CPUs que no poseen ningtin nivel de paralelismo
real, ejecutan los hilos de manera secuencial por intervalos de tiempo; en
cambio, las CPUs que poseen un cierto nivel de paralelismo real en su
arquitectura permiten la ejecucion de hilos en diferentes procesadores o

ntcleos.

» Paralelo: existen determinadas plataformas totalmente paralelas, como
es el caso de los clusters de ordenadores, en donde cada ordenador
conectado corresponde a un nodo de ejecucion. Por otra parte, existe
hardware paralelo que se puede programar utilizando determinados
lenguajes especificos, entre otros, las GPUs (Graphics Proccesor Units) o
el hardware reconfigurable basado en FPGAs (Field Programmable Gate

Arrays). En cualquier caso, la programacion de hardware paralelo no es
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una tarea sencilla, ya que es necesario conocer bien las restricciones de
la arquitectura con el fin de poder alcanzar, siempre que sea posible, un

buen grado de paralelismo.

Segin la diversidad de sistemas P que se pueden simular, el ntcleo de

simulacion puede ser:

= Disenio para un sistema P concreto: se trata un simulador ad hoc. Esta
solucion suele ser empleada junto con la definiciéon del sistema P en el
codigo fuente y, ademas, en aquellos casos en los que tinicamente interesa
simular un sistema P en particular. Se trata de una soluciéon poco flexible

pero es la mas sencilla y rapida de realizar.

= Disenio para un modelo de sistemas P: esta solucién puede simular
aquellos sistemas P que sigan la semantica de un modelo determinado.
En este caso, el simulador recibe un sistema P definido por el mo6dulo
anterior y ejecuta la simulacién de una o varias posibles computaciones

siguiendo la semantica del modelo.

= Diseno para varios modelos de sistemas P. Es posible encontrar puntos
en comun entre diversos modelos; por ejemplo, el modelo de transicion
y el modelo symport/antiport solo se diferencian en que el segundo es
méas restrictivo en las reglas permitidas, pues sélo se permiten reglas
de comunicaciéon con cooperaciéon dependiente en cierto sentido. No
obstante, desde el punto de vista de la simulacién se podria utilizar el

mismo nucleo de simulacion.

3.1.3. Presentacion de resultados al usuario

El ntcleo de simulacion reproduce, paso a paso, una de las posibles
computaciones del sistema P definido, para lo cual se establecen estructuras
de datos en la memoria de la méquina para almacenar las sucesivas

configuraciones alcanzadas. Es posible almacenar todas las configuraciones por
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las que pasa el simulador, o bien se puede optar por almacenar exclusivamente

la dltima configuraciéon generada.

En cualquier caso, es necesario extraer informacion de estas configuraciones
con el fin de mostrarlas al usuario. La informaciéon mostrada dependera

principalmente de la finalidad del simulador.

= En el caso de los simuladores que fueron disenados con motivos
pedagogicos, serd interesante mostrar la maxima informaciéon posible:
la estructura de membranas, los multiconjuntos de objetos, las reglas
ejecutadas en el dltimo paso de computacion simulado, etc. Esta
informacion se podra presentar al usuario de varias maneras, siendo la

utilizacion de interfaces graficas una de las méas apropiadas.

= En el caso de los simuladores cuyo objetivo es la simulacion de procesos
de la vida real a través de sistemas P, deja de tener sentido el recopilar
los detalles pormenorizados de la computacion simulada. De hecho, es
muy probable que el usuario final no esté familiarizado con el paradigma
de Membrane Computing, sino que sea un experto en el proceso objeto
de estudio a través de sistemas P. Para poder presentar los resultados
de manera adecuada a este tipo de usuario, es necesario realizar un
proceso de conversion entre la computacion generada por el simulador

y la informacion relevante que el usuario necesita.

La presentacion de resultados al usuario depende mucho de la finalidad del
simulador. En el caso de los simuladores con fines pedagdgicos, son relevantes
las propias configuraciones generadas por el simulador; en el caso de los
simuladores que modelizan procesos de la vida real, la informacién relevante
depende del proceso modelizado y debera ser mostrada de manera comprensible

para el tipo de usuario objetivo.
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Finalidad

Paralelismo

Plataforma

Modelo

Simulacién de procesos reales

Multi-hilo

Paralelismo real

Hardware especifico

Redes de ordenadores

Membranas activas

Otros

2000

Simulador de Malita

Simulador de Suzuki y Tanaka

e

2002

Simulador de Balbontin y otros

Simulador de Baranda y otros

w| || | ¥4 | Secuenciales

| || 4| >4 | Sistemas P de transicion

Simulador de Ciobanu y Paraschiv

H || A H| 4| Pedagogicos

2003

Simulador de Ardelean y Cavaliere

<

SR  <| | CPU

<

Simulador de Ciobanu y Wenyuan

ke

Simulador de
Studio)

Georgiou  (SubLP-

| A

=

Simulador de Syropoulos y otros

2004

Simulador de Nepomuceno (SimCM)

X

Simuladores del GCN

Simulador del GMNC (PSim)

2005

Simulador de Nishida

ik ka ksl Ea

2006

Simuladores de Cazzaniga y Pescini

Cyto-Sim: Biological compartment si-
mulator

S A | o] <] R

ik ksl ks

Simulador de Frisco

e

e

4

Simuladores de Romero-Campero y M.
Gheorghe

<

5

2007

Simulador de Acampora y Loia

Simulador de Borrego-Ropero y otros

Simulador de Petreska y Teuscher

Simulador de Ramirez-Martinez y

Gutiérrez-Naranjo

iksikslks

ik

2008

Simulador de Ribero y otros (JPlant)

=

2009

Simulador de Martinez-del-Amor y
otros

=

Simulador de Nguyen y otros

Simulador de Castellini y otros (Meta-
Plab)

Tabla 3.1: Listado de simuladores de sistemas P
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3.2. Clasificacion de los simuladores existentes

En esta seccion se trata de analizar brevemente los simuladores de sistemas
P desarrollados desde el afio 2000 hasta la fecha.

La mayoria de estos simuladores se pueden descargar de la seccion de

software de la pagina web de los P systems http://ppage.psystems.eu/.

En el Cuadro 3.1 se muestra un listado de simuladores clasificados segtin su
finalidad, nivel de paralelismo real, plataforma para la cual fueron desarrollados

y modelo de sistemas P que simulan.

3.2.1. Ano 2000
Simulador de Malita

El primer simulador de sistemas P fue presentado por Mihaela Malita [72].
Es un programa escrito en LPA-Prolog para la simulacién de sistemas P de

transicion.

El simulador recibe como entrada la configuracion inicial de un sistema
P, su conjunto de reglas y un parametro que especifica el nimero de pasos a
simular. En cada paso, por cada membrana, se selecciona solamente una regla
que es aplicada tantas veces como es posible. La salida muestra la secuencia de
configuraciones de una de las posibles computaciones hasta alcanzar el ntimero

deseado de pasos.

Simulador de Suzuki y Tanaka

En el mismo afio, Yasuhiro Suzuki e Hiroshi Tanaka presentaron en [111] un

programa escrito en Lisp para la simulacién de sistemas P de transicion.

Para controlar la cantidad de recursos necesarios, se impuso una importante

restriccion: El tamano maximo de los multiconjuntos utilizados esté limitado.

A pesar de que este simulador no fue inicialmente desarrollado con la
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intenciéon de reproducir problemas de la vida real, ha sido exitosamente
utilizado para simular el modelo Brusselator o en la modelizacion y analisis de

sistemas ecologicos (ambos y més en [112]).

3.2.2. Ano 2002
Simulador de Balbontin y otros

Dos anos después, Delia Balbontin, Mario J. Pérez y Fernando Sancho pre-
sentaron durante el Workshop on Membrane Computing 2002 un simulador [8]

para sistemas P de transicion escrito en MzScheme.

Este simulador, como el de Malita, recibe como entrada la configuracion
inicial de un sistema incluyendo el conjunto de reglas y una serie de pardmetros
especificando el nimero deseado de pasos de evolucién, pero presenta como
novedad importante que proporciona como salida el arbol de computacion del
sistema P, paso a paso, hasta alcanzar el nimero deseado de pasos de evolucién.
Evidentemente, cuanto mayor sea la ramificacién del arbol de computacion,

menor serd el nimero de pasos que se puedan simular.

Simulador de Baranda y otros

En los primeros anos del desarrollo de la teoria de los sistemas P, algunos
miembros del Grupo de Computaciéon Natural de la Universidad Politécnica
de Madrid [122]| propusieron algunos frameworks y estructuras de datos para
sistemas P ([5, 6, 10, 9]). En [7], basandose en dicha formalizacion previa,
se presenté un simulador escrito en Haskell para sistemas P de transicion

implementado por A. Baranda.

El simulador recibe como entrada un fichero que codifica un sistema
(configuracion inicial y reglas en cada region) y produce otro fichero codificando
el sistema obtenido por la aplicacién de un paso de computacion (a través de

un multiconjunto maximal de reglas seleccionadas aleatoriamente).
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Simulador de Ciobanu y Paraschiv

En [29] Gabriel Ciobanu y Dorin Paraschiv presentaron una aplicaciéon
de software, desarrollada en Visual C++ con MFC, que proporciond
una simulaciéon de la version inicial de los sistemas celulares cataliticos
jerarquizados, asi como para los sistemas P con membranas activas (ver |85,

86]).

El sistema se presenta al usuario mediante una interfaz grafica donde la
pantalla principal se divide en dos ventanas: la ventana de la izquierda ofrece
una representaciéon en arbol del sistema de membranas, incluyendo objetos
y membranas; y la ventana de la derecha proporciona una representacion
grafica del sistema de membranas mediante diagramas de Venn. Un ment
permite anadir nuevos objetos, membranas, reglas y prioridades. Usando las
funcionalidades de Start, Next'y Stop, los usuarios pueden observar la evolucion

del sistema paso a paso.

3.2.3. Ano 2003
Simulador de Ardelean y Cavaliere

Una de las primeras herramientas para la modelizacion de procesos biolégicos
con sistemas P fue presentada en [3|. En este trabajo, se describe una aplicacion
informéatica que se puede entender como un simulador para sistemas P de
transicion sin disolucién ya que el niimero de membranas no varia durante
la computacién. Siendo més precisos, el software trabaja con una variante
especial de sistemas P (propuesta en [23]), en donde las reglas permitidas son

de reescritura y de tipo symport/antiport.

Los autores intentan enlazar el modelo matematico con la realidad
biolégica, indicando céomo se puede usar el marco de los sistemas P para
modelizar procesos que tienen lugar dentro de las células. En este sentido,

varios procesos biologicos han sido simulados con este software (ver [24]).
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Simulador de Ciobanu y Wenyuan

Gabriel Ciobanu y Guo Wenyuan presentaron en [30] una implementacion
paralela de sistemas P de transicién disenada para un cluster de ordenadores.
Fue escrita en C++ y hacia uso del Interfaz de Paso de Mensajes (MPI) |133|

como mecanismo de comunicacion.

El programa esta implementado y probado en un cluster de 64 nodos duales

de procesamiento en la National University of Singapore.

Simulador de Georgiou (SubLP-Studio)

En septiembre de 2003, Alexandros Georgiou de la Universidad de Sheffield
presento un simulador llamado SubLP-Studio |44, 45] que es un software para
el modelo de sistemas Sub LP, una variante de sistemas L y sistemas P. De
manera opcional, proporcionaba una interfaz a cpfg, por lo que era posible
producir dibujos de plantas usando el intérprete turtle. Se trata de la primera
herramienta capaz de generar graficos por ordenador que aparece en el &mbito

de Membrane Computing.

Simulador de Syropoulos y otros

En el ano 2003, Apostolos Syropoulos et al. presentaron en [114| una
simulacion puramente distribuida de sistemas P. Esta implementada usando
RMI (Invocacion Remota de Métodos) de Java para conectar un ndimero
de ordenadores que intercambian datos. Como los autores apuntan, la idea
de disenar un simulador distribuido para una red de ordenadores —en vez
de realizarlo sobre una arquitectura cluster— evita probleméticas con la

compatibilidad de hardware.
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3.2.4. Ano 2004
Simulador de Nepomuceno (SimCM)

Siguiendo el propoésito pedagogico, en [82|, se pueden encontrar la
descripcion de una aplicacion software, SimC M, escrita en Java. La clave
de este simulador es la manera de mostrar la simulaciéon al usuario: esta
herramienta software permite seguir la evolucién de un sistema P de transicion

de forma visual.

Simuladores del GCIN

El Grupo de Investigaciéon en Computacion Natural de la Universidad de
Sevilla (GCN) [123] present6 en el ano 2004 dos simuladores para sistemas P
con membranas activas que fueron concebidos como herramientas de asistencia
al diseno y la verificacion formal de soluciones celulares uniformes de problemas
NP-completos [90, 91] mediante sistemas P reconocedores [89, 103|. En este
caso, como solo se consideran sistemas P confluentes, es suficiente simular una

rama del arbol de computaciones.

El primero de estos simuladores que trabajan con sistemas P de membranas

activas esta escrito en CLIPS y fue presentado en [89].

El segundo simulador fue presentado por Cordén-Franco et al. (ver [32]
y [33]). Fue escrito en Prolog y usado con éxito como asistente en el diseno de

sistemas P para resolver problemas NP-completos (ver [34, 32, 33, 57, 103]).

Simulador del GMNC

El GMNC (Group for Models of Natural Computing [121]) en Verona
ha desarrollado Psim, un simulador desarrollado en Java para sistemas P

Metabdlicos, introducido por primera vez en [13].

Las caracteristicas principales son las siguientes: (a) la definicion de la

estructura de membranas y el conjunto de reglas mediante ficheros XML; (b)
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una interfaz de usuario amigable; y (c) la posibilidad de salvar resultados
intermedios que puedan ser cargados de nuevo. La salida del simulador consiste
en una serie de grafos representando la multiplicidad de los objetos del sistema

a través del tiempo.

3.2.5. Ano 2005
Simulador de Nishida

En [84], Taishin Y. Nishida inici6 una nueva linea de investigacion
presentando una simulacion de algoritmos de aproximacion para resolver
problemas de optimizacion INP-completos. Dichos algoritmos lo denomina
algoritmo de membranas y una implementacién del mismo para resolver el

problema del viajante de comercio (TSP) fue realizada en el lenguaje Java.

3.2.6. Ano 2006

Simuladores de Cazzaniga y Pescini

Paolo Cazzaniga y Dario Pescini han utilizado la GNU Scientific
Library [124] y el lenguaje de programacion C para desarrollar dos simuladores

que modelizan procesos reales.

El primer simulador reproduce el sistema de regulacion de genes de
la bacteria Vibrio Fischeri (Quorum Sensing) usando el algoritmo multi-
compartimental de Gillespie, desarrollado por F.J. Romero-Campero y otros
en [106],

El segundo simulador es muy similar y permite simular computaciones de
sistemas P probabilisticos dindmicos, definidos de una manera muy diferente

a la que se realiza en esta memoria.

El coédigo fuente de ambos simuladores estd disponible en la seccion de

software de la pagina de los sistemas P [126].
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Cyto-Sim: Biological compartment simulator

En [109] fue presentado un nuevo software para simulacion de procesos
biologicos a nivel micro y nivel macro. Se trata de un simulador estocastico
que utiliza una estructura jerarquizada de membranas para modelizar ciertos
procesos biologicos, donde las membranas se componen de una capa interna,
otra externa y una intermedia. Cyto-Sim soporta redes de Petri y puede recibir
la entrada de datos en formato SBML.

Simulador de Frisco

En el ano 2002, P. Frisco y S. Ji presentaron un modelo de sistemas P
denominado conformon P systems [42]|. En el ano 2006, se presento el primer
simulador para conformon P systems [41]|. La herramienta ha sido aplicada a

varios procesos biologicos, tales como la dindmica del virus HIV [35].

Simuladores de Romero-Campero y M. Gheorghe

F.J Romero-Campero y M. Gheorghe presentaron dos simuladores
desarrollados en la Universidad de Sheffield para la simulacion de procesos
biolégicos con sistemas P. En ambos, los autores implementan el algoritmo
multi-compartimental de Gillespie en Scilab y C, respectivamente (ver [127]),
incluyendo la traduccion de sistemas P a PRISM para realizar la validacion de

los modelos.

Los simuladores han sido utilizados con éxito para estudiar varios procesos
biologicos, tales como la simulaciéon de rutas asociadas al factor de crecimiento
epidérmico (EGFR) [92], simulacion del mecanismo de apoptosis mediatizado
por FAS [28], modelizacion del control de expresion de genes [105], o el
desarrollo de un primer modelo computacional del fenémeno del gquorum

sensing; en particular, relativo a colonias de bacterias Vibrio fischeri [50].
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3.2.7. Ano 2007

Simulador de Acampora y Loia

G. Acampora y V. Loia presentan en [1| una aplicacion paralela y
distribuida para la simulaciéon basada en multi-agentes de sistemas P de

transicion.

Simulador de Borrego-Ropero y otros

En [17] se present6 un simulador llamado Tissue Simulator para sistemas P
de tejido con division de células que sean reconocedores. La herramienta incluye
una interfaz grafica de usuario para la especificacién del sistema P de tejido
a simular, y permite la simulacién de una posible computaciéon, mostrando

graficamente la computacion generada con las reglas aplicadas en cada paso.

Ha sido utilizado como asistente en el diseno de soluciones a problemas
NP-completos utilizando sistemas P de tejido reconocedores (ver, por

ejemplo, [36]).

Simulador de Petreska y Teuscher

Petreska y Teuscher presentan en [96] una implementacion basada en
hardware paralelo, que permite ejecutar simulaciones de ciertas clases
de sistemas P de forma relativamente eficiente. El coédigo fuente de la

implementacion y méas informacion estan disponibles en [120)].

Simulador de Ramirez-Martinez y Gutiérrez-Naranjo

En [55, 56| fue presentado el primer simulador para sistemas P neuronales
de impulsos. Su objetivo es dar una informaciéon exhaustiva al usuario sobre
el proceso computacional. De esta manera, se puede considerar como un
asistente para la verificacion de tales sistemas. La herramienta devuelve el

diagrama de transiciéon, paso a paso, de un sistema dado. El codigo es
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modular y suficientemente flexible con la finalidad de ser adaptado para futuras

aplicaciones.

3.2.8. Ano 2008
Simulador de Ribero y otros (JPlant)

En sistemas P con creacién de membranas, las nuevas membranas pueden
ser creadas dentro de membranas existentes y esto produce una expansion
de la estructura con nuevas ramas (el arbol que determina la estructura de
membranas puede incrementar su profundidad). De esta manera, la estructura
de membranas puede ser representada como un arbol que evoluciona en el
tiempo con una longitud y anchura de ramas que puede crecer de forma similar

a las plantas reales.

En [104], los autores presentan una aplicacion que procesa las primeras
configuraciones de una computacion y dibuja el grafico correspondiente. Este
software es 1til para la investigacion experimental de la representacion grafica
de sistemas P y establece un nuevo puente entre los sistemas L y los sistemas
P.

3.2.9. Ano 2009

Simulador de Martinez-del-Amor y otros

En [25, 26, 27| se presentan los primeros simuladores de sistemas P basados
en GPUs (Graphic Processor Units). La arquitectura de las tarjetas graficas ha
evolucionado de tal manera que presentan un paralelismo real comparable a un
cluster de 240 procesadores. Utilizando el lenguaje de programacion CUDA y la
tarjeta Nvidia Tesla C1060, los autores presentan un simulador para sistemas
P reconocedores con membranas activas y reglas de division, consiguiendo
ejecutar simulaciones de sistemas P que resuelven instancias de problemas

NP-completos de forma estrictamente més eficiente que en simuladores
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secuenciales. El simulador implementa paralelismo real y reproduce una de
las posibles computaciones del sistema P utilizando exclusivamente la tarjeta
grafica como co-procesador paralelo. Cabe decir que estos simuladores definen
el sistema P que va a ser simulado mediante la utilizacion del lenguaje de

programacion P-Lingua, desarrollado en esta memoria.

Simulador de Nguyen y otros

En [83] se presenta una prometedora investigacion sobre la simulacion
de sistemas P implementando paralelismo real sobre hardware reconfigurable
(FPGAs). Con la finalidad de producir el codigo que debe ser cargado en
las FPGAs, dos herramientas de software son proporcionadas: Reconfig-P y
P-Builder. El trabajo presenta la primera herramienta para la configuracion
automatica de hardware con la finalidad de simular computaciones de sistemas

P de transicion.

Simulador de Castellini y otros (MetaPlab)

En [22] se presenta una actualizacion del simulador PSim, anadiendo
flexibilidad y capacidad de integraciéon con otras herramientas gracias a una

arquitectura basada en pluggins.

La aplicacion presenta una amigable interfaz grafica de usuario que permite
definir el sistema P metabolico que va a ser simulado mediante objetos graficos.
Para mas informacion, se puede descargar junto con su codigo fuente de la

pagina web de los sistemas P [126].
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Un entorno de programacién para

Membrane Computing

La mayoria de las aplicaciones informaticas usadas en Membrane Compu-
ting son simuladores que comparten una serie de elementos en comiun y, por
tanto, sus programadores han tenido que enfrentarse a problemas comunes de

diseno, tales como

» Estrategias para definir los sistemas P a simular.
= Algoritmos de simulacién que reproduzcan computaciones de sistemas P.

= Mecanismos para procesar las computaciones simuladas y presentar los

datos relevantes al usuario.

Habitualmente, cada simulador aporta soluciones especificas a estos
problemas, lo cual provoca una escasa reutilizacion de codigo y dificulta la

adaptacion de los usuarios a diferentes entornos de software.

En este capitulo se proponen soluciones generales a estos problemas de
disenio, con la intencion de facilitar el desarrollo de futuras aplicaciones y su

utilizacion por parte de los usuarios.

En la primera seccidon se presenta un lenguaje de programacién, que

denominamos P-Lingua, como mecanismo estandar para la definicion de

107
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sistemas P en ficheros de texto. De esta manera, se pueden reutilizar esos
mismos ficheros en diferentes aplicaciones informaticas, mejorando el tiempo
de adaptacion del usuario a una nueva aplicacién, asi como el coste de
desarrollo de nuevos simuladores. La sintaxis de P-Lingua se ilustra a traves de
algunos ejemplos de codigo. Mas concretamente, en la seccion 4.2 se muestra
la definicion de un sistema P de transicion y en la siguiente seccion se describe
la implementacion en P-Lingua de dos soluciones eficientes de un problema
NP-completo: SAT.

El lenguaje P-Lingua se acompana de una serie de bibliotecas y
herramientas que constituyen un entorno de programacion para Membrane
Computing, En la secciéon 4.4 se presenta una biblioteca desarrollada en el
lenguaje de programacion Java [128|, pLinguaCore, para el procesamiento y

simulacion de ficheros que definen sistemas P. Dicha biblioteca permite realizar

= Lectura y andlisis de ficheros de texto que definen sistemas P, ya sea
en formato P-Lingua o en otros. La biblioteca es capaz de detectar y

localizar los errores léxico/sintacticos y semanticos.

= Simulacion paso a paso de computaciones de los sistemas P definidos.
Para cada modelo de sistemas P soportado se disenan uno o més

algoritmos de simulacién.

= Exportacion de los sistemas P definidos a otros formatos de fichero,

permitiendo interoperabilidad entre distintos simuladores.

En la siguiente seccion se explican los algoritmos de simulacion utilizados en
la biblioteca. Y, finalmente, en la seccién 4.6 se presentan dos aplicaciones
basadas en pLinguaCore para ser ejecutadas desde la linea de comandos: (a)
un compilador que puede traducir la definicién de un sistema P de un formato
de fichero a otro distinto (incluyendo P-Lingua como formato de entrada); y

(b) un simulador que reproduce computaciones de los sistemas P definidos.
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4.1. P-Lingua: un estandar para la definicion de

sistemas P

Tras el anéalisis realizado en el capitulo anterior, se deduce que la definicién

de sistemas P mediante ficheros de texto es una buena solucién que proporciona

= bajo acoplamiento, ya que la especificaciéon en ficheros de texto es

independiente del programa que los gestiona;

» reutilizacion, debido a que una misma definiciéon de un sistema P puede

ser utilizada por diferentes aplicaciones; y

= usabilidad, gracias a la diversidad de programas de edicién de texto

existentes.

Los ficheros de texto que definen sistemas P deben seguir algin formato; la
mayoria de ellos estan disenados para simuladores concretos, lo cual repercute
negativamente en el tiempo y el esfuerzo que el programador requiere para
desarrollar nuevos simuladores, asi como en el tiempo y el esfuerzo que
el usuario final necesita para asimilar los formatos de fichero de diferentes

simuladores.

En esta memoria se presenta un lenguaje de programacion, P-Lingua, como
estandar para la codificacion de sistemas P en ficheros de texto. De esta
manera, se pueden reutilizar los mismos ficheros de texto que definen sistemas
P en diferentes aplicaciones informaticas, mejorando el tiempo de adaptaciéon
del usuario a una nueva aplicacion y, mediante el desarrollo de bibliotecas de
programacion que procesen el formato estandar, se consigue mejorar el coste

de desarrollo de nuevos simuladores.

La comunidad cientifica en Computacion celular con membranas esti
formada por un grupo heterogéneo de investigadores, desde matemaéticos
e informaticos hasta biologos, ingenieros, fisicos y eco6logos. Este grupo
interdisciplinar comparte el lenguaje cientifico en el que se especifica los

sistemas P y, por tanto, se hace necesario el desarrollo de un estandar
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orientado a esta comunidad que deberia tener ciertas similitudes con el lenguaje
utilizado tradicionalmente para especificar sistemas P. De esta manera, se
reduciria la dificultad de aprendizaje y se mejoraria la usabilidad, permitiendo
a los usuarios escribir en un lenguaje que les resulte familiar, dentro de las

limitaciones inherentes a escribir en texto plano.

Por otra parte, la existencia de elementos comunes en soluciones propuestas
a diferentes problemas numéricos NNP-completos utilizando familias de
sistemas P reconocedores con membranas activas ha permitido realizar una
primera aproximacion al desarrollo de un lenguaje de programacion celular
basado en subrutinas o modulos [58]. La especificacion de sistemas P de manera
modular presenta una serie de ventajas tales como la mejor comprension de
los programas escritos, la elegancia de codigo y la estructuraciéon en modulos
funcionales que se corresponden con secciones o conjuntos de reglas que se

pueden utilizar repetidas veces en el la ejecucion del programa.

El lenguaje de programacion P-Lingua permite definir sistemas P
pertenecientes a diferentes modelos o variantes de manera sencilla, pues su
sintaxis est4 basada en la notacién cientifica usada por los investigadores: por
una parte, paramétrica, permitiendo definir familias de sistemas P mediante
el uso de indices y parametros; y por otra, modular, atendiendo a las ideas

expuestas en [58].

Finalmente, los programas escritos en P-Lingua pueden servir de entrada
para diversas aplicaciones informaticas o, mediante el uso de compiladores,
pueden ser traducidos a otros formatos de especificacion, aportando interope-

rabilidad entre simuladores, tal como se ilustra en la figura 4.1.

4.1.1. Sintaxis del lenguaje P-Lingua

La sintaxis de P-Lingua es suficientemente amplia como para definir una
gran variedad de tipos/modelos/variantes de sistemas P. Sin embargo, al
principio de cada fichero P-Lingua se debe especificar el modelo de sistemas P

que se esta utilizando, de tal manera que el compilador puede detectar errores
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XML .
. Simulator
file

[ P-Lingua ] Binary |::> i
(cc>q) > (c>9) @ Another
format Simulator

Y
The input

Figura 4.1: Interoperabilidad utilizando P-Lingua

semanticos (desde el punto de vista de la programacion) cuando el sistema P

escrito no satisface las restricciones del modelo especificado.

En la actualidad, en el marco de P-Lingua actualmente se pueden definir

sistemas P pertenecientes a los siguientes modelos:

» Sistemas P que trabajan a modo de célula (cell-like):

e Sistemas P de transicion.

Sistemas P symport /antiport.

Sistemas P con membranas activas y reglas de division.

Sistemas P con membranas activas y reglas de creacion.

Sistemas P estocasticos.
» Sistemas P que trabajan a modo tejido (tissue-like):

e Sistemas P de tejido con reglas symport/antiport y reglas de
division.

e Sistemas P probabilisticos multientorno.
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Ampliar el lenguaje para soportar mas modelos es uno de los retos que
tenemos planteados y que proponemos como una de las lineas futuras de

investigacion en el capitulo 9.

A continuacién se presenta la sintaxis de P-Lingua.

Identificadores validos

Se dice que una sucesion finita de caracteres forma un identificador vdlido
si no comienza por un caracter numérico, no es una palabra reservada y esta

compuesta por caracteres de entre los siguientes:

abcdefghijklmnopgqrstuvwzxxyz
ABCDEFGHIJKLMNOPQRSTUVWXYZ
0123456789 _

Los identificadores validos son ampliamente utilizados en el lenguaje: para
definir nombres de moédulos, paradmetros, indices, etiquetas de membranas,

objetos del alfabeto y cadenas.

Las siguientes cadenas de texto call, Qceil, @d, @debug, def, @floor,
let, @log, main, Omodel, @ms, O@mu, O@round, --> , <--> , # se deno-

minan palabras reservadas del lenguaje.

Variables

En P-Lingua se permiten cuatro tipos de variables: Variables globales,

Variables locales, Indices y Pardmetros.

Las variables se usan para almacenar valores numéricos y sus nombres

deben ser identificadores validos. Se usan 64 bits con signo en doble precision.

Variables globales

Las variables globales deben ser declaradas fuera de cualquier modulo (ver

definicion de modulos mas adelante) y a ellas se puede acceder desde cualquiera
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de los modulos del programa P-Lingua. El nombre de una variable global
global_variable_name debe ser un identificador valido. La sintaxis para

definir una variable global es la siguiente:

global_variable_name = numeric_expression;

Variables locales

Las variables locales siempre se definen dentro de modulos, y sb6lo pueden
ser usadas en el a&mbito del modulo en el que estan definidas. El nombre de
una variable local local_variable_name debe ser un identificador valido. La

sintaxis para definir una variable local es la siguiente:

let local_variable_name = numeric_expression;

Los indices y pardmetros se consideran variables locales.

Variables con indices

Se pueden usar indices numéricos en la definiciéon de variables, ya sean
globales o locales. Los indices se representan por expresiones numeéricas que se

escriben entre llaves a la derecha del nombre de la variable, por ejemplo:

= b{1} = 12;

= x{b{i},7}=10;

Identificadores para cargas eléctricas

En P-Lingua, se pueden considerar cargas eléctricas usando los simbolos +
y - para cargas positivas y negativas, respectivamente. La carga neutra serd
representada por defecto mediante la omisién de los simbolos de cargas.
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Etiquetas de membranas

Hay tres maneras de escribir etiquetas de membranas en P-Lingua: la
primera es utilizar un namero natural; la segunda es determinar la etiqueta
como un identificador valido y la tercera es utilizar expresiones numéricas entre

paréntesis que representen nimeros naturales.

Identificadores de entornos

Cuando se definen sistemas P multientorno, se pueden escribir identifica-

dores de entornos de la misma manera que se definen etiquetas de membranas.

Expresiones numéricas

Se pueden escribir expresiones numéricas usando los operadores *
(multiplicacion), / (division),% (modulo), + (adicion), - (substraccion),
(potencia), @log (logaritmo en base 2), @ceil (mayor entero méas cercano) y
@floor (menor entero mas cercano) sobre nimeros enteros o reales y variables,
permitiendo el uso de paréntesis. Es posible escribir niimeros usando notacién

exponencial.

Ejemplos de expresiones numeéricas:

= 3% 1075 se escribe 3e-5.

347;—3“7 se escribe (37 (4-x)+17)/23.

» 7[logax] se escribe 7x(@ceil @log x).

Objetos

Los objetos del alfabeto de un sistema P se escriben usando identificadores
validos, estando permitido incluir indices entre paréntesis. Por ejemplo, z; 25,41

y Yes se escriben como x{i,2*n+1} y Yes respectivamente.
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La multiplicidad de un objeto se representa usando el operador *. Por
2n+1

ejemplo, z; se escribe como x{i}*(2*n+1).

Cadenas

Las cadenas se escriben entre los caracteres < y > y se construyen
mediante la concatenacién de identificadores validos y el simbolo .; es decir,

<identifierl. ... .identifierN>. Por ejemplo, <cap.RNAP.op>.

Subcadenas

Las subcadenas son usadas en reglas de reescritura de cadenas y la sintaxis
es similar a la de las cadenas, pero es posible utilizar el caracter ? para
representar una secuencia arbitraria (que puede ser vacia) de identificadores
validos concatenados por el simbolo . (punto). Por ejemplo, <cap.?.NAP.op>
es una subcadena de la cadena <cap.op.op.op.NAP.op> y también de la

cadena <cap.NAP.op>.

Especificaciéon del modelo utilizado

Como el lenguaje P-Lingua soporta mas de un modelo de sistemas P, es
necesario especificar al principio del fichero qué modelo se esta utilizando.
Cada modelo incluye una serie de restricciones; por ejemplo, las reglas de
creaci6on de membranas no se permiten en sistemas P symport/antiport. En
estos casos, el compilador de P-Lingua posee un analizador que detecta e
identifica tales errores. El modelo utilizado se especifica usando la sentencia

@model<model_name> al principio del fichero. Los modelos permitidos son:
Omodel<membrane_division>
@model<membrane_creation>

@model<transition_psystem>



Capitulo 4. Un entorno de programacion para Membrane Computing 116

@model<probabilistic_psystem>
@model<stochastic_psystem>
Omodel<symport_antiport_psystem>

Omodel<tissue_psystems>

Definicién de moédulos

La sintaxis para definir un modulo es la siguiente.

def module_name(paraml, ..., paraml)
{
sentence0;

sentencel;

sentenceM;

El nombre de un mo6dulo, module_name, debe ser un identificador valido
y no pueden existir dos médulos con el mismo nombre. Los parametros del
modulo deben ser identificadores validos y no pueden aparecer repetidos.
Es posible definir médulos sin parametros. Cada parametro recibe un valor

numérico que es asignado en la llamada al médulo (ver més abajo).

Todos los programas escritos en P-Lingua deben contener un médulo main
sin parametros. Para comenzar a procesar el fichero de entrada, el compilador

buscard ese moédulo principal.

Un modulo estéd estructurado en sentencias. En P-Lingua existen sentencias

para definir la estructura de membranas de un sistema P, para especificar
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multiconjuntos, para definir reglas, para definir variables y para llamar a otros

modulos. A continuacion, se muestra como se escriben estas sentencias.

Llamadas a moédulos

En P-Lingua, los médulos son ejecutados a través de llamadas. El formato
de una sentencia que llama a un médulo con algunos valores concretos para

sus parametros se da a continuaciéon:
call module_name(valuel, ..., valuelN);

donde value? es una expresiéon numérica o una variable.

Definicién de la estructura inicial de membranas

Para definir la estructura inicial de membranas de un sistema P, se escribe

la siguiente sentencia:
Omu = expr;

donde expr es una secuencia de corchetes representando la estructura de
membranas, incluyendo algunos identificadores para especificar la etiqueta y

la carga eléctrica de cada membrana.

Ejemplos:
L[99 =emu=[[]"2]"1

2. 191114 = ema = +[[1°b, -[1°cl’a
En sistemas P probabilisticos (@model<probabilistic>), es posible definir
varios entornos. Para ello se incluyen identificadores de entorno en la estructura

inicial, tal como se muestra en el siguiente ejemplo:
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omu=1[ [ [1°2 1’1 1°101,101 [ [ [1°2 1°1]1°102,102] ’global;

Los entornos de un sistema P multientorno son considerados en P-Lingua
como membranas especiales de un sistema P que trabaja a modo de célula (cell-
like). Por este motivo, es necesario incluir una membrana piel; en el ejemplo

ha sido incluida con la etiqueta global.

Las membranas que representan entornos incluyen etiqueta de membrana
e identificador de entorno. En el ejemplo existen dos membranas que
corresponden, respectivamente, a la membrana etiquetada 101 dentro del

entorno 101 y a la membrana etiquetada 102 dentro del entorno 102.

Todas las membranas que se encuentran dentro de una membrana que
representa un entorno heredan el mismo identificador de entorno (es decir, el
compilador entiende que estdn en el mismo entorno que el representado por
la membrana que las contiene). En el ejemplo, ambos entornos contienen el

mismo esqueleto [ []’2 ]1°1.

Cuando se utilizan nameros para representar etiquetas y entornos,
se establece por convenio que las etiquetas de membranas comienzan la
numeracion en 1 y los identificadores de entorno comienzan en 101 o en 1001,

dependiendo del nimero de membranas en el sistema P.

Definicién de las células iniciales de un sistema P de tejido

Cuando se define un sistema P de tejido (es decir, el fichero comienza
por @model<tissue_psystems>), en lugar de definir la estructura inicial de
membranas, se deben definir las células iniciales del sistema. La siguiente

sentencia cumple este proposito:

@mu = [[ ]1°1 ...[ 1°ql’0;

donde se definen ¢ células dentro de un entorno etiquetado con 0. Por ejemplo,

para un sistema P de tejido con 2 células: @mu = [[ 1°1 [ 1°2]’0;
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Definicién de multiconjuntos

La siguiente sentencia define el multiconjunto inicial asociado a la

membrana etiquetada label.
Oms (label) = multiset_of_objects;

donde label es una etiqueta de membrana y multiset_of_objects es
un multiconjunto de objetos separados por comas, pudiendo indicar la
multiplicidad de los objetos con el operador *. El caracter # se usa para
representar el multiconjunto vacio. Con esta sentencia, todas las membranas
etiquetadas con label reciben el multiconjunto inicial. Por ejemplo:@ms (2) =
alx10,b;

En la definicion de un sistema P estocastico (es decir, el fichero empieza con
la linea @model<stochastic>), las cadenas estan permitidas en el contenido

inicial de las membranas:
Oms (label) = multiset_of_objects_and_strings;

En sistemas P de tejido, la etiqueta del entorno puede ser utilizada para
definir el alfabeto de €2, cuyos elementos son procesados como si tuvieran
multiplicidad infinita (sin necesidad de anadir ningan simbolo adicional). Por

ejemplo: @ms(0) = a,b,c;

En la definicién de un sistema P probabilistico, se permite indicar de
manera opcional el entorno en el cual se encuentra la membrana cuyo

multiconjunto se estd referenciando:
Oms (label,environment) = multiset_of_objects;

Por ejemplo, @ms(2,101) = a,bx*12; asigna el multiconjunto a,b*12 a la
membrana etiquetada con 2 del entorno 101. No obstante, también es véalida la
expresiéon @ms (2) = c¢,d*16; en sistemas P probabilisticos que permite asignar

el multiconjunto ¢,d*16 a todas las membranas etiquetadas con 2.
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Unién de multiconjuntos

P-Lingua permite definir la unién de dos multiconjuntos usando la siguiente

sentencia:
Oms (label) += multiset_of_objects;

En este caso, el multiconjunto de objetos definido se anade al multiconjunto

existente en la membrana etiquetada con label.

Para sistemas P estocésticos:
Oms (label) += multiset_of_objects_and_strings;
Para sistemas P probabilisticos, esta permitida también la siguiente sentencia:

Oms (label,environment) += multiset_of_objects;

Definicién de reglas

Como se ha mencionado previamente, cada modelo de sistemas P permite s6lo
unos tipos de reglas. A continuacién se enumeran los diferentes tipos de reglas

que estan permitidos en los diferentes modelos que se consideran.

@model<mebrane_division>

1. Se pueden definir reglas de evolucion del tipo [a — v|¢ de las siguientes
maneras:
s afa --> v]’h;
» afal’h --> «lv]’h;
» afal’h --> [v];
2. Se pueden definir reglas de comunicacion (send-in) del tipo a[]¢ — [b]?

de las siguientes formas:
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= aa[]’h --> [([b]’h;
= ac[]’h --> [([b];

3. Se pueden definir reglas de comunicacion (send-out) del tipo [a]¢ — b[]?

de las siguientes maneras:

= o[al’h --> bSB[]1°h;
= afal’h --> bBI[];
s «[a]’h --> [B[]b;

4. Se pueden definir reglas de division del tipo [a]¢ — [0]/[c]} de las

siguientes formas:

» afa]l’h --> B[b]l’hvy[c]’h;
» afal’h --> [blylc];

5. El formato para definir reglas de disoluciéon del tipo [a]f — b es el

siguiente:

alal’h --> b;

donde a, b y ¢ son objetos; v es un multiconjunto de objetos; h es una etiqueta;

v a v (3 son identificadores de cargas eléctricas.
Algunos ejemplos:
[z — yl92]] = +[x --> y*10,z]°1;
w [s7 — r3aes], = -[s{1}]’h --> -[r{3,2},s]h;
w2 — N9=[x]12 -—> [#];
[z — TMBF = +[x{i,1} -—> r{i,1}*4]°2;
o 4[] = [dk1])d = d{k}[1°2 --> [d{k+1}];

= [di)y — [Sd = +[d{x}]’2 --> [1d{k};



Capitulo 4. Un entorno de programacion para Membrane Computing 122

s [di)9 — [di]d[di]; = [d{k}1°2 --> +[d{x}]-[d{k}];
w [a]; — b=-[a]l’2 --> D;
Omodel<membrane_creation>
1. Las reglas del tipo 1, 2, 3 y 5 de @model<membrane_division> deben
ser escritas con el mismo formato.

2. Se pueden definir reglas de creacion de membranas del tipo

[a]y — [[b}fl]g de las siguientes maneras:

= o[al’h --> «[B[bl’h;]’h;

s afa]’h --> a[F[bl’h];

donde a y b son objetos; h y hy son etiquetas de membranas; y o 'y 3 son

identificadores de cargas eléctricas. Por ejemplo:

[di)) — [[die]5]9 = [d{k}1°2 --> [-[d{k+1}]1°3]1°2;
Omodel<transition_psystem>

1. Las reglas del tipo u[v], — wu[vi], pueden ser escritas de las siguientes

formas:
m u [v]’h --> u; [vy]°’h;
mu [v]’h --> uy [vi];

s [v -—> v;]1’h; (solo siu=u; =0)

2. Las reglas de disolucion del tipo u[v], — w pueden ser escritas de las

siguientes maneras:

s u [v]’h --> w;

m u [v]’h --> [w,@d] ’h;
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= u [v]’h --> [w,@d];

3. Las reglas del tipo [u — v, Woyt, Wi(iny,,) - - - wn(mhn)]h pueden ser escritas

de las siguiente formas:

= [u [1°h; ...[0°h,1°h --> wlv [wy1’h; ...[w,]’h,]°h;
= [u [1°h; ...[0°h,]°h --> wlv [w;1°h; ...[w,]1°h,];

« [u [1°h; ...[1°h, --> v [w1]1’h; ...[w,]°h,1°h; (s6losiw =
0)

donde w,v,w,uy, vy, ws, ..., w, son multiconjuntos de objetos; y h,hy,..., h,

son etiquetas de membranas.

De manera opcional, se permite incluir el objeto especial @d en cualquier
membrana de la parte derecha de cualquier regla con el fin de representar que

la membrana que lo contiene sera disuelta tras ejecutar la regla.

Los sistemas P de transicion permiten prioridad entre sus reglas, el orden
de prioridad se especifica en P-Lingua como una expresion numérica entre
paréntesis a la izquierda de la regla, teniendo mayor prioridad aquellas que

tienen menor nimero.
Algunos ejemplos:

. [a5 ¢ — dyge fim Ging )‘]0 =

lax5,c [171 [1°2]1°0 --> d[ed,e,[f]’1 [g]’>2]°0;

n [V = cdy > [b— z,yh =
(1) [b*x2 --> ¢,d]’1;
(2) I:b __> X,y:l,l,

Omodel<symport_antiport_psystem>

1. Se pueden definir reglas de comunicacion simétrica del tipo a[b]? — bla]?

de las siguientes maneras:
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= qal[b]’h --> @bla]’h;
= calb]l’h --> (blal;

donde a y b son objetos; h es una etiqueta; y o y 3 son identificadores de

cargas eléctricas. Por ejemplo:
alblf — bla]f =a +[b]’1 --> b [al;
Omodel<probabilistic_psystem>

[e%

1. Se pueden escribir reglas del tipo u[v]? = wui[v1]? de las siguientes

maneras:

ua[v]’h --> uyGlvi]’h::p;

uwa[v]l’h --> w Glvi]::p;

ualv]’h,e --> u;f[vy]’h,e: :p;

ualvl’h,e --> wyflvil::p;

2. Se pueden escribir reglas de comunicacién entre entornos del tipo

(2); 2 (y)i de la siguiente manera:
[((x]’j [0’k --> [1’j [yl’k]’global::p;

donde x,y son objetos; u,v,u;,v; son multiconjuntos de objetos; h es una
etiqueta de membrana; 7,k son etiquetas de membranas que corresponden a
entornos; e es un identificador de entorno; global es la etiqueta correspondiente
a la membrana piel en la estructura inicial de membranas; o y 3 son
identificadores de cargas eléctricas; y p es un niimero real comprendido entre

0 y 1 que contiene la probabilidad de la regla asociada.

Algunos ejemplos:

w ab’c,dy]; ﬁx,y[z}gz a,bx2 +[c,d]’1 --> x,y -[z]’2 :: 0.8;
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= Yl o, [B*1?], = Y{i,j}[1°2 --> [B*k{i,12}]°2::k{i,8};

s (2); 2 (y), 1<i<E1<j<E=

C[x1°{i} [1°{j} --> [0°{i} [yl’{j}1’global::p{i,j}

:1<=i<=E, 1<=j<=E;
@model<stochastic_psystem>

1. El formato para definir reglas de reescritura de multiconjuntos de objetos

del tipo u[v], — w1 [v1]), se expresa como sigue:
ulvl’h --> uy[vy]1’h::c

2. El formato para definir reglas de reescritura de cadenas del tipo [u +

s]n — [v + 7], se da a continuacion:
[u,s]’h --> [v,r]’h::c

donde «, 3 v ~v son identificadores de cargas eléctricas, a, b, ¢ son objetos del
alfabeto, u, u1, v, v1 son multiconjuntos de objetos, s, r son listas de subcadenas
separadas por comas, h es una etiqueta de membranas y p,c son expresiones
numéricas que representan nimeros reales. El resultado de la evaluaciéon de p
debe ser un nimero comprendido entre 0 y 1, el resultado de la evaluacion de

¢ debe ser un niimero mayor o igual que 0.

Por ejemplo:

[RN AP+ < cap.w.op >],m — [< capw.RNAP.op >, =
[RNAP,<cap.?.0op>]’m --> [<cap.?.RNAP.op>]’m::c

Omodel<tissue_psystems>

1. El formato para definir reglas de comunicacion del tipo (hy,u/v, hy) se

expresa como sigue:
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[ul’h; <--> [v]’h,

2. Se pueden escribir reglas de division del tipo [a], — [b]n[c]n de las

siguientes maneras:
= [a]l’h --> [b]’h [c]’h

= [a]’h --> [b][c]

donde h1, hs son etiquetas de células o la etiqueta del entorno, h es una etiqueta

de célula; u, v son multiconjuntos de objetos; y a, b, ¢ son objetos.
Algunos ejemplos:
w (1,byc/b2,0) = [b{2},c]’1 <--> [b{3}*2]’0

w [Ay]s — [B1]2[Ch]2 = [A{1}1°2 --> [B{1}] [C{1}]

Sentencias paramétricas

En P-Lingua es posible definir sentencias paramétricas usando el siguiente

formato:
sentence : rangel, ..., rangelN, restrl, ..., restrN;

donde sentence es una sentencia del lenguaje o una secuencia de sentencias
entre llaves, y rangel, ..., rangelN es una lista de rangos separados por

comas con el siguiente formato:
min_value <= iterator <= max_value

donde min_value y max_value son expresiones numéricas, nimeros enteros
o variables, e iterator es un iterador local al contexto de la sentencia. Se

permite utilizar el operador < en lugar de <=.

Y restrl, ..., restrN son restricciones opcionales para los valores de

los indices, con la siguiente sintaxis:



4.2. Definicién en P-Lingua de un sistema P de transicion 127

valuel <>value?2

donde valuel y value2 son expresiones numéricas, nimeros enteros o

variables.
La sentencia sera repetida para cada posible valor de cada indice.

Algunos ejemplos de sentencias paramétricas:

[d{k}]’2 --> +[d{k}]-[d{k}] : 1<= k <= n;

2. [, — mijaly 1<i<m2<j<nji#j=
+[x{i,j} --> x{i,j-1}1’2 : 1<=i<=m,2<=j<=n,i<>j;
Comentarios

Los programas en P-Lingua pueden incluir comentarios escribiendo frases

entre las siguientes cadenas: /* y */.

4.2. Definiciéon en P-Lingua de un sistema P de

transicion

La Figura 4.2 ilustra un sistema P de transicion que genera el conjunto

{n?:n > 1}, en la Tabla 4.1 se muestra una posible computacion.

Definiciéon del sistema P en P-Lingua

Téngase en cuenta que en P-Lingua, el objeto b se escribe bp, debido a
que el cardcter ' (comilla simple) no es un caracter permitido para representar

identificadores validos.
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af

a— ab’
a— b3

f —= ff

b'—= b
b —= b (c,in,)
e f > f—wabd

Figura 4.2: Un sistema P de transicion que genera el conjunto {n? : n > 1}

Omodel<transition>
def main()
{
call n_cuadrados();
}
def n_cuadrados()
{
emu = [[[]1°3 [1°4]1°2]°1;
ems(3) = a,f;
[a --> a,bp]’3;
[a --> bp,ed]’3;
[f --> £x2]°3;
[bp --> b]’2;
[b [1°4 --> b [c]’4]1°2;
(1) [fx2 -—> £ 1°2;
(2) [f --> a,@d]’2;

En este codigo se pueden observar las siguientes caracteristicas sintacticas:

» Utilizacion de modulos y llamadas a modulos.

= Codificacion de la estructura inicial de membranas, reglas y multicon-
juntos iniciales de objetos.
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Paso Membrana 1 | Membrana 2 | Membrana 3 | Membrana 4
0 af
1 ab'f
2 ab'?f?
3 b7
m ab'm %"
m+1 l:»’(’”“)f2er1 disuelta
m+2 b disuelta
(m+2)+1 bl disuelta emtl
(m+2)+2 b disuelta eXm+1)
(m+2)+3 pmtifem disuelta &3m+h)
(m+2)+m pm " disuelta em(m+1)
2m+3 abmtl disuelta disuelta e(m+1)(m+1)

Tabla 4.1: Una posible computacion del sistema P

= Utilizaciéon del simbolo especial @d para indicar que una membrana va a

ser disuelta.

» Utilizacion de prioridades entre las reglas.

4.3. Codificacién de soluciones eficientes al pro-
blema SAT

En esta seccidon se muestran dos soluciones eficientes al problema SAT junto
con sus respectivas codificaciones en P-Lingua. En ambas, se considera una
formula proposicional genérica en forma normal conjuntiva o = Cy A--- ACy,
sobre n variables z; ...z, compuesta por m cldusulas C; = y;1 V-V Yjk;s
1 <j <m,donde y;; € {x;,—x; | 1 <1 <n}, 1 <1i<k;. Sesupone que
no existen clausulas con dos ocurrencias de algtin x; o —z; (la formula no es
redundante a nivel de clausulas), ni aparecen a la vez x; y —z; en la misma
clausula (en este caso, la clausula se satisface de manera trivial y puede ser

eliminada).

Se codifica ¢, una instancia del problema SAT con parametros n y m, a
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través del multiconjunto:

Cod((p) = {Szvj’y]ﬂ‘:x“]_SZSTL,].S]S’ITL,]_STSI{?J}
U {5;7]’313,7":_'3:171§Z§n71§j§m71§r§kj}

En otras palabras, se reemplaza cada variable z; de cada clausula C; por s; ;
/
Z7-j,

paréntesis y conectivas. Asi es posible pasar de ¢ a cod(p) en un niimero lineal

y cada variable negada —z; de cada clausula C; por s; ;, eliminando todos los

de pasos con respecto a n - m.

4.3.1. Una solucién mediante sistemas P con membranas

activas

A continuacion se detalla una solucion al problema SAT usando una familia
de sistemas P reconocedores con membranas activas y reglas de division. Esta
solucion fue presentada originalmente por M.J. Pérez—Jiménez y otros en [94].

La instancia ¢ seré procesada por el sistema P I1(s(¢)) con entrada cod(yp),

(n+m)-(n+m+1)

siendo s(p) = 5

+ n denotado por (n,m).

Para cada (n,m) € N2, se considera el sistema P

(IT({n, m)), X(n, m), i(n, m))

w [I((n,m)) = (C(n,m), {1,2},[[]2]1, w1, ws, R), se define como sigue:

e '(nym)=%X(nm)U{c, : 1 <k<n+2}U
{dp - 1<k <3n+2m+3}U
{rixg :0<i<n, 1<k<n+2}U{e,t}U{Yes, No}
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® Wy = {dl}
e El conjunto de reglas, R, es dado por:

di]y — [dil3[di]y = 1<k <m}

[V2)

i1 = Titly, (i — mialy 1 1<i<n}

V2]

i1 = Aa,[sin = Ay 1<i<n}

Sij — Sij—1l3s[Sij = Sij-ls 1 1<i<n,2<j<m}
;i — 3;,3‘—1];7 [$i; = sijala c1<i<n,2<j<m}
{ldely — [13dk, [dly — [13dx : 1 <k <m}

[
{dil]2 = [den]3 - 1<k <m—1}

[F1onls — [Jam120 5 {[rion — Tici2a)s @ 1 <i<n}
T1onlly — [7“0,271];
{lev = o]y 1 1<k <n}

[CnJrl];r - H;cn—i-l ; [Cn+1 - Cn+2t]?

[t = [t 5 lens2di — [[1Yes 5 [dsniames]} — [[{ No

Definicién en P-Lingua

A continuacién se va a mostrar el codigo del programa escrito en P-Lingua

que especifica la familia de sistemas P antes descrita. En concreto, se va a

considerar como ejemplo la siguiente férmula para instanciar el problema SAT

a resolver:

© = (x1 + @) (mx2 + X3 + —T4) T5 T
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El mo6dulo main puede ser modificado de manera sencilla para definir

cualquier otro sistema P de la familia.

El codigo se estructura como sigue:

1. Moédulo main(): define un sistema P reconocedor con membranas activas
y reglas de division resolviendo el problema SAT para la formula descrita
con 6 variables y 4 clausulas. En primer lugar, este médulo llama al
modulo Sat (n,m) para (n,m) = (6,4). A continuacion, el médulo incluye
el multiconjunto inicial de la membrana de entrada con cod(yp) donde
los objetos s; ; son escritos s{i, j}, representando que la variable z; se
encuentra en la clausula Cj, y los objetos s ; se codifican por sp{i, j},

representando que la variable —z; estd en la clausula C}.

2. Mo6dulo Sat(n,m): define una familia de sistemas P reconocedores con
membranas activas y reglas de division resolviendo el problema SAT para

cualquier instancia con n variables y m clausulas.

El codigo es el siguiente:

def Sat(n,m)

{

ému = [[]1°2]°1;

oms(2) = d{1};

[d{k}]1’2 --> +[d{k}]-[d{k}] : 1 <= k <= m;
{
+[s{i, 1} --> r{i,1}1°2;
-[sp{i,1} --> r{i,1}1°2;
-[s{i,1} --> #]°2;
+[sp{i,1} --> #]°2;

} : 1 <=1 <= n;

{
+[s{i,3} --> s{i,j-1}]1’2;
-[s{i,j} --> s{i,j-13}1°2;
+[sp{i,j} --> sp{i,j-1}1°2;
-[sp{i,j} --> sp{i,j-1}1’2;
} : 1<=i<=n, 2<=j<=m;
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{
+[d{k}]1’2 --> [1d{k};
-[d{k}]1°2 --> [1d{k};
} : 1<=k<=m;
d{k}[1°2 --> [d{k+1}] : 1<=k<=m-1;
[r{i,k} --> r{i,k+1}]1°2 : 1<=i<=n, 1<=k<=2%*m-1;
[d{k} --> d{k+1}]1’1 : m <= k<= 3*m-3;
[d{3*m-2} --> d{3*m-1},e]’1;
el[1’'2 -—> +[c{1}];
[d{3*m-1} --> d{3*m}]’1;
[d{k} --> d{k+1}]°1 : 3*m <= k <= 3*m+2*n+2;
+[r{1,2%m}]1°2 --> -[Jr{1,2*m};
-[r{i,2*m} --> r{i-1,2*m}]’2 : 1<= i <= n;
r{1,2%m}-[1°2 --> +[r{0,2*m}];
-[c{k} --> c{k+1}]°2 : 1<=k<=n;
+lc{n+1}]1°2 --> +[Jc{n+t1l};
[c{n+1} --> c{n+2},t]1’1;
[t1°1 -—> +[1t;
+[c{n+2}]’1 --> -[IYes;
[d{3*m+2*n+3}]°1 --> +[]No;
} /* End of Sat module */
def main()
{
call Sat(6,4);
oms(2) += s{1,1}, sp{2,1}, sp{2,2}, s{3,2},
sp{4,2}, s{5,3}, sp{6,4};

} /* End of main module */

4.3.2. Una solucién mediante sistemas P de tejido

A continuaciéon se describe una solucién al problema SAT presentada por
M.A. Martinez-del-Amor y otros en [77] que utiliza una familia de sistemas P
de tejido de grado g > 1 con reglas de comunicacion symport/antiport y reglas
de division de células.

La instancia ¢ sera procesada por el sistema P de tejido II(s(y)) con

(n+m)-(n+m+1

entrada cod(p), siendo s(p) = 5 ) +n denotado por (n, m). Entonces,
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se construye el sistema P de tejido reconocedor de grado 2:

H((TL, m>) = (FJ 27 Q: Mh M27 R7 2)7

con los siguientes componentes:

r

)y
Q
M,
My

U{ﬂ,F|1<z<n}u{ T, Fiy|1<i<n1<j<m+1}

U{b|1<i<3n+m+1}U{¢g|1<i<n+1}

U{d; |1<i<3n+nm+2m+1}

U{e | 1<i<3n+nm+2m+3}U {f,q,yes, no},

= {$i7j>$;j: 1§7’§n71§]§m}7
= I — {yes,no},
= yesno by ¢ dy ey,

= fa1a2 e Ay,

El conjunto R esta formado por las siguientes reglas:

= Reglas de division:

r; = |a;)s — [T]2][File, para 1 < i <n

= Reglas de comunicacién:

ro; = (1,b;/b7,,,0), para 1 <i<n

1,¢;/c24,0), para 1 <i <n
1,d;/d?,,,0), paral <i<n

r3; = (
(
(1,e;/ei+1,0), para 1 <i < 3n+ nm + 2m
1
(
(

( bn+10n+1dn+1/f 2)
r7: = (2, cp1Ti/cn1T51,0), para 1 < i <n
rs; = (2, cht1Fi/cni1Fin,0), paral <i<n
roi; = (2,15 ;/t:T; j+1,0), paral <i <n,1 <j<m
045 = (2, Fj/ fiFij+1,0), paral <i<n,1 <j<m
r1,i = (2,0/bi41,0), paran+1 <i < 3n+m
T2 = (2,d;/di41,0), paran+1<i<3n+m

13,5 = (2, b3ntm+18iSij/D3nsm4175,0), para 1 <i <n, 1 < j <m
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14,5 = (2, b3n4my1fi8i;/O3nimi175,0), para 1 <i <n, 1 < j <m
r5,: = (2,d;/di41,0), para3n+m+1<i<3n+nm+m
16, = (27 d3n+nm+m+iri/d3n+nm+m+i+17 0)7 para 1 < { <m

7 = 2 d3n+nm+2m+1/q yes, 1)

1 e3n+nm+2m+1/€3n+nm+2m+QQ7 0)

(

(

(1, e3ntnm+2m+2/€3n+nm+2m+3,0)
ro0 = (2,yes/\, 0)

(

(

1, e3nynm+2m+34q no//\, 2)
ro2 = (2,n0/X,0)

Definicién en P-Lingua

A continuacién se describe un codigo en P-Lingua que define la familia de
sistemas P de tejido presentada anteriormente. En concreto, se va a considerar

como ejemplo la siguiente formula para instanciar el problema SAT a resolver:

o = (1 + T2 + "3 + x4) (T1 + 22) (21 + "2y + ~x3) (T2 + T3 + T4)
(".731 + T2 + $4)($2 + T3 + I4)(JI1 + 1’4)(_|.Z‘1 + T2 + T3 + l’4)

El médulo main puede ser modificado de manera sencilla para definir cualquier

otro sistema P de tejido perteneciente a la familia. El cédigo fuente se

estructura como sigue:

1. Moédulo main(): define un sistema P reconocedor de tejido resolviendo el
problema SAT para la féormula antes descrita con 4 variables y 8 clausulas.
En primer lugar, se realiza una llamada al moédulo sat_tissue(n,m)
para (n,m) = (4,8). Seguidamente. se introduce el multiconjunto inicial
de la célula de entrada con cod(y) donde los objetos s;; se escriben en
P-Lingua como s{1i, j} representando que la variable x; esta presente en
la clausula Cj, y los objetos s ; se escriben como sp{i, j} representando

que la variable —x; se encuentra en la clausula C}.

2. Modulo sat_tissue(n,m): define una familia de sistemas P de tejido
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resolviendo el problema SAT para cualquier instancia con n variables y

m clausulas.

3. Modulo init_cells(): define las células iniciales del sistema P de tejido,

asignando al mismo tiempo la etiqueta 0 al entorno
4. Médulo init_rules(n,m): define las reglas de la familia.

5. Modulo init_multisets(n): define los multiconjuntos iniciales de las
células.

6. M6dulo init_environment(n,m): inicializa el multiconjunto del en-

torno.

El codigo es el siguiente:

Omodel<tissue_psystems>
def main()
{

call sat_tissue(4,8);

@ms(2) += s{1,1},s{2,1},sp{3,1},s{4,1},
sp{1,2},s{2,2},
s{1,3},sp{2,3},sp{3,3},
s{2,4},sp{3,4},s{4,4},
sp{1,5},s{2,5},s{4,5%},
s{2,6},sp{3,6},s{4,6},
s{1,7},s{4,7},
sp{1,8},s{2,8},s{3,8},s{4,8};

}

def sat_tissue(n,m)

{
call init_cells();
call init_multisets(n);
call init_environment(n,m);
call init_rules(n,m);

}

def init_cells()

{
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}

Omu

(01°1 [1°2]1°0;

def init_rules(n,m)

{

}

/* r1 x/ [a{i}]’2 --> [T{i}] [F{i}] : 1<=i<=n;

{

/* 2 */ [b{i}]’1 <--> [b{i+1}*2]°0;

/* r3 x/ [c{i}]’1 <--> [c{i+1}*2]°0;

/¥ rd x/ [d{i}]’1 <--> [d{i+1}*2]’0;

1<=i<=n;

/* r5 */ [e{i}]?1 <--> [e{i+1}]°0 : 1<=i<=3*n+n*m+2%*m;
/* r6 */ [b{n+1},c{n+1},d{n+1}]1°1 <--> [f]’2;

} o

{

/% v7 */ [c{n+1},T{i}]1’2 <--> [c{n+1},T{i,1}]1°0;
/* r8 */ [c{n+1},F{i}]1’2 <--> [c{n+1},F{i,1}]1°0;

/* r9 */

: 1<=i<=n;

[T{i,j31°2 <--> [e{i},T{i,j+1}]1°0;

/* r10 */ [F{i,j}]1’2 <--> [£{i},F{i,j+1}]1°0;

1 1<=i<=n, 1<=j<=m;

/* r11 x/ [b{i}]’2 <--> [b{i+1}]’0;
/* r12 %/ [d{i}]’2 <--> [d{i+1}]°0;

: n+1<=i<=(n+1)+(2*n+m)-1;

/* r13 */ [b{3*n+m+1},t{i},s{i,j}]1’2 <--> [b{3*n+m+1},r{j}]1°0;
/* r1d x/ [b{3*n+m+1},f{i},sp{i,j}]1’2 <--> [b{3*n+m+1},r{j}]1’0;
1<=i<=n,1<=j<=m;
/* rlb */

} o

/%
/%
/%
/%
/%
/%
/%

rl6
rl7
ri8
ri9
r20
r21
r22

*/
*/
*/
*/
*/
*/
*/

[d{i}]1’2 <--> [d{i+1}]°0 : 3*n+m+1<=i<=3*n+n*m+m;

[d{3*n+n*m+m+i},r{i}]’2 <--> [d{3*n+n*m+m+i+1}]°0 :

[d{3*n+n*m+2*m+1}]°2 <--> [yes,ql’1;
[e{3*n+n*m+2%m+1}]°1 <--> [e{3*n+n*m+2*m+2},q]’0;
[e{3*n+n*m+2*m+2}]°1 <--> [e{3*n+n*m+2*m+3}]°0;
[yes]’2 <--> [#]70;

[e{3*n+n*m+2*m+3} ,n0,q] ’1 <--> [#]°2;

[no]l’2 <--> [#]°0;

def init_multisets(n)

{

1<=i<=m;
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Oms (1) = yes,no,b{1},c{1},d{1},e{1};

@ms(2) = f;

ems(2) += a{i} : 1<=i<=n;
}
def init_environment(n,m)
{

@ms (0) = f,q;

@ms (0) += s{i,j},sp{i,j} : 1<=i<=n,1<=j<=m;
Oms(0) += a{i},t{i},f{i} : 1<=i<=n;

@ms(0) += r{i} : 1<=i<=m;

@ms (0) += T{i},F{i} : 1<=i<=n;

@ms (0) += T{i,j},F{i,j} : 1<=i<=n,1<=j<=m+1;
ems(0) += b{i} : 1<=i<=3*n+m+1;

@ms (0) += c{i} : 1<=i<=n+1;

@ms (0) += d{i} : 1<=i<=3*n+n*m+2*m+1;

Oms(0) += e{i} : 1<=i<=3*n+n*m+2*m+3;

4.4. Una biblioteca de software para Membrane

Computing

En esta seccion se presenta el desarrollo de pLinguaCore, una biblioteca
programada en Java [128] que implementa los elementos comunes de los
simuladores de sistemas P (analizados en el capitulo anterior) facilitando
la producciéon de aplicaciones informaticas para Membrane Computing y, de
manera particular, facilitando la integraciéon de P-Lingua en diversos entornos
de software. Esta biblioteca se encuentra bajo licencia de software libre GNU
GPL [125] y todas las aplicaciones desarrolladas en esta memoria se basan en

ella.

La funcionalidad implementada se divide en tres modulos:

= Lectura y analisis de ficheros de texto que definen sistemas P: la
biblioteca puede leer diversos tipos de formatos de fichero de texto que

definen sistemas P, siendo P-Lingua uno de ellos. En cualquier caso, la
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biblioteca detecta y localiza los errores léxico/sintacticos y semanticos

en los ficheros.

= Simulacion de computaciones de sistemas P: se han implementado
diversos algoritmos de simulacion para cada uno de los modelos
soportados, siendo posible realizar simulaciones de computaciones paso

a paso o hasta un estado de parada.

= Exportacion de la definicion de sistemas P: con el fin de posibilitar la
compatibilidad con otras aplicaciones, la biblioteca puede exportar la
definicion de un sistema P (previamente leida de un fichero de entrada)

a ficheros de salida que pueden ser interpretados por otras aplicaciones.

Esta biblioteca no es un producto cerrado, sino que puede ser ampliada

mediante la inclusion de:

Nuevos formatos de fichero para definir sistemas P.

Nuevos modelos de sistemas P.

Nuevos algoritmos de simulaciéon para los modelos reconocidos.

Nuevos formatos para la exportacion de sistemas P.

La biblioteca se puede descargar de la pdgina web http://www.p-lingua.org,
en donde se puede encontrar su informacién técnica y detalles de programa-
cion, asi como el formato de los ficheros utilizados, junto con documentacion

general sobre el proyecto P-Lingua.

4.4.1. Formatos de fichero para definir sistemas P

Los formatos de fichero utilizados en pLinguaCore para almacenar la
definicion de un sistema P se pueden clasificar en dos categorias: Formatos

de entrada (cuyos ficheros pueden ser leidos y analizados por pLinguaCore)
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y Formatos de salida (cuyos ficheros pueden ser generados por pLinguaCore).

Algunos formatos pueden pertenecer a ambas categorias.

La definicién de cada uno de estos formatos se puede encontrar detallada

en la pagina web http://www.p-lingua.org.

Formatos de entrada

Los formatos de fichero para definir sistemas P que puede leer y procesar
pLinguaCore son:

= Kl formato P-Lingua

s El formato P-XML

La biblioteca implementa un analizador léxico/sintactico para cada uno
de estos formatos. En el caso del formato P-Lingua, también detecta errores
semanticos (desde el punto de vista de la programacion) y los localiza en el
fichero. De esta manera se garantiza que si la biblioteca tiene éxito en el proceso
de lectura de un fichero P-Lingua, entonces este fichero define un sistema P

sin errores ni incoherencias con el modelo utilizado.

El formato P-XML es un lenguaje basado en XML para definir sistemas
P. La diferencia fundamental con P-Lingua es que en P-XML no se pueden
definir modulos ni pardmetros y, por tanto, no se pueden escribir familias de

sistemas P.

Formatos de salida

Los formatos de fichero para definir sistemas P que pueden ser generados
por la biblioteca son:

s FEl formato P-XML

s [l formato P-Bin
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El formato P-Bin es un formato binario que codifica sistemas P de la misma
manera que P-XML, pero con la ventaja de ocupar menos espacio en disco al

utilizar codificacién binaria.

Ambos formatos estan disenados para servir de entrada a simuladores que
no utilizan directamente P-Lingua como formato para definir sistemas P. De
esta manera, es posible aprovechar la definicién de un sistema P escrita en
P-Lingua en cualquier simulador tras un proceso de traducciéon por parte de
pLinguaCore, garantizando que los ficheros generados no contienen errores
y son coherentes con el modelo de sistemas P seleccionado. Por ejemplo, los
simuladores basados en GPUs presentados en [25, 26, 27| utilizan directamente
el formato P-Bin, pero el usuario define el sistema P a simular mediante P-

Lingua.

4.5. Simulacién por software de sistemas P

En la biblioteca pLinguaCore implementa diferentes algoritmos de
simulacion secuenciales para los modelos soportados de sistemas P. Cada
uno de estos algoritmos permite reproducir paso a paso una de las posibles
computaciones del sistema P definido. En cada paso se almacena en memoria
un objeto Java que codifica la configuracién actual del sistema P. Segiin
las necesidades del usuario, es posible volver a configuraciones previas para

permitir una simulacién interactiva.

Debido a las similitudes entre algunos modelos, es posible usar algunos
algoritmos de simulacion para diferentes modelos. Es importante hacer
destacar que se supone que la definicién del sistema P estd libre de errores
que puedan conducir a una computacion incorrecta, debido a que el analizador

de P-Lingua ha comprobado los posibles errores de programacion.
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4.5.1. Simulacién de sistemas P de transicién y sistemas

P symport/antiport

El algoritmo de simulacion aqui presentado sirve para reproducir compu-
taciones de sistemas P de transicion o de symport/antiport, indistintamente. El
algoritmo genera una posible computacion cada vez que es ejecutado, aplican-
do las reglas de manera maximal y no determinista. La posibilidad de utilizar
cargas esta contemplada, aunque los sistemas P de transicion no las tenga,
propiamente. A efectos del simulador, para un sistema P sin polarizacion se
considera que todas las membranas de la configuraciéon inicial tienen carga
neutra 0, asi mismo, el analizador de P-Lingua no permite ninguna regla que

altere las cargas de las membranas.

La seleccion de reglas se realiza en dos iteraciones, en la primera se eligen
reglas mediante el criterio de seleccion especificado en el simulador y, en la

segunda, se aplican las reglas seleccionadas de manera maximal.
I. Inicializacién

1. Cj es la configuracion inicial.

2. Ry = {} es un conjunto de tuplas que servira para almacenar las reglas
seleccionadas para ser ejecutadas en cada paso, junto con las membranas

implicadas en cada regla y el nimero de veces que se ejecutaré cada regla.

3. Cy = () es la configuracion actual.

IT. Selecciéon de reglas

Para cada i1, 1 <7 < 2, hacer

1. Para cada membrana m = [|¢ € C} hacer

a) Para cadareglar € R aplicable a membranas con etiqueta h y carga

« hacer

1) Sea u[v]¢ la parte izquierda de r
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2) Sea N el minimo nimero tal que u” aparece en el padre de m

y v~ aparece en m
3) Sii= 1, entonces
s Generar N'; un niimero entero aleatorio segin una distri-

bucién uniforme en el intervalo [0, N]
» Hacer N = N’

4) Eliminar N instancias de u en el padre de m y N instancias de

venm
5) Anadir (r,m, N) a Ry

ITI. Ejecucién de reglas

1. Para cada tupla (r,m, N) € R, hacer

a) Anadir N veces los multiconjuntos de la parte derecha de r
b) Actualizar cargas

¢) Disolver membranas
IV. Finalizaci6én

1. Si R,y # ) entonces

» Hacer Cy 1 = G,
» Hacer Ry = {}
s Irall

2. Fin

4.5.2. Simulacién de sistemas P con membranas activas

y reglas de divisién o creaciéon

En este apartado se presenta un algoritmo de simulacion que puede

ser utilizado para sistemas P con membranas activas y reglas de divisién
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o creacion indistintamente. El algoritmo genera un posible computacion,
téngase en cuenta que cuando se trabaja con sistemas P reconocedores,

todas las computaciones con la misma entrada producen la misma respuesta

(confluencia).

Este algoritmo s6lo considera sistemas P con division, disolucion y creacion

de membranas elementales.
I. Inicializacién

1. Cj es la configuracion inicial.

2. Ry = {} es un conjunto de tuplas que servira para almacenar las reglas
seleccionadas para ser ejecutadas en cada paso, junto con las membranas

implicadas en cada regla y el nimero de veces que se ejecutaréd cada regla.

3. Cy = Cy es la configuracion actual.
IT. Selecciéon de reglas

1. Para cada membrana m = [|¢ € C; hacer

a) Hacer flag-solo-evolucidén—=False

b) Para cadaregla r € R aplicable a membranas con etiqueta h y carga
a hacer
» Siresdetipo [a — 0]} y a aparece en m entonces
1) Sea N la multiplicidad de a en m.
2) Eliminar todas las instancias de a en m
3) Anadir (r,m, N) a R
» 51 -flag-solo-evolucidn entonces
e Sir es de tipo al]} — [b]g, m no es piel y a aparece en la
membrana m, padre de m, entonces
1) Eliminar una instancia de a en m;

2) Anadir {(r,m,1) a Ry
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3) Hacer flag-solo-evolucidn=T"rue
e Sires de tipo [a]¢ — b[]) v a aparece en m, entonces
1) Eliminar una instancia de a en m
2) Anadir (r,m, 1) a Ry
3) Hacer flag-solo-evolucidn=1"rue
e Siresde tipo [a]? — [b]7[c]] vy m no es piel, entonces
1) Eliminar una instancia de a en m
2) Anadir (r,m, 1) a Ry
3) Hacer flag-solo-evolucidn=1"rue
e Sir es de tipo [a]? — b, m no es piel y a aparece en m,
entonces
1) Eliminar una instancia de a en m
2) Anadir (r,m,1) a Ry
3) Hacer flag-solo-evolucidn=T"rue
e Sir es de tipo [a]f — [[b]ffl]% y a aparece en m, entonces
1) Eliminar una instancia de a en m
2) Anadir (r,m, 1) a Ry

3) Hacer flag-solo-evolucidn=1"rue
I11. Ejecucion de reglas

1. Para cada tupla ([a — o]y, m, N) € Ry hacer
a) Anadir N veces el multiconjunto v a m
2. Para cada tupla (a[]¢ — [b]7,m,1) € Ry hacer

a) Anadir el objeto b a m

b) Cambiar la carga de m a (3
3. Para cada tupla ([a]? — b[]7,m,1) € R, hacer

a) Anadir el objeto b a m
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b) Cambiar la carga de m a (3
4. Para cada tupla ([a]} — [b]7[c]],m,1) € Ry hacer

a) Crear una nueva membrana m’ con etiqueta h y carga 3

b

Copiar el multiconjunto de m en m’

c) Cambiar la carga de m a v

Anadir el objeto ¢ al multiconjunto de m

)
)
)
d) Anadir el objeto b al multiconjunto de m/
¢)
)

f) Asignar m’ como hija del padre de m

5. Para cada tupla ([a]} — [[b]gl]‘ﬁf,m, 1) € Rye hacer

a) Crear una nueva membrana m’ con etiqueta hy y carga (3
b) Anadir el objeto b al multiconjunto de m/

¢) Asignar m’ como hija de m
6. Para cada tupla ([a]} — b,m,1) € Ry, hacer

a) Anadir el multiconjunto de m al multiconjunto del padre de m
b) Anadir b al multiconjunto del padre de m

¢) Eliminar m
IV. Finalizacién

1. Si R,y # () entonces

s Hacer Ct+1 = Ct
» Hacer Ry = {}
s Jrall

2. Fin
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4.5.3. Simulacién de sistemas P probabilisticos

Dos diferentes algoritmos de simulacién han sido desarrollados e integrados
en la biblioteca pLinguaCore para el modelo de sistemas P probabilisticos.
El primero se llama Uniform Random Distribution Algorithm. El segundo
proporciona una mayor eficiencia gracias a la utilizacion de la distribucion

binomial, llamandose Binomial Random Distribution Algorithm
Cada uno de estos algoritmos sigue un esquema similar a los anteriores:
1. Inicializacién
2. Selecciéon de reglas
3. Ejecucion de reglas

4. Finalizacién

Ambos algoritmos se diferencian tnicamente en la estrategia utilizada para

seleccionar las reglas aplicables a una configuracion dada.

Téngase en cuenta que en este modelo no existen reglas de division vy,
por tanto, se establece una correspondencia biunivoca entre membranas y

etiquetas.

Uniform Random Distribution Algorithm

El algoritmo siguiente determina el conjunto de reglas aplicables a una

configuracion C; del sistema, en el instante t.

(a) Las reglas se clasifican en conjuntos de tal manera que todas las reglas

que se encuentren en el mismo conjunto tienen la misma parte izquierda.

(b) Sea {r1,...,r,} uno de los conjuntos de reglas mencionados. Supongamos
que la parte izquierda comiun es u [v]¢ y sus respectivas constantes

probabilisticas son ¢, ,...,c.. en el instante t. Para determinar cémo



Capitulo 4. Un entorno de programacion para Membrane Computing 148

son aplicadas estas reglas a una configuracion dada, se procede como

sigue:
e Se calcula el mayor nimero N tal que u” aparece en la membrana
padre de i y vV aparece en la membrana i.
e Se generan N niimeros aleatorios x, tal que 0 <z < 1.

e Para cada k (1 < k < z2), sea ny la cantidad de nimeros aleatorios
generados pertenecientes al intervalo | Z?;é Cr, Zf:o Cr,)

(asumiendo que ¢,, = 0).

e Para cada k (1 <k < z2), la regla ry se aplica ny veces.

Binomial Random Distribution Algorithm

El algoritmo siguiente determina el conjunto de reglas aplicables a una

configuracion C; del sistema en el instante ¢.

(a) Las reglas se clasifican en conjuntos de tal manera que todas las reglas

que se encuentren en el mismo conjunto tienen la misma parte izquierda.

(b) Sea {ry,...,r.} uno de los conjuntos de reglas mencionados. Supongamos
que la parte izquierda comun es u [v]® y sus respectivas constantes
probabilisticas son c¢,,,...,c,. en el instante ¢. Para determinar cémo
son aplicadas estas reglas a una configuracion dada, se procede como

sigue:
(c) Sea F(N,p) una funcién que devuelve un nimero aleatorio discreto,

segin la distribucion binomial B(N, p)

e Se calcula el mayor nimero N tal que u” aparece en la membrana

padre de i y vV aparece en la membrana i.

e Sead=1



4.5. Simulacién por software de sistemas P 149

e Para cada k (1 <k < z—1) hacer

Cry

O Sea Cp, = a4

o sea ng = F(N,¢,,)

e}

sea N =N —ny

oseaqg=1-¢,,

e}

sead=dx*q

e Sean, =N

e Para cada k (1 <k < z2), la regla ry se aplica ny veces.

4.5.4. Simulacién de sistemas P de tejido con reglas de

comunicacién y divisién

El algoritmo de simulacion aqui descrito genera una posible computacion
para sistemas P de tejido con reglas de comunicacion y division. Recuérdese
que cuando se trabaja con sistemas P reconocedores, todas las computaciones

generan la misma respuesta (confluencia).
I. Inicializacién

1. Cy es la configuracion inicial con n células cq, ..., c,.

2. ¢y es una célula virtual (con etiqueta 0) que representa el entorno, donde

todos los objetos iniciales tienen multiplicidad infinita.

3. Rse; = {} es un conjunto de tuplas que servira para almacenar las reglas
seleccionadas para ser ejecutadas en cada paso, junto con las membranas

implicadas en cada regla y el nimero de veces que se ejecutaré cada regla.

4. Cy = (O es la configuracion actual.

IT. Selecciéon de reglas de comunicacién
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1. Para cada regla de comunicacidn symport/antiport (i,u/v,j) hacer

a) Para cada célula ¢, € C; con etiqueta i hacer

1) Sea N el namero mas grande tal que el multiconjunto de ¢y,

contiene N copias del multiconjunto u

2) Para cada célula i, € C; con etiqueta j, mientras N > 0 hacer

Sea M el nimero mas grande M < N tal que el
multiconjunto de ¢, contiene M copias del multiconjunto

v
Eliminar M copias de u del multiconjunto de cy,
Eliminar M copias de v del multiconjunto de cy,
Anadir (cg,, ck,, (1,u/v,5), M) a Ry

Hacer N =N — M

I11. Seleccion de reglas de divisiéon

1. Para cada regla de division [a]; — [b];[c]; hacer

a) Para cada célula ¢, € C; con etiqueta i tal que ¢ no aparece en

R, hacer

1) Si a se encuentra en el multiconjunto de ¢, entonces

Borrar 1 instancia de a del multiconjunto ci

Anadir <Ck, [a]l — [b}z[C]J a Rsel

IV. Ejecucién de reglas

1. Para cada tupla (c,, ck,, (i,u/v,j), M) de Ry hacer

a) Anadir M copias de v al multiconjunto de ¢,

b) Afnadir M copias de u al multiconjunto de ¢y,

2. Para cada tupla (c, [a]; — [bli[c];) de Rse hacer

a) Crear una nueva célula ¢ con etiqueta i y el mismo multiconjunto

que cg
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b) Anadir 1 instancia de b al multiconjunto de ¢

¢) Anadir 1 instancia de ¢ al multiconjunto de ¢,
V. Finalizacién

1. Si Ry # (), entonces

» Hacer Cy 1 = C;
» Hacer Ry = {}
m Irall

2. Fin.

4.6. Herramientas para la linea de comandos

En el marco de P-Lingua, se han desarrollado dos herramientas para la
linea de comandos: la primera es un compilador que permite traducir entre
cualquiera de los formatos de entrada y cualquiera de los formatos de salida,
detectando y localizando los posibles errores; la segunda es un simulador que
recibe la definicion de un sistema P, reconoce el modelo al cual pertenece
y ejecuta la simulacion paso a paso de una de las posibles computaciones,

salvando la informacién de las configuraciones generadas en un fichero de texto.

Estas herramientas pueden ser descargadas bajo licencia GNU GPL de
la pagina web http://www.p-lingua.org/, asi como la explicacion de su

utilizacion.

4.6.1. Compilador para la linea de comandos

La herramienta de compilacién para la linea de comandos es multiplatafor-
ma (es decir, que puede ser ejecutada sobre diferentes sistemas operativos) y

permite la traduccion entre cualquiera de los formatos de fichero de entrada
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soportados por pLinguaCore a cualquiera de los formatos de salida. La he-
rramienta puede serejecutada desde una consola del sistema operativo con la

siguiente sintaxis:

plingua [-input_format] in_file [-output_format] out_file

[-v verbosity_level] [-h]

La cabecera plingua informa al programa que debe compilar un sistema P
de un fichero origen a un fichero destino, donde in_file contiene la definicion
del sistema P que debe ser compilado, y out_file es el nombre del fichero que
sera generado (por defecto recibe el mismo nombre que el fichero de entrada,
pero con distinta extension). Los argumentos opcionales estan representados

entre corchetes:

» La opcion -input_format indica el formato en el cual se encuentra
el fichero de entrada, que debe ser uno de los formatos de entrada
reconocidos por pLinguaCore:

e P-Lingua
e P-XML

= Si no se introduce ningn formato de entrada, se supone, por defecto, el

formato P-Lingua por defecto.

» La opcién -output_format indica el formato en el cual serd generado el
fichero de salida, que debe ser uno de los formatos de salida soportados
por pLinguaCore:

e P-XML
e P-Bin

= Sino se indica ningtn formato, se supone, por defecto, el formato P-XML

por defecto.

= La opcion -v indica el nivel de detalle de los mensajes mostrados durante

el proceso de compilacion (entre 0 y 5). El nivel por defecto es 3.
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= La opcién -h muestra informacion de ayuda.

4.6.2. Simulador para la linea de comandos

La herramienta de simulacion para la linea de comandos es multiplataforma
y permite reproducir computaciones de los sistemas P definidos, mediante la
aplicacion de los algoritmos de simulacién presentados en esta memoria. El
simulador puede ser ejecutado desde una consola del sistema operativo con la

siguiente sintaxis:

plingua_sim [-input_format] input_file -o output_file
[-v verbosity level]l [-h] [-to timeout] [-st steps] [-mode

simulatorID]

La cabecera plingua_sim informa que se debe simular una computacion de
un sistema P, donde input_file es un fichero de texto que codifica un sistema
P segun algin formato de entrada reconocido por pLinguaCore y output_file
es el nombre de un fichero de texto donde se almacenara el informe sobre la

simulacion producida. Los argumentos opcionales se expresan entre corchetes:

= La opcion -input_format define el formato seguido por input_file,
que debe ser un formato de entrada reconocible por pLinguaCore. El

formato por defecto es P-Lingua.

» Laopcion -v verbosity level indica el nivel de detalle de los mensajes
mostrados durante el proceso de compilacion (entre 0 y 5). El nivel por
defecto es 3.

= La opcién -h sirve para mostrar informacion de ayuda.

» La opcion -to timeout establece un tiempo maximo (timeout) en
milisegundos para la simulaciéon. Cuando se alcanza el timeout, la
simulacion se detiene. Si la computacién alcanza antes un estado de

parada, el timeout no tiene efecto.
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» La opcibon -st steps establece un ntimero maximo de pasos de
computaciéon a simular. Cuando se alcanza ese numero de pasos, la
simulacion se detiene. Si antes se alcanza un estado de parada (o se

alcanza el timeout), entonces esta opcion no tiene efecto.

= La opcién -mode simulatorID especifica el algoritmo de simulaciéon a

utilizar.

e transition

e active_membranes

e binomial_probabilistic

e uniform_probabilistic

e tissue
Esta opcion genera un error en el caso de que el algoritmo de simulacion
seleccionado no sea consistente con el modelo de sistema P definido en

el fichero de entrada. Si no se indica ningtn algoritmo, se establece uno

por defecto para cada modelo de sistema P soportado.
La informacién generada sobre la computacion simulada es la siguiente:

1. Estructura inicial del sistema P.
2. Multiconjuntos iniciales.

3. Conjunto de reglas.

4. Para cada configuracion simulada:

a) Multiconjunto de objetos en el entorno.
b) Multiconjunto de objetos en cada compartimento del sistema.

c¢) Reglas ejecutadas.
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Capitulo 5

Modelos de ecosistemas basados

en sistemas P

En la evolucion de un ecosistema se encuentran involucrados un gran
nimero de factores, a menudo interconectados entre ellos de manera dinamica.
Esto hace que el proceso de modelizar un ecosistema sea una tarea demasiado
laboriosa y, consecuentemente, sea necesario acotar el problema estableciendo

valores fijos para un subconjunto de las variables implicadas en el diseno.

V. Volterra y A. Lotka propusieron el primer modelo de dinamica de
poblaciones basado en sistemas de ecuaciones diferenciales: el modelo presa-
depredador con limitaciones de recursos para la presa (Volterra, 1925) y el
modelo de reacciones quimicas en donde las concentraciones quimicas oscilan
(Lotka, 1926). A partir de ellos se obtiene un sistema de ecuaciones diferenciales
que generaliza ambos modelos, y que es conocido con el nombre de modelo de
Lotka-Volterra.

En contraste con las ecuaciones diferenciales, los sistemas P corresponden
explicitamente al caracter discreto de las componentes de un ecosistema y usan
reglas de reescritura de multiconjuntos de objetos que representan las variables
del mismo. La estocasticidad inherente, el ruido externo y la incertidumbre de

los ecosistemas se puede capturar mediante el uso de estrategias probabilisticas.

157
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El uso de sistemas P para modelizar ecosistemas permite el estudio de la
evolucion simultanea de un alto nimero de especies. Ademas, la tarea de anadir
nuevos ingredientes al modelo es relativamente simple, debido a la flexibilidad

y modularidad de los sistemas P.

En la primera seccion se describe un marco general basado en sistemas P de
tipo probabilistico para la modelizacion de ecosistemas, asi como un algoritmo

de simulacién que trata de capturar la semantica del modelo.

Teniendo presente que los sistemas P no han sido implementados en medios
electronicos ni biolégicos y que estan siendo usados para modelizar ecosistemas
reales, se hace necesario el desarrollo de aplicaciones informaéticas que permitan
realizar una primera validacion del modelo a través de la comparacion de datos
obtenidos experimentalmente con los que se obtienen en el modelo via un
simulador que permita ejecuciones en ordenadores electréonicos. En la seccion

5.2 se plantea esta problemaética.

El marco de modelizacion esta acompanado por un entorno general de
simulacion por software basado en P-Lingua. En la seccién 5.3 se presenta una
herramienta disenada como software para un simulador basado en P-Lingua,
EcoSim 2.0. Dicha aplicaciéon consiste en una serie de interfaces graficas de
usuario sobre la biblioteca pLinguaCore, asi como un conjunto de ficheros de
texto en formato P-Lingua que definen los modelos utilizados. Esta aplicacion
presenta dos modos de funcionamiento, por una parte se comporta como una
caja negra para el usuario final ecologo, proporcionando la funcionalidad de
editar los parametros iniciales del ecosistema y lanzar experimentos virtuales;
por otra parte, la herramienta también sirve como asistente al diseno y
validaciéon experimental del modelo, permitiendo interactuar con el proceso

de simulacién computacional.

En la altima seccién de este capitulo se ilustra el contenido de las secciones
anteriores mediante la descripcion de un modelo de un ecosistema simple,
utilizando el marco de modelizacion presentado asi como las herramientas

informaticas desarrolladas.
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5.1. Sistemas P probabilisticos

En esta seccion vamos a adaptar el marco de modelizacion basado en
sistemas P presentado en el capitulo 2 para su uso en el estudio y analisis

de la din&mica de poblaciones.

Recordemos que, segtin la Definicion 2.1, un esqueleto de un sistema P
extendido con membranas activas de grado ¢ > 1, Il = (', i, R), consta de un
conjunto de membranas etiquetadas por 0,...,q — 1 jerarquizadas segiin una
estructura . Todas las membranas tienen carga neutra y, ademés, cada una

de ellas tiene asociado un conjunto finito de reglas de R.

Definiciéon 5.1. Un sistema P funcional-probabilistico con membranas activas

de grado q > 1, usando T unidades de tiempo, T' > 1, es una tupla
=, uRT{f: "€ R}, Mo,..., My;_1)

en donde:

» (I, R) es el esqueleto de un sistema P extendido con membranas

activas de grado q.
» T es un numero natural, T > 1;

» Para cada v € R, f. es una funcion computable cuyo dominio es
{1,...,T} y su rango estd contenido en [0, 1], de tal manera que verifica

lo siguiente:

* Stry,...,r, son las reglas de R que tienen la misma parte izquierda
que 1 (por ejemplo, ulv]}), entonces Y, f. (t) = 1, para t =
1,...,T.

» My, ..., M1 son multiconjuntos de objetos sobre I' inicialmente colo-

cados en las regiones de | etiquetadas por 0,...,q — 1, respectivamente.
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Un sistema P funcional-probabilistico con membranas activas de grado
g > 1, usando T unidades de tiempo, II = (I',u, R, T,{f. : r € R},
Mo, ..., M,4_1), se puede considerar como un conjunto de g membranas
polarizadas, jerarquizadas por la estructura p y etiquetadas inyectivamente
por 0,...,q — 1. El nimero natural 7" > 1 representa el tiempo de simulacién
del sistema. Para cada regla r € R y cada instante t = 1,...,7, el nimero
fr(t) € [0, 1] representa una constante probabilistica asociada a la regla r en
el instante ¢, es la probabilidad que tiene esa regla de ser ejecutada, bajo el
supuesto de que sea aplicable en ese instante. Notaremos de manera genérica

o Ir®

r ] = /0], Si f.(t) = 1, entonces omitiremos la expresion f,.(t) y

C!/

escribiremos mas brevemente r : uf[v]¥ —— u/[v]¢.

La tupla de multiconjuntos que estan presentes en un instante dado en las
q membranas del sistema, junto con las polarizaciones de éstas, constituye la
configuracion del sistema en ese instante. La tupla (M, ..., M,_1), y todas las

membranas con carga neutra, nos describen la configuracion inicial del sistema

IT.

El sistema P puede pasar de una configuraciéon a otra mediante la aplicacion

de las reglas del conjunto R de acuerdo con el siguiente criterio:

a/
(2

» Una regla u[v]§ — «/[v/]$ es aplicable a una membrana etiquetada por
¢t cuya carga eléctrica es « si el multiconjunto v estd contenido en esa
membrana y el multiconjunto u esta contenido en su padre. Si una tal
regla es aplicada, entonces los multiconjuntos v y v son eliminados de
las citadas membranas y son reemplazados por los multiconjuntos u’ y

v, respectivamente. Ademas, la polarizacion pasa a ser «'.

= Las reglas del sistema son aplicadas en una forma que denominamos

paralela, mazimal y consistente; es decir, para cada i € {0,...,q — 1},

. !
a,a’ € {0,4, —}, todas las reglas del tipo u[v]¥ — u/[v']?, para u,v,u/, v’
multiconjuntos sobre I', que hayan sido seleccionados para su ejecuciéon
en un cierto instante, han de ser aplicadas simultdAneamente en dicho

paso.

» Para cada par de multiconjuntos u,v sobre I', cada i € {0,...,q — 1}
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y cada o« € {0,+,—}, si 7,...,7, son las reglas aplicables cuya

parte izquierda es u[v|$

¢ en un cierto instante ¢, entonces esas reglas

seran aplicadas de acuerdo con las correspondientes probabilidades
fri(t), ..o, fr(t); es decir, si esas reglas compiten por k bloques de objetos
(en la membrana i aparece v® y en su padre aparece u*), entonces esos
bloques seran distribuidos de acuerdo con las distintas probabilidades

asociadas a esas reglas en el instante considerado.

Definicion 5.2. Un sistema P multientorno funcional-probabilistico con
membranas activas de grado (q,m), con ¢ > 1, m > 1, usando T unidades de
tiempo, T' > 1, es un sistema P multientorno funcional con membranas activas

de grado (q,m,m), usando T unidades de tiempo
(G7F727RE7H7{fT,j re RH71 S.]Sm}u{MZ] 0 0 SZS Q_L 1 S.] S m})

en donde:

s Rp es un conjunto finito de reglas de comunicacion entre entornos, de la

forma
P(a,5,5')
(x)ej ’ (y)ej/

en donde x,y € 3, (ej,ey) € S, Y Py €5 una funcion computable
cuyo dominio es {1,2,...,T} y su rango estd contenido en [0,1].
Estas reglas satisfacen la siguiente propiedad: para cada entorno ej, si
{€j,,...€j.} es el conjunto de nodos en G alcanzables desde e;, entonces
Y i1 Pagin(t) =1, para cadax € L yt=1,...,T;

» Para cada regla r € Ry y para cada j, 1 < j < m, f.; es una funcion

computable cuyo dominio es {1,..., T} y su rango estd contenido en
[0,1];

» Para cada 1 < j <m, (T,p, Rn, T, {fr; : 7 € Ru}, Moj,...,.My_1;),
que notaremos I1;, es un sistema P funcional-probabilistico con membra-
nas actiwas de grado ¢ > 1 usando T unidades de tiempo. Notaremos por
Ry, el conjunto Ry en donde cada regla r € Ry tiene asociada la funcidn

probabilistica f, ;.
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Un sistema P multientorno funcional-probabilistico con membranas activas

de grado (¢, m), con ¢ > 1, m > 1, usando T unidades de tiempo, T' > 1,
(02, G, Re, IL{fr;: r€ R, 1 <j<m},{M;;: 0<i<qg—1,1<j<m})

se puede considerar como un conjunto de m entornos eq,...,e, conectados a

través de los arcos de un grafo dirigido GG, como indica la siguiente figura.

ojo oj

N

oj E

Cada entorno e; contiene un sistema P funcional-probabilistico con
membranas activas de grado ¢ > 1, usando 7" unidades de tiempo, II;. Todos

los sistemas II; tienen el mismo esqueleto, II, y M, ., Mg_1,; describen los

NIER
correspondientes multiconjuntos iniciales de IT;.

Al aplicar una regla de comunicacion entre entornos ()., RCEEER (Y)e, s
el objeto x pasa del entorno e; al entorno ej, posiblemente transformado en
otro objeto y. En cualquier instante £, 1 < t < T, en el que un objeto x
estd en el entorno e, la regla serd aplicada de acuerdo a su probabilidad que
viene dada por p, ;i (t); es decir, si {ej1,...,e;.} es el conjunto de nodos
alcanzables desde el nodo e; y k es el nimero de copias del objeto z en el
entorno e;, entonces esos objetos son distribuidos entre los diferentes entornos
{ej1,-..,€jz} de acuerdo con las probabilidades p(, ;) (%), ..., P@,.) (%)

La tupla (B, Mo1,....My—11,.-., Em, Mo, ..., My_1,,) de multiconjun-
tos presentes en cada instante en los m entornos y en cada una de las

regiones de los sistemas P colocados en esos entornos, junto con las po-

larizaciones de cada membrana en cada entorno, constituyen la configura-
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cion del sistema en ese momento. La configuracion inicial del sistema es
D, Moq,.... Mg11,...0, Mom,...,My_1m), y todas las membranas con
carga neutra. Es decir, admitiremos que, inicialmente, todos los entornos estan

vacios.

El sistema puede pasar de una configuracion a otra mediante la aplicacion
de las reglas del conjunto R = Rp U U;n:l Ry, como sigue: en cada paso de
computacion, el nimero de veces que las reglas seran aplicadas se elige de
acuerdo con las probabilidades asociadas a esas reglas en ese instante, y todas
las reglas aplicables seran simultaneamente aplicadas de acuerdo con el criterio

de maximal consistencia antes indicado.

Un algoritmo de simulacién para sistemas P probabilisticos

A continuacion, se presenta un algoritmo de simulacion que permite
describir la seméntica de un modelo computacional basado en sistemas P

probabilisticos.

(a) Generar una particién del conjunto de reglas de tal manera que en cada
conjunto de la particidén aparezcan todas aquellas reglas que tienen la

misma parte izquierda.

(b) Sea F(N,p) una funcidén que devuelve un nimero aleatorio discreto a

partir de la funcién de distribucién binomial B(N,p).

(c) Para cada paso de simulacidn hacer:

e Considerar un orden aleatorio sobre los conjuntos de la particiédnm.

e Para cada conjunto de reglas {ri,...,r;} cuya parte izquierda es
u[v]¥ y sus respectivas constantes probabilisticas son ¢,,...,¢p,,

y de acuerdo con el orden considerado, hacer

o Elegir aleatoriamente una regla del conjunto {ry,...,7:}

N

o Calcular el mayor nimero N tal que u'' aparece en la membrana

padre de i y vV aparece en la membrana i.
od+«—1

o Para cada & (1 <k< t—l), de acuerdo con el orden seleccionado,

hacer
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q(—l_CT'k;

d—d=x*q;

o ny «— N

e Cada regla r es aplicada n, veces.

5.2. Validacion experimental y experimentacion

virtual

La aleatoriedad inherente a la dinamica de los ecosistemas hace inviable
la validacion formal de modelos que tratan de reproducir su comportamiento.
Por ello, es necesario realizar la validaciéon de manera experimental, mediante
la comparacion de los resultados generados por herramientas de simulaciéon con

los datos experimentales obtenidos directamente del ecosistema real.

El protocolo de validacion experimental es extensible a cualquier modelo
computacional de procesos de la vida real e incluye la depuracion incremental

del modelo, tal como se muestra en la Figura 5.1. El protocolo es el siguiente:

1. Extraccion de datos cuantitativos y cualitativos del proceso objeto de
estudio; en el caso de los ecosistemas, serd necesaria la implicaciéon
de expertos en Ecologia que proporcionen esos datos mediante la
observacion directa, el trabajo de campo y la extrapolacion de anélisis

estadisticos.

2. Diseno de un modelo basado en sistemas P probabilisticos a través de los
datos proporcionados por los expertos y tras un proceso de interaccion

con ellos.
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|::> Compare results
Carrying out

=

=

REAL-LIFE PROCESS
(e.g. an ecosystem)

studies/experimets

<,

% Inspiration

Inspiration

Run virtual
experiments

VALIDATED
MODEL

MODEL I::>

T Simulator

Success

Figura 5.1: Protocolo de validaciéon experimental

3. Desarrollo de una herramienta de simulacién que permita reproducir el
comportamiento del proceso durante un periodo de tiempo que ha sido
estudiado previamente y del que se tiene datos experimentales. En el
caso de los ecosistemas, estos datos pueden variar desde la evolucion del
ntimero de animales de cada especie a lo largo de los anos hasta las tasas

de fertilidad o mortalidad en funcion de determinados parametros.

4. Comparacion de los resultados obtenidos por el simulador con los da-
tos obtenidos experimentalmente. Si el margen de error es aceptable,
entonces se puede considerar que el modelo ha sido validado experimen-
talmente. En caso contrario, se volvera al paso 2 en un proceso iterativo

de depuracion del modelo hasta conseguir un modelo validado.

Tal como se puede observar, el desarrollo de una herramienta que
permita simular el comportamiento del modelo con la ayuda del ordenador

es fundamental para el proceso de validacion y depuracion del modelo.
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Por otra parte, una vez que se considera validado un modelo, es posible
analizar la dindmica del mismo ante distintos escenarios que pudieran ser
interesantes para los expertos, lo cual puede asistir a los expertos en el

planteamiento de hipotesis plausibles.

El protocolo de experimentacion virtual seria el siguiente:

1. Los expertos en el proceso modelizado sugieren el estudio de la evolucién

del sistema a partir de determinadas condiciones iniciales.

2. Se introducen en el simulador los pardmetros que determinan el escenario
hipotético de cada uno de los experimentos virtuales y se realizan las
correspondientes simulaciones mediante la ejecucion de la aplicacion
informéatica. Los resultados obtenidos pueden proporcionar hipotesis
plausibles sobre la evoluciéon esperada del modelo bajo las condiciones

inicialmente fijadas.

3. Los expertos proceden a filtrar las hipotesis obtenidas, descartando

aquellas que consideren menos plausibles.

4. En aquellos casos en los cuales sea posible, las hipo6tesis seleccionadas
seran constatadas mediante un proceso de experimentacién real,

arrojando nuevo conocimiento.

En este caso, se puede comprobar que la herramienta de simulacion es un
valioso asistente para la formulacién de hipotesis plausibles que pudieran ser

de utilidad para el experto.

5.3. Software para la simulacién

En esta memoria se han considerado tres casos de estudio, uno procedente
de la literatura y dos ecosistemas reales. Para la validacion y la experimentacion

virtual sobre los ecosistemas estudiados, se han desarrollado simuladores
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;; Check results

Suggest
virtual
experiments

Run virtual
experiments

\ > ) SELECTED > REAL
— ’ HYPOTHESES EXPERIMENTS|

VALIDATED
MODEL

Simulator

Figura 5.2: Protocolo de experimentacion virtual

ad hoc, cada uno de los cuales corresponde a un ecosistema concreto. Todos
ellos comparten el mismo motor de simulacion (pLinguaCore) y se diferencian
unos de otros en el modelo que define el ecosistema (escrito en un fichero
P-Lingua) asi como en la manera de introducir los datos de entrada e
interpretar los datos de salida (la interfaz grafica de usuario). Por ello, a partir
de ahora se utilizaré el término familia de software EcoSim 2.0 para referirnos
al conjunto de tres aplicaciones desarrolladas que estan relacionadas entre si y

que comparten gran parte del cédigo:

= EcoSim 2.0 Tritrophic
» EcoSim 2.0 Bearded Vulture

s FEcoSim 2.0 Zebra Mussel

Se ha utilizado el lenguaje de programacion P-Lingua para definir los

sistemas P que modelizan cada uno de los ecosistemas; y la simulacion de
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los mismos se realiza a través del algoritmo de simulacién de sistemas P

probabilisticos descrito en el capitulo anterior.

Todas las aplicaciones de la familia EcoSim 2.0 proporcionan dos modos
de funcionamiento, cada uno de ellos estd dirigido a una categoria o tipo de
usuario: el ecdlogo y el disenador. La herramienta permite diferentes tipos de

acciones (casos de uso) para cada tipo de usuario.

Por una parte, el usuario ecoélogo es el usuario final de la aplicacion y, por
tanto, no necesita tener ningiin conocimiento acerca del paradigma Membrane
Computing, ni siquiera acerca del modelo. Por ello, el programa se comporta
como una especie de caja negra. El objetivo del usuario ecélogo es el desarrollo
de experimentos virtuales sobre el ecosistema simulado y para este proposito

el programa permite las siguientes acciones:

= Editar los parametros iniciales del ecosistema.
» Seleccionar el namero de anos a simular.
= Seleccionar el numero total de simulaciones a realizar.

» Guardar y cargar todos los pardmetros introducidos en ficheros binarios

con extension ec2.
= Ejecutar simulaciones del ecosistema.

= Consultar los resultados de las simulaciones, los cuales se presentan

mediante tablas y graficas que se pueden configurar interactivamente.

» Guardar las graficas y tablas como imagenes en formato png.

Con estas acciones, el usuario ecélogo puede analizar distintos escenarios
del ecosistema y realizar experimentos virtuales, pudiendo grabar las distintas
graficas de resultados en ficheros. De este modo, es posible estudiar la evoluciéon
de la poblacion de cada una de las especies durante los anos simulados
bajo unas condiciones iniciales determinadas; asi como la variaciéon de otros

importantes valores, tales como la biomasa producida por especie y por ano.
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De manera transparente para el usuario ecologo, el programa instancia en
cada simulacion un sistema P que codifica el comportamiento del ecosistema

con los parametros iniciales introducidos.

Por cada ano simulado, se realizardn un determinado ntumero de
simulaciones fijado a priori, lo cual permite amortiguar el ruido inherente a
los procesos estocasticos. Los resultados se expresaran a través de los valores

medios y las desviaciones tipicas de los valores estudiados.

El usuario disenador es el responsable de especificar, depurar y validar la
familia de sistemas P que usa el programa. La validacién experimental se realiza
mediante la comparacion de los resultados obtenidos en las simulaciones con
los valores reales observados y obtenidos experimentalmente en el ecosistema.
Cada ano de simulacion corresponde a un determinado nimero de pasos de

computacion en el sistema P que se fija a priori por el usuario disenador.

La especificacion de la familia de sistemas P que modeliza el ecosistema
objeto de estudio se describe por el usuario disenador en un fichero en formato
P-Lingua con extension pli. Posteriormente, este usuario indica a la aplicaciéon

informatica la ruta del fichero P-Lingua.

El programa ofrece al usuario disenador las mismas acciones que al ecélogo,
pero se comporta como una caja blanca, permitiendo interactuar con el proceso
de simulacién y facilitando asf el proceso de depuracion del modelo. Con este

fin, se han incluido algunas acciones adicionales:

Seleccion del fichero P-Lingua asociado a la aplicacion.

Compilacion de ficheros P-Lingua.

Simulacién paso a paso.

Seleccion del nimero de pasos de computaciéon que corresponden a un

ano en el ecosistema modelizado.

El simulador puede trabajar en dos modos de funcionamiento (usuario
ecologo y usuario disenador), y se establece el modo deseado editando un

fichero de texto llamado config.cnf.
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La aplicacion es multiplataforma, en el sentido de que puede ejecutarse en
diversos entornos y sistemas operativos, y ha sido desarrollada en el lenguaje
de programacion Java [128| junto con el entorno grafico Swing [132], usando

ademas las siguientes bibliotecas:

» pLinguaCore [134], que es responsable de procesar los ficheros P-Lingua

y generar simulaciones computacionales.
= Colt [129], que es responsable de la generacion de niimeros aleatorios.
» JDom [130] para el procesamiento de ficheros XML.

» JFreeChart [131], que es responsable de la generacion de gréficas

obtenidas tras la realizacién de un proceso de simulacién.

Todas las aplicaciones pertenecientes a la familia EcoSim 2.0 se encuentran
bajo licencia de software libre GNU GPL [125] que permite el libre
uso y modificacion bajo unas condiciones determinadas. En el sitio web
http://www.p-lingua.org se pueden descargar, junto con su codigo fuente,

documentacion técnica y manuales de usuario.

5.4. Un ejemplo: Interacciones tritroficas

En esta secciéon se analiza un ejemplo sencillo que nos va a permitir ilustrar
el marco de modelizacion y las aplicaciones informaticas descritas en las
secciones anteriores. Mas concretamente, se estudia un ecosistema extraido
de la literatura y se presenta un modelo basado en sistemas P probabilisticos,
asi como la especificacion del modelo en P-Lingua y su simulacién a través del

programa FEcoSim 2.0 Tritrophic.

5.4.1. Formulacién del problema

Se trata de modelizar un sistema dinamico complejo, denominado tritrdfico,

que es, propiamente, una familia de ecosistemas ampliamente estudiados en
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Ecologia bajo el nombre de interacciones tritréficas.

Este tipo de sistema contiene tres categorias de especies que constituyen
lo que se denomina como cadena trifica. En este ejemplo se contemplan de
manera genérica tres tipos comunes de especies: plantas, animales herbivoros

y animales carnivoros, siguiendo las ideas de Y. Suzuki y otros [113].

La dinamica del sistema se basa en el hecho de que los animales herbivoros
se alimentan de plantas y, a su vez, los animales carnivoros se alimentan de
herbivoros. Con el fin de mantener la sencillez del modelo, se supondra que
cuando un herbivoro o carnivoro consigue alimentarse, entonces se reproduce.
Ademés, conviene tener presente que cuando un herbivoro se alimenta, la
planta libera una sustancia quimica que atrae a los carnivoros. De igual
manera, admitiremos que cada ano se produce en el sistema la muerte de

una determinada cantidad de individuos por causas naturales.

Por motivos de simplicidad, no se han contemplado las posibles diferencias

de edad entre individuos de ninguna especie.

5.4.2. Diseno de un modelo basado en sistemas P

El modelo que se considera para estudiar el ecosistema antes descrito, es
un sistema P multientorno funcional-probabilistico con membranas activas de
grado (2, 1); es decir, se trata de un modelo que consta de un tinico entorno el
cual contiene un sistema P con dos membranas (en realidad, el comportamiento
del modelo se puede reducir a un tnico sistema P que trabaja a modo de

células).

(G, 1'%, Rg, 11, {fr,l : r € Rn},{Mo1, M11})
en donde:

= G=({11{1,1})

» El grafo del sistemaes I' ={X;; : 1 <i<3}U{a; : 1 <i<4}uU{b,c}
y X =0.
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Es decir, T" es el alfabeto de trabajo del sistema, en donde los simbolos
X11,X21 y X3 representan las plantas, los animales herbivoros y
los animales carnivoros, respectivamente. El simbolo ¢ se utiliza para
codificar la cantidad de sustancias quimicas que producen las plantas
cuando los herbivoros se alimentan de ellas. Los simbolos a; (1 < i < 4)

y b son elementos auxiliares que se introducen por razones técnicas.

» [l conjunto Rp de reglas del entorno serd vacio, con lo cual el entorno

no juega ningin papel relevante en este modelo.

» Elsistema IT = (T, u, R) tiene como estructura de membranas p = [[]1]o;
es decir, la estructura consta de la membrana piel y una membrana

interna. Recordemos que la carga eléctrica neutra es omitida.

— Los objetos que representan las plantas evolucionan de acuerdo a

sus reglas de reproducciéon en la membrana piel.

— Los objetos asociados a las distintas especies evolucionan de acuerdo
a las reglas de alimentacion y mortalidad en la membrana interna

etiquetada por 1.

= My v My, especifican los multiconjuntos iniciales de objetos presentes
en cada membrana y representan las poblaciones iniciales que habitan

en el sistema;

o Mo = {X{}'}, en donde la multiplicidad ¢, indica la cantidad

inicial de plantas.

o My = {Xffl’l 0 2 <i<3}U{ai}, en donde la multiplicidad ¢;
indica el nimero de animales de la especie i (animales herbivoros y

animales carnivoros).
= El conjunto R de reglas del sistema es el siguiente:

e Reproduccién de plantas.

k11
or =Xl —'>[X12,1]1

1—k
O o= X1,1H1 i)[Xl,l]l
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© T3 = [al]l — [a2]1
e Alimentacion y reproduccion de animales herbivoros.
o 1y = [Xoq, X10) —215 (X2, (]}
O Ty = [X2,17 Xllg]l & b[Xle, X%,%H—
o rg = [ag]y — blas]
e Alimentacion y reproducciéon de animales carnivoros.

k3. _
o ry = [X31,Xo1,cf — b[X§,1]1

1-k
o g = [X3,17 X271, C]—f i’ b[XS,h X2,17 C]l_
o 19 = [as]{ — blaa]y

e Mortalidad, reinicio del ciclo y eliminacién de objetos.

o T =

_ 1-k19
o T = X1,1 1 —>X11H1
o _ ko
O T9 = XQJ 1

En donde los valores k;; y ki2 (1 < ¢ < 3) son valores constantes que

representan:

» k;;: la probabilidad de alimentacion y reproduccion de la especie 7.

» k;9: la probabilidad de mortalidad de la especie ¢ por causas naturales.
Obsérvese que en este ejemplo las funciones probabilisticas asociadas a las
reglas son funciones constantes.

En la tabla 5.1 aparecen los valores asignados a las constantes probabilis-

ticas asociadas a las distintas reglas y que han sido obtenidos por ensayo y
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Especie i | kix | Kig Qi

Plantas 110,6 | 0,05 | 10000
Herbivoros | 2 | 0,4 | 0,15 | 1000
Carnivoros | 3| 0,1 | 0,08 | 100

Tabla 5.1: Valores utilizados

error, asi como los valores de las multiplicidades ¢;; (1 < i < 3) que se han

considerado en la simulacion.

5.4.3. Un simulador basado en P-Lingua

El simulador desarrollado para este ejemplo concreto recibe el nombre de
EcoStm 2.0 Tritrophic y estd compuesto por la biblioteca pLinguaCore més
una interfaz gréafica de usuario que permite al usuario ecologo introducir los
valores de los parametros iniciales del ecosistema. Dichos pardmetros son los

siguientes:

= El nimero inicial de individuos de cada tipo.
= Las probabilidades de alimentacién y reproduccion.

= Las probabilidades de mortalidad.

La interfaz de usuario ha sido desarrollada con Java Swing y en la figura 5.3

se puede ver una imagen del proceso de introducciéon de pardmetros.

Una vez introducidos los parametros, el usuario puede seleccionar el niimero
de anos a simular y las simulaciones a realizar por ano. Al lanzar un proceso
de simulacién, el programa instancia un sistema P concreto que modeliza
el ecosistema particular objeto de estudio, para los parametros introducidos

inicialmente.

La salida de la aplicacion presenta, a través de la interfaz grafica, las

tablas de poblacion y las gréaficas de valores medios y desviacion tipica para
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Ecosim 2 0NIritrophic Interactions [Heta]

Ecosystem  Edit  Model Simulation Help

Ecosystem | Simulation ', Debug console |

Species\
Parameter definitions = Parameter values \ Population \
Enabled [ Species | i K{i, 1) K{i,2}
Plantas 1 0,6 0,05
Herbivoros 2 0,4 0,15
Carnivoros 3 0,1 0,08

| Add species | | Delete species |

P SYSTEM USER

Data: /home/ignacio/triptrophic2.ec2 (unsaved)
Model: /home/fignacio/tritrophicd. pli

Simulated years: 25

Simulations by year: 30

Steps by year: 4

0%
() 2009 Research Group on Matural Computing. http: / /www. gcn.us. es

Figura 5.3: La interfaz grafica de usuario de EcoSim 2.0 Tritrophic

cada especie, por cada ano que se ha simulado. La figura 5.4 muestra los

resultados obtenidos para un proceso de simulaciéon del ecosistema durante 25

anos, realizando 50 simulaciones por ano.
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Plantas
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Figura 5.4: Resultados de la simulacién con EcoSim 2.0 Tritrophic
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El usuario disenador debe escribir el sistema P en un fichero de texto en
formato P-Lingua e indicar a la aplicacion, mediante la interfaz de usuario, la
ruta al fichero. También debe seleccionar el nimero de pasos de computacion
que corresponden a un ciclo. En nuestro ejemplo, de acuerdo con el modelo

presentado, un ciclo se completa en cuatro pasos de computacion.

La aplicacion ofrece al usuario diseniador la posibilidad de depurar el modelo
especificado en el fichero P-Lingua, mediante la simulaciéon paso a paso, tal
como se muestra en la figura 5.5, a través de una serie de botones de la interfaz

grafica de usuario que permiten:

(a) Establecer la ruta al fichero P-Lingua que especifica el modelo.

(b) Inicializar el modelo con los parametros especificados en la interfaz y

comprobar los posibles errores.

(¢) Ejecutar simulaciones paso a paso, obteniendo la siguiente informacion
para cada paso de computacion simulado: el conjunto de reglas
seleccionadas, el estado de las polarizaciones de las membranas y el

contenido de los multiconjuntos en cada uno de los compartimentos.

Al igual que todo el software de la familia EcoSim 2.0, esta aplicaciéon se
encuentra bajo licencia GNU GPL [125] y se puede descargar de la pagina
web http://www.p-lingua.org junto con su codigo fuente, la documentacion

técnica y el manual de usuario.

Definicién del modelo en P-Lingua

A continuacién se presenta el contenido del fichero en formato P-Lingua que
codifica la familia de sistemas P que modeliza el ecosistema concreto objeto
de estudio. Téngase en cuenta que existe una serie de variables de P-Lingua
para las cuales no se especifica ningiin valor de manera explicita en el fichero.
Esto es debido a que la aplicacion EcoSim 2.0 se encarga de asignar los valores
adecuados a estas variables (obtenidos de la interfaz grafica) antes de instanciar

un sistema P de la familia. Las variables son las siguientes:
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Ecosim 2 0NIritrophic Interactions [Heta]

Ecosystem  Edit  Model Simulation Help

Ecosystem ' Simulation * Debug console |

Information \.I Errors ‘\ Warnings \

[»

CONFIGURATION: O

MEMERAMNE ID: 1, Label: 2, Charge: O
Multiset: X{2,1}"40, ¥{3,1¥20, a{1}
Farent membrane ID: O

SKIN MEMERAME ID: O, Label: 1, Charge: O

Multiset: X{1,1}"400
Internal membranes count: 1

------- - ey

STEF: 1

Rules selected for MEMERANE ID: 1, Label: 2, Charge: 0
234 X{1,1}1'2 --> [¥{1, 1} : 0.6
166 " X{1,1H]'2 --> [X{1,1y2]:: 0.4

COMFICURATION: 1 -]

Set Model | | Init Model | | Step | | FEun steps | | Feset |

P SYSTEM USER

Data: /home/ignacio/triptrophic2.ec2 (unsaved)
Model: /home/fignacio/tritrophicd. pli

Simulated years: 25

Simulations by year: 50

Steps by year: 4

0%
() 2009 Research Group on Matural Computing. http: / /www. gcn.us. es

Figura 5.5: Depuracion del modelo con EcoSim 2.0 Tritrophic

» g{1,1},9{2,1} y q{3, 1} que corresponden a las multiplicidades iniciales
de las distintas especies que integran el sistema.
» k{1,1},k{2,1},k{3,1},k{1,2},k{2,2} v k{3,2} que corresponden a

las constantes probabilisticas asociadas a las reglas.

El cédigo es el siguiente:
Omodel<probabilistic>
def main()

{
6ému = [ []1’1 1°0;
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©Gms (0)
Gms (1)

/%
/*
/%

/%
/%
/*

/%
/%
/*

/%
/%
/%
/%
/%
/%
/%
/%

ril
r2
r3

r4
rb5
r6

r7
r8
r9

rl10
ri1
ri2
ri3
ri4
rib5
ri6
ri7

*/
*/
*/

*/
*/
*/

*/
*/
*/

*/
*/
*/
*/
*/
*/
*/
*/

X{1,1}xq{1,1};
X{2,1}*q{2,1},X{3,1}*q{3,1},a{1};

X{1,1} [1°1 --> [X{1,1}*2]’1
X{1,1} 00’1 --> [X{1,1}1°1 ::
[a{1}]1°1 --> [a{2}]°1 :: 1;

: k{1,1};
1- k{1,1};
[x{2,1},%X{1,1}*10]°1 --> b +[X{2,1}*2,c]’1 ::
[a{2}]1°1 --> b +[a{3}]’1 ::

1

+[X{3,1},X{2,1},c]1’1 --> b -[X{3,1}*2]°1 ::

k{3,1};

+[X{3,1},X{2,1},c]’1 --> b -[X{3,1},X{2,1},c]’1 ::
+[a{3}]’1 --> b -[a{4}]’1 :: 1;
-[X{1,1}1°1 --> b [1°1 :: k{1,2};
-[X{1,1}3]1°1 --> xX{1,1} [1°1 :: 1-k{1,2};
-[X{2,1}]°1 --> b []1°1 :: k{2,2};
J[X{2,1}1°1 -—> b [X{2,1}1°1 :: 1-k{2,2};
-[X{3,1}1°1 --> b [1°1 :: k{3,2};
-[X{3,1}1°1 --> b [X{3,1}]1°1 :: 1-k{3,2};
-[a{4}]1°1 --> b [a{1}]’1 :: 1;
[b]1°0 --> [1°0 :: 1;

k{2,1};
[X{2,1},X{1,1}*10]°1 --> b +[X{2,1},X{1,1}*10]1°1 ::

1-k{2,1};

1-k{3,1};
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Capitulo 6
Casos de estudio

Este capitulo esta dedicado a la presentacion de unas aplicaciones practicas
del marco de modelizacion computacional de ecosistemas basado en sistemas P
multientorno funcional-probabilisticos, asi como de las herramientas de

software desarrolladas para ese tipo de modelos.

En la secciéon 6.1 se estudia la problematica existente en un ecosistema
real de la zona pirenaico—catalana en donde habita un ntmero reducido de
parejas de una ave carronera en peligro de extincion: el quebrantahuesos. Se
trata de analizar la dindmica de dicho ecosistema ante diferentes escenarios
que sean de interés para los expertos, a fin de poder predecir su evoluciéon y
adoptar medidas encaminadas a un desarrollo sostenible de la especie citada
en el ecosistema objeto de estudio. Para ello, se presenta un modelo basado en
sistemas P del tipo antes mencionado y se detallan las caracteristicas especificas

de un software de simulacién desarrollado al efecto.

En la seccion 6.2 se estudia un ecosistema real enclavado en el pantano de
Ribarroja gestionado por Endesa. Debido a la aparicion en 2001 de una especie
exotica invasora (el mejillon cebra), se estan produciendo graves alteraciones
en el ecosistema debido a la destruccion de especies autdctonas del pantano, asi
como importantes danos econémicos en distintas canalizaciones y maquinarias
que tiene la empresa citada en dicha zona. Para ello, se ha disenado un

modelo basado en sistemas P que trata de replicar la dindmica del ecosistema

181
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v se detallan las caracteristicas especificas de una aplicacién informéatica

desarrollada ad hoc, para la realizacion de simulaciones del modelo disenado.

6.1. Un ecosistema real relacionado con el

quebrantahuesos

El quebrantahuesos (Gypaetus barbatus) es un ave carronera en peligro de
extincion que se encuentra distribuida por las zonas montanosas de Eurasia
y Africa, siendo una de las rapaces menos habituales en Europa (unas 150
parejas en 2007). Su mayor peculiaridad es que se alimenta casi exclusivamente

de huesos de ungulados salvajes y domésticos [19].

En el Pirineo Catalan, al noreste de la Peninsula Ibérica, el conjunto de
los ciervos, corzos, rebecos, gamos y ovejas constituyen el 67 % de los recursos
alimentarios de los carroneros; el 33 % restante incluye pequefios mamiferos
(por ejemplo, perros y gatos), grandes mamiferos (por ejemplo, vacas y
caballos), mamiferos medianos (por ejemplo, jabalies, cabras y muflones) y
aves [73]. Una pareja de quebrantahuesos necesita para sobrevivir una media
de 341 Kg de huesos por ano [74, 75].

Durante el periodo de dispersion (desde que comienza la capacidad de vuelo
hasta que las aves se vuelven territoriales a los 6 o 7 afios de edad), los jovenes
quebrantahuesos cubren largas distancias viviendo en diferentes zonas pero sin
asentarse en ningtn territorio. Asi por ejemplo, la superficie media cubierta por
cuatro jovenes quebrantahuesos monitorizados desde que comenzaron a volar
fue de 4932 km? (en un rango que va desde 950 km? hasta 10294 km?) [110].
Estas aves se vuelven territoriales cuando entran en la etapa de reproduccion,
el 4rea aproximada de un territorio puede variar entre unos 250 km? y 650
km?. El crecimiento anual de la poblacién de quebrantahuesos en el Pirineo
Catalan esta estimado en un 4-5%, la mayoria de la poblaciéon permanece
principalmente cerca de las estaciones de alimentacion situadas en el Pirineo

central (Aragon).
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El quebrantahuesos no es la tnica especie de ave carronera de los
Pirineos, pues en este ecosistema existen también otras especies, como el
buitre egipcio (Neophron percnopterus) y el buitre leonado euroasiatico (Gyps
fulvus), que compiten por el territorio y la alimentacion, y que se alimentan

mayoritariamente no de los huesos sino de la carne de animales muertos.

Las especies de ungulados presentan similitudes en su comportamiento
natural, pues todos ellos son herbivoros que alcanzan su edad adulta al ano de
edad y, en general, llegan a la madurez sexual a los dos anos. Dichas especies
son también similares en cuanto a la tasa de mortalidad, que segin se estima,
es de un 50 % el primer ano de vida y de un 6 % el resto de los anos. Por otra
parte, existen importantes diferencias entre dichas especies, algunas debidas
a causas naturales y otras provocadas por la actividad humana. Por ejemplo,
en la poblaciéon de ciervos la mortalidad de los machos es mayor que la de
las hembras debido a que los cazadores matan solamente animales machos
para conseguir el trofeo de la cornamenta; por ello, se llevan so6lo la cabeza
dejando en el lugar el cuerpo, que puede ser aprovechado por los carroneros.
Otro ejemplo es el de la poblacién de ovejas que, por ser animales domésticos,
esta estrechamente controlada por los propietarios de los rebanos, de modo que
son éstos los que limitan el tamano y el crecimiento de la poblacion de estos
bovidos. Debido a un descenso de la fertilidad a la edad de ocho anos, las ovejas
suelen ser retiradas de los rebanos a esa edad. Por otra parte, la mayoria de
los corderos son vendidos al mercado y retirados en el primer ano de vida, s6lo
entre el el 20% y el 30% de los corderos, mayoritariamente hembras, se dejan
en el campo para reemplazar las ovejas que han muerto de manera natural o

han sido retiradas del rebano [115].

Finalmente, hay que considerar dos factores importantes: la densidad
méaxima de poblacion y las limitaciones de las fuentes de alimentacion. En
el ecosistema hay unos valores maximos de poblacién para cada una de
las especies, de tal manera que cuando la poblacién supera esos umbrales,
sobrevienen procesos naturales de autorregulaciéon; por ejemplo, la aparicién
de epizootias u otras enfermedades diversas. Por otra parte, hay que tener en

cuenta la cantidad de recursos naturales (hierba) disponible en el ecosistema
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para la alimentacién de las especies herbivoras.

El estudio de la evolucion de la poblacién y del comportamiento de las
distintas especies en sus interacciones mutuas y con su entorno es un aspecto de
sumo interés para la conservacion y gestion del habitat natural de los carroneros
en el Pirineo Catalan, especialmente del quebrantahuesos. En este sentido,
tiene una gran importancia el disenio de un modelo formal de computacién que
reproduzca el comportamiento del ecosistema para su posible simulacién por
ordenador. Esto hace necesario el desarrollo de una herramienta informética
que pueda asistir a los ecOlogos, gestores y conservacionistas en la validacion
del modelo, la realizacion de experimentos virtuales y la seleccién de hipétesis

plausibles que se deducen de dichos experimentos.

6.1.1. Diseno de un modelo basado en sistemas P

En [19] fue presentado el primer modelo de un ecosistema relacionado con
el quebrantahuesos en el Pirineo Catalan, usando sistemas P. El modelo fue
validado experimentalmente usando una aplicacion informatica desarrollada
por los autores en el lenguaje de programacion C+-, utilizando datos
experimentales obtenidos por los expertos durante los ultimos 14 anos. Para
ese periodo de tiempo el ajuste del modelo respecto del ecosistema real, fue
bastante aceptable, si bien el modelo generaba un crecimiento indefinido en
los tamanos de poblacion, debido a que no se habia tenido presente algunos
ingredientes relevantes del ecosistema en esa primera aproximacion. Por ese
motivo, el modelo inicial no era adecuado para realizar predicciones a largo
plazo, si bien constituyd un punto de partida importante que constataba
la idoneidad de los sistemas P como marco novedoso para la modelizacion
de ecosistemas reales. No obstante, existian también otras limitaciones,

concretamente de espacio y de alimento, que no habian sido contempladas.

En una segunda version del modelo [20], se incorporaron algunos
ingredientes nuevos con la finalidad de eliminar algunas de esas limitaciones.
Cabe mencionar que en esta version se utilizo por primera vez la herramienta

de simulacion FEcoSim 2.0 y el lenguaje de programaciéon P-Lingua para
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la validacion experimental del modelo. Conviene resaltar que el modelo
presentado en [20] consta de un tnico entorno y, por tanto, puede ser
considerado como un caso particular de un sistema P funcional-probabilistico
con membranas activas que trabaja a modo de calulas, en donde solamente se
utilizaron dos polarizaciones: neutra y positiva. El ecosistema est4 compuesto
por 13 especies de animales que proporcionan 18 tipos de animales en el modelo
debido a la gestion de las distintas especies domésticas.

Mientras que en [19] el estudio del ecosistema estd centrado en la
modelizacion de una sola especie de carronero, el quebrantahuesos, en [20]
se anadieron al modelo otras dos especies de carroneros: el buitre egipcio y el
buitre leonado que compiten entre si y con el quebrantahuesos, tanto por el
territorio como por el alimento. El quebrantahuesos se alimenta de huesos y
las otras dos especies de carne de animales muertos. Una importante fuente de
alimentacion de estas especies consiste en los restos de animales domésticos y,
por esa razon, se incluyeron cabras, vacas y caballos en el modelo presentado
en [20].

El resultado final fue el diseno de un modelo computacional del ecosistema
real objeto de estudio. Ese modelo ha sido validado experimentalmente
usando la aplicacion informatica EcoSim 2.0 Bearded Vulture, contrastando los
resultados que se deducen del simulador con los suministrados por los expertos,
tal como se puede apreciar en la figura 6.1. En todos los casos, los datos
reales se encuentran en un intervalo de confianza del 95 %, representado en la
figura por lineas punteadas. Actualmente, el modelo y la aplicacion informatica
antes citada constituyen herramientas ttiles que estan siendo utilizadas por los
expertos en la toma de decisiones para la gestion del ecosistema real objeto de

estudio.



Capitulo 6. Casos de estudio 186

Bearded Vulture Egyptian Vulture
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Figura 6.1: Resultados de la validacién experimental
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Descripcién del modelo

Sea D un numero natural mayor que 0, que representa el niimero de anos
que seran simulados en la evolucion del ecosistema real antes descrito. En la
definicion de un sistema P probabilistico que modeliza el ecosistema objeto de
estudio, n = 18 es el numero de diferentes tipos de animales de las 13 especies
que componen el ecosistema (3 carroneros, 6 ungulados salvajes y 4 ungulados
domeésticos). Se consideran dos tipos de animales para el ciervo, debido al hecho
de que los machos son mas apreciados por los cazadores y eso implica que la
tasa de mortalidad de los machos (i = 6) sea mayor que la de las hembras
(1 = 5). También se consideran dos tipos de animales, denominados por A
(anuales) y P (periodicos) para los animales domésticos (excepto los caballos)

porque algunos de ellos solamente pasan seis meses en la montana.

A continuacion, se presenta una lista de las constantes que se asociaran a
las reglas del modelo o a los parametros que intervienen en ella, y se detallan
los correspondientes significados (el indice i, 1 < i < n, representa el tipo de

animal).

= g;1: es una constante que vale 1 para animales salvajes y 0 para animales

domésticos.

= g;o: indica el intervalo de tiempo que los animales pasan en la montana

durante el ano.

= g;3: representa la edad a la que se alcanza el tamano adulto; es decir, la
edad a partir de la cual el animal se alimenta como un adulto y, en el
caso de morir, la edad a partir de la cual el animal dejaria una cantidad
de biomasa similar a la que corresponde a un adulto. Por otra parte, a
partir de esta edad los animales han superado la primera fase critica en

la cual la probabilidad de morir es alta.
» g;4: indica la edad a la que comienzan a ser fértiles.

= g;5: representa la edad a la que terminan de ser fértiles.
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= g;6: Tepresenta la esperanza media de vida en el ecosistema.
» g;7: indica la densidad maxima en el ecosistema.

= g;g: nimero de animales que sobreviven después de alcanzar la densidad

méxima en el ecosistema.
» k;;: indica la proporcion de hembras en la poblacion.

» k;o: representa la tasa de fertilidad (proporcion de hembras fértiles que

se pueden reproducir).

» k; 30 indica el nimero de descendientes por cada hembra fértil que se

reproduce.

» k;4: es un parametro cuyo valor es 0 en el caso en que la especie pasa
por un crecimiento natural, y su valor es 1 cuando el animal es némada
(el quebrantahuesos se desplaza por diferentes lugares hasta que cumple

6 o 7 anos de edad y, entonces, se establece en un territorio concreto).

» m,;;: indica la proporciéon de mortalidad por causas naturales en los

primeros anos de vida; es decir, cuando edad < g; 3.

= M, 9: Tepresenta la proporcion de mortalidad en los animales adultos; es

decir, cuando edad > g; 3.

» m;3: indica el porcentaje de animales domésticos pertenecientes a

poblaciones no estables que son retiradas en los primeros anos de edad.

= M, 4: es un pardmetro cuyo valor es 1 si el animal muere a la edad de g; ¢
y no es retirado del ecosistema, o es igual a 0 si el animal no muere a la

edad de g; ¢ pero es retirado.

» f;1:indica la cantidad de huesos de animales jévenes cuando mueren; es

decir, cuando edad < g; 3.
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fi2: indica la cantidad de carne de animales jovenes cuando mueren; es

decir, cuando edad < g;3 .

fi3: indica la cantidad de huesos de animales adultos cuando mueren; es

decir, cuando edad > g; 3.

fia: indica la cantidad de carne de animales adultos cuando mueren; es

decir, cuando edad > g; 3.

fis: indica la cantidad de huesos necesarios por ano y animal (1 unidad

es igual a 0.5 kg de huesos).

fie: indica la cantidad de hierba necesaria por ano y animal.

fi7: indica la cantidad de carne necesaria por ano y animal.

Los valores de estas constantes han sido obtenidos experimentalmente (ver
[18], [38], [76], [73] para detalles) excepto k;4 (que es un factor caracteristico
de la especie) y m;4 (que es un factor antropico). Las constantes k,m y
f estan asociadas a las reglas de reproduccion, mortalidad y alimentacion,
respectivamente, como se verd a continuacion. Las constantes g estan asociadas

a las restantes.

El ecosistema queda modelizado por el siguiente sistema P multientorno
funcional-probabilistico con membranas activas de grado (2,1) y dos cargas

eléctricas (neutra y positiva).
Op = (G, 1%, Rg, IL{fr1: 7€ Ru},{Mi1, Ma})

En donde:

» El grafo del sistema es G = ({1},{(1,1)})
{B, G, M, B', G', M', C, C"} U{hs: 1<s}U
{Hi7 Hz/7 E, F-/, T;', a;, b0i7 bi7 di, €; . 1 SZSTL}
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Y=10

Es decir, I' es el alfabeto de trabajo del sistema, en donde los simbolos X,
Y vy Z representan el mismo animal en diferentes estados. El indice ¢ se
encuentra asociado con el tipo de animal y el indice j con su edad, siendo
gi¢ la esperanza de vida. Los simbolos auxiliares B, B’ representan
huesos, M, M’ representan carne y (G, G’ representan la cantidad de
hierba disponible para la alimentaciéon de las especies en el ecosistema.
Los objetos H;, H] representan la biomasa de huesos y los objetos F;, F!

representan la biomasa de carne dejada por las especies i en diferentes

estados.

El objeto C habilita la creacién de objetos B’, M’ y G’ que codifican
huesos y carne (introducidos en el ecosistema de manera artificial) asi
como la cantidad de hierba generada por el propio ecosistema. Por otra
parte, el objeto C' produce objetos C' que a su vez generan objetos
C' propiciando el reinicio del ciclo. En el disefio del sistema P, se han
considerado diferentes objetos (p.ej. G, G') que representan la misma
entidad (en este caso, hierba) con el propésito de sincronizar el modelo.
T; es un objeto que se usa para contar los animales existentes de la especie

i. Si una especie supera la densidad méaxima, los valores se autorregulan.

Los objetos by ;, b; y e; permiten controlar el nimero maximo de animales
por especie en el ecosistema. Cuando se provoca la regulacion de la
densidad de poblacion, el objeto a; produce la eliminacién del nimero de
animales de la especie ¢ que excede de la densidad maxima. El objeto d;
se utiliza para controlar los animales domésticos que son elimunados del

ecosistema para su comercializacion.

» Elsistema IT = (', i, R) tiene como estructura de membranas u = [ [ ]2 ]1;
es decir, la estructura de membranas consta de la membrana la piel y una
membrana interna. La primera region es importante para controlar que
las densidades de cada especie no superen el umbral del ecosistema. Los
animales se reproducen, se alimentan y mueren en la membrana interna.

Por simplicidad, la polarizacién neutra sera omitida.
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s M1 v Ma; especifican los multiconjuntos de objetos sobre I' inicialmente
localizados en las regiones de i y que codifican las poblaciones iniciales,

asi como el alimento que existe inicialmente en el ecosistema;

o My = {boi, Xjj/, hi" 11 <i<mn, 0<j< g}, en donde g

indica el nimero de animales de la especie ¢ y edad j, inicialmente

presentes en el ecosistema y

21
Z]’:g q1j — 6

t = max{1, [ 1353

1}

El valor de t que aparece en la expresion matematica anterior se
obtiene realizando una regresion lineal (que nos proporciona el

crecimiento de la poblacion).

e My ={C}

= Fl conjunto R estd formado por las siguientes reglas:

e La primera regla representa la contribuciéon de recursos energéticos
al ecosistema al principio de cada ciclo y es esencial para la evolucion
del sistema.

ro = [C — B°M'PG"C")9, en donde o y 3 son los kilos de
huesos y carne introducidos externamente en el ecosistema, y y

es la cantidad de hierba producida por el ecosistema.

La segunda regla es utilizada para sincronizar el proceso.
- 0
r1 = [boq — bild-

e Reglas de variacion de la poblacion.

Se consideran dos casos debido a que en las especies nomadas,
la variacion de la poblacion estd influenciada por los animales de

ecosistemas externos.

o Caso 1. Especies que no son némadas (k; 4 = 0).
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¢ Machos adultos:
1=k 1) 1=k 4) 1<i<n,
To = [Xij E— Yz‘j]?a .
9ia < J < Gis
¢ Hembras adultas que se pueden reproducir:

kioki1-(1—k;j 4) ;. 1 S 7 S 4
rs = [Xiy " YY"l S
9ia < J < Gis

ki2ki1-(1—k; 4) ki 7 S ) S n
ra= Xy T —— Y%Koﬂ?a{ p <gj<;
i4 S i)5

0,5-k5 2

kis .
s = [X5; —= Y5;Y50°]), 954 < J < gs5-

0,552

re = [Xs; —>YSJY60 19, 954 <7 < G55
¢ Hembras adultas que no se reproducen:
(1—k; 2)-k; 1-(1—k; 4) 1<i<n
r7 = [Xz'j E— Y;j]&); )
9ia <9 < Yis

¢ Hembras y machos viejos que no se reproducen:

<1 <
[X lk“lY] 1_@_.n,
9i5 <] < Gip

¢ Animales jovenes que no se reproducen:

- <<
[X kia Y] 1_1._7%
1 <7< gia

o Caso 2. Especies nomadas (k; 4 = 1).

IN
I/\

)
0 = [lehs L) le(gi74—1)y'1jh§+1](1]7 S

@FLQ;—L
S
IN <.

S

IN 3

gi6,

siendo vy = 1,352/(1,352s + 6) y Dy=min{21, D+t — 1}.

1< <n,

1 = [Xyjhs — }q(gi,4—1)}/1jhz+1](1]7 9ia < J < Gigp;

D3 < s < Dy
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donde Dy=max{21, D+t — 1} y Ds=max{21, t}.

(1<i<n,
ri2 = [Xijhe = Yijhe1]), < gia < < gio,
1 <s< D,
(1<i<n,
T = [lehs &)Yljhsﬂ](fa 9ia < J < i,
| D3 <s< Dy

e Reglas de mortalidad.

o Animales jovenes que sobreviven:

1 <4 <n,

— Y; 0 17,173 V;TZ +
T14 2 ——" VT, 0<j<gis

o Animales jovenes que mueren:

1 << n,

o ™i,1 1fi1°9i,2 ' fi,2:9i, 19 ,2°0i
7“15:Yz“[]0 [Hi 192Fi 2°g QB/f,lgsz/f,2g,2];' 0<i<g
> i,3

2

)

o Animales jovenes que son retirados del ecosistema:

m;, 1<i<n,
7”165[}/27'—3))‘](1)’ 0<ij<g
< i3

o Animales adultos que no alcanzan la esperanza media de vida

y sobreviven:

1<i<n,
ki 1—my k; .
rir = Yishs [ 13— Vi Tihs 13, { gis <7 < gis,
t+1<s< D+t

o Animales adultos que no alcanzan la esperanza media de vida

y mueren:

m; o
)

[H;f'i.S'giQFi’fi,4'g'i,2B/f,i‘3.gi‘2M/fiy4.g,iy2‘/;]:7;,4 hki,4

i,a—1'78

endonde 1 <i<mn, g;3<j<gip, t+1<s5<D+t.

_ ki, ks,
T18 = Yijhs (13 T

o Animales que alcanzan la esperanza media de vida y mueren:
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rig = Yigi,eh?'élug 19 [H;fi,i‘}‘gijF’:f'i,4‘gi,2Blf7ry3~gi)2lei‘4»g7q2%?;;4471h§i,4Tiki,4};»”
en donde 1 < ¢ < n, t+1 < s < D+t y siendo
cl9 =kia+ (1 —Fkia) - (mia+ (1 —mya) - myo).

o Animales que alcanzan la esperanza media de vida y son
retirados del ecosistema:

1<i<n,

t+1<s< D+t

54 (1=kia)-(1=m; 4)-(1=m; 2)
’ —_—

k
TQO = I:}/igiﬁ hS ]17

e Reglas de requlacion de la densidad.

o Creacién de objetos que posibilitan el control del namero

maximo de animales en el ecosistema:

ror = bl ] — [biaim’g*gi’ﬂ 61[0’2*9’"71];, 1<i<n.

o Evaluacion de la densidad de las distintas especies en el

ecosistema:

Tog = [Tigma(gm*gi,s) N )\B-’ 1 S i S n.

i
o Generaciéon de aleatoriedad en el nimero de animales:
0,5 .
rog = 6 —=—a]f, 1<i<n.
0,5

roy = [ei——— N3, 1 <i<n.

o Cambio de los nombres de objetos que representan animales:

1< <n,

ros = [Vij — Zijly .
0<J<9gis

o Cambio de los nombres de objetos que representan recursos

alimentarios:

rys = [G' — G5
ro7 = [B' — Bl3F.

o8 = [M, — M];
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reg = [C' — C3.
ra0 = [H] — Hily, 1<i<n.
rsn = [F] = Fl3, 1<i<n.

)

o Reglas de alimentacion.
1<i<n,

T30 = [Zijhh Aa;Blis9i2Glie g2 ppfiT 91,2]3‘ N Xi(].+1)h§1’4[]g7 { el
t+1<s< D+t

e Reglas de actualizacion.

El objetivo de las siguientes reglas consiste en realizar una
actualizacion al final del ano. En particular, el alimento sobrante
no es tutil para el siguiente ano y, por tanto, hay que eliminarlo. Si
la cantidad de comida no es suficiente, entonces algunos animales

tienen que morir.

o Eliminacién de los huesos, carne y hierba sobrantes:
r33 = [G — M9
r3s = [M — A)3.
r3s = [B — M9
r3s = [T; — Ay, 1 <i<n.

r3r = [a; — N9, 1 <i<n.

N O

r3s = [e; — Alg, 1 <i<n.

39 = [bi]y — bi[ ]9, 1 < i < n.

rao = [Hi]y — Hi[ ]9, 1 <i <.
ra =[Fly - FEl]3, 1<i<n

o Animales jovenes que mueren por falta de comida:
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1<i<n,

9i,1 11 /1. . .
Tag = [Zy —’Hif’lﬂfQB/f“M/fz’ﬂg» { 0<j<g
< i\3

1<i<n,
0<7<gi3

1-9;1

ra3 = [Zij] —— di 9, {

o Animales adultos que mueren por falta de comida:
1<1<n,
T44 = [Zijh§1’4 LHgfi’SFi/fMB’fi’SM/fi’4]8a 9,3 < J < gi6s
t+1<s<D+t
1<1<n,

A9, S gi3 <7< gis,
t+1<s< D+t

_ k14 1791
Ty = [Zz‘jhs

El proposito de las siguientes reglas es eliminar los objetos H y

F asociados con la cantidad de biomasa dejada por cada especie.
7“46E[Hi—>)\](1], 1§z§n

rar = [F; — N, 1<i<n.

En la figura 6.2 se puede observar un diagrama de médulos que corresponde

a la dinamica del modelo disenado.

VARIATION OF POPULATION
AND  E—— MORTALITY
UPDATING
T - - l
FEEDING <«———— | DENSITY REGULATION

Figura 6.2: Modulos del modelo disenado
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6.1.2. Un simulador basado en P-Lingua

El simulador desarrollado recibe el nombre de EcoSim 2.0 Bearded Vulture
y se puede descargar de la pagina web http://www.p-lingua.org, junto
con su codigo fuente, la documentacion técnica y el manual de usuario.
Dicho simulador estd compuesto por la biblioteca pLinguaCore para realizar
simulaciones de sistemas P y por una interfaz grafica de usuario desarrollada ad
hoc para el ecosistema del quebrantahuesos. La aplicaciéon permite los modos
de funcionamiento y los casos de uso generales descritos en el capitulo anterior

para la familia de software FcoSim 2.0:

= Depuracion del modelo mediante simulaciones paso a paso, obteniendo

informacion detallada sobre cada paso de computaciéon simulado.

= Definiciéon del ntmero de pasos de computacién que corresponden a un

afio en el ecosistema.

= Definicién del nimero de afnos a simular y el nimero total de simulaciones

a realizar.

= Edicion de los pardmetros iniciales del ecosistema, tales como constantes
probabilisticas y poblaciones iniciales, asi como la posibilidad de salvar

y cargar estos datos.

= Seleccién del fichero de P-Lingua que especifica la familia de sistemas P

que modeliza el ecosistema.

» Generacion de tablas y graficas de resultados representando la evolucion

del ecosistema a lo largo de los anos simulados.

A continuacion se detallan las peculiaridades de la interfaz gréafica
desarrollada ad hoc para el ecosistema del quebrantahuesos. Cabe recordar que
existen dos tipos de usuario: el disenador que se encarga de definir, depurar y
validar el modelo; y el ecdlogo/experto que utiliza la aplicacion para ejecutar
experimentos virtuales a partir de diferentes escenarios iniciales que les puede

resultar interesantes.
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La interfaz gréafica de usuario permite al usuario ecologo/experto introducir
todos los parametros iniciales del ecosistema del quebrantahuesos, mediante
una serie de tablas de entrada implementadas con Java Swing. Todos los valores
introducidos pueden salvarse en ficheros con formato binario y extension .ec2.

Los parametros que el usuario ec6logo puede configurar son:

Poblaciones iniciales.

Cantidad de recursos de biomasa iniciales.

Densidad maxima de poblacién para cada especie.

Constantes probabilisticas asociadas a cada especie.

Como datos de salida, la interfaz presenta las tablas y las graficas de
poblaciéon media para cada una de las especies del ecosistema durante los anos
simulados, incluyendo intervalos de confianza basados en la desviacion tipica.
Las graficas presentadas en la Figura 6.1 han sido generadas por FcoSim 2.0
Bearded Vulture.

La aplicacién también genera tablas y graficas para representar la biomasa
producida por especie, afio y tipo (carne o huesos). A este respecto, se presentan
dos graficas de barras que muestran la evolucion de la biomasa total durante
los anos simulados, uno corresponde a la biomasa de huesos y otro a la de
carne. La aplicaciéon también permite la generacion interactiva de graficas,
donde el usuario selecciona un conjunto de especies productoras de biomasa,
determina un tipo de biomasa y elige una especie carronera. A partir de esos
datos, la aplicacion genera una grafica de la biomasa producida por las especies
seleccionadas a lo largo de la simulaciéon, indicando con distintos colores la
biomasa que genera cada una de las especies. Ademés, sobre esta grafica de
barras se superpone una grafica lineal indicando las necesidades alimentarias
de la especie carronera elegida. En la Figura 6.3 se puede ver una pantalla del
programa durante el proceso de generacion de graficas interactivas. Finalmente,
cabe decir que este simulador ha sido utilizado para realizar la validacion

experimental del modelo y actualmente esta siendo utilizado por los expertos
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como una herramienta de trabajo para la toma de decisiones sobre el ecosistema
objeto de estudio.

Ecosystem  Edit  Model Simulation Help

Ecosystem ' Simulation | Debug cansale |
Rasuits " Graphics |
Populations Biomass |

Total' By species |

Fyrenean Chamois (Zonel)
Red deer male (Zonel) Bearded Vulture needs (Zone 1)

Fallow Deer (Zonel)
i[ii“ iMoo

(Type——— ‘Seleced species

[Bones =] [null Zonel) =l

[Species

| Bearded Vulture (Zonal)

| Aufrany Zone 1)

|vottor zone1)

Pyrenean Chamois (Zone1)
Red Deer Female (Zonel)
Red deer male (Zonel)
Fallow Deer (Zonel)

Roe Deer (Zonel)

Ovis Orientalis (Zone1)

123456789

Years

|I Pyrenean Chamois M Red deer male o Fallow Deer  Bearded Vulture needs

aca] [Gersraa| |

P SYSTEM USER
Data: /home/ignacio/Escritorio/Trencaloslll.ec2
Model: /nome/ignacio/Escritario/Trencalosilloc0S. pli
Simulated years: 25

Simulations by year: 10

Steps by year: 11

{CEe008iRe searehiEoUR 0N eyl COMBUNNg T wANF gC LS B

Figura 6.3: La interfaz grafica de usuario de EcoSim 2.0 Bearded Vulture

6.2. Un ecosistema real relacionado con el

mejillon cebra

El mejillon cebra (Dresseina polymorpha) es un tipo de bivalvo no
comestible, que es una especie exoética invasora en muchos lugares de la
Peninsula Ibérica y Europa. Este tipo de mejillon invade los pantanos y rios,
desplazando a las especies autdctonas y provocando graves danos ecologicos y

economicos, especialmente en presas hidraulicas y tuberias, al adherirse a las
estructuras.

El objetivo de este capitulo es la presentacion de un modelo computacional

de un ecosistema relacionado con el mejillon cebra en el pantano de Ribarroja y
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gestionado por Endesa. Se trata de conocer la evoluciéon de esta especie en dicho
ecosistema con el fin de analizar posibles medidas de gestion del embalse que
permita controlar su invasiéon y amortiguar los efectos negativos que provoca

esa presencia.

El mejillon cebra tiene una esperanza de vida de 3 afios [118], con
una proporcion sexual de 1:1. La reproducciéon suele tener lugar cuando la

temperatura del agua alcanza los 15 °C aproximadamente.

En una primera fase, se producen larvas veligeras que permanecen creciendo
en la columna de agua por un periodo de 15 a 28 dias [67], tras ese periodo, los
mejillones se adosan al substrato. A lo largo del ano, el mejillon cebra presenta
dos ciclos reproductivos, siendo el primero de ellos el mas importante. En el
primer ciclo, las larvas nacen a lo largo de la primavera y pueden alcanzar
la madurez sexual antes de que comience el segundo ciclo reproductivo, que
tiene lugar al final del verano. En cualquier caso, el nimero de descendientes
depende de la edad del mejillon adulto.

Los mejillones cebra se pueden unir unos a otros formando grandes
aglomeraciones o columnas compactas que pueden alterar la vida en el
ecosistema o producir importantes danos materiales. Cuando la densidad de
estas aglomeraciones supera los 250000 individuos por m?, los mejillones que
se encuentran en la parte inferior mueren debido a que no pueden obtener

nutrientes u oxigeno del entorno.

El ecosistema objeto de estudio se encuentra en el pantano de Ribarroja,
localizado en el noreste de la Peninsula Ibérica. Se trata de un entorno natural
en donde se encuentra una gran variedad de especies autéctonas y en donde la
pesca es una de las actividades principales. Su longitud es aproximadamente
de 28 Km, su profundidad méxima es de 28 m, la minima es de 2 m y su
capacidad total es de 210 Hm?.

La presencia de Dresseina polymorpha en el pantano fue detectada a
mediados del afio 2001 [108]. La rapida expansion de este tipo de mejillon ha
acarreado graves alteraciones en el desarrollo sostenible de muchos ecosistemas,

lo que ha convertido a dicha especie en objetivo de numerosas investigaciones.
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En la actualidad los expertos han obtenido una gran cantidad de datos acerca
de dicho ecosistema real, lo cual posibilitan el desarrollo de un modelo formal

susceptible de ser validado experimentalmente.

El pantano recibe agua de otros pantanos y de tres rios. El agua mas
caliente y superficial proviene de los rios, mientras que el agua mas fria y
profunda procede de los pantanos. Tras la realizacion de exhaustivos estudios
se ha llegado a la conclusion de la existencia de 17 zonas bien diferenciadas
en el pantano, que pueden ser analizadas en base a las fluctuaciones de
temperatura. La primera consecuencia de esta estructuraciéon es que los ciclos
de reproduccion del mejillon comienzan en diferentes momentos en funcion de
las distintas zonas consideradas. En segundo lugar, hay que destacar el hecho
de que el substrato del pantano es diferente en cada zona, de tal manera que
la densidad de mejillones varia segin las zonas; por ejemplo, si un mejillon cae
en una superficie arenosa entonces no puede sobrevivir, en cambio no sucede

lo mismo con otro tipo de sustrato existente en el pantano.

6.2.1. Diseno de un modelo basado en sistemas P

En [21] se presenté un primer modelo que actualmente se encuentra en
proceso de validacion experimental. La biologia y el ciclo vital de los mejillones
en el pantano es muy compleja y, por ese motivo, so6lo se han modelizado
los procesos de reproducciéon, mortalidad, fijacion al substrato, movimiento
de larvas en la columna de agua y control de densidades. A pesar de ello,
el modelo disenado parece ser bastante prometedor, a juicio de los expertos
de Endesa S.A., una vez analizados los resultados obtenidos a partir de las

primeras simulaciones.

La temperatura del agua es un aspecto esencial para el desarrollo de los
mejillones y ha sido contemplada en el modelo. Por otra parte, también se ha
tenido en cuenta el efecto de la intervenciéon humana en la gestion anual del
pantano debido a las alteraciones que provoca el movimiento de larvas entre

las distintas zonas.
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El modelo propuesto consiste en el siguiente sistema P multientorno
funcional-probabilistico con membranas activas de grado (5,17) usando T

unidades de tiempo:
(G5 R, IL{frj: r€ Ry, 1< <17} {M;;: 0<i<4, 1<j<17})
En donde:

» El grafo del sistema es G = (V,S), donde V' = {ey,...,ei7} y los arcos

son (v,v), para cada v € V, anadiendo los representados en la siguiente

figura:

10 12 14 17

= Fl alfabeto de trabajo es:
I' = {Xsear Yoca: 1<5<6,1<¢<2, 1<a<T}U

(Wi, Qaoa: 0<d<189, 1<c<2, 1<a<T}U
{WEeps: 1<¢<2,1<a<T,1<s<17} U
(Lae: 0<d<28, 1<c<2}U {ti, t': 1<i<3}U
(Degp: 1< ¢<21<d<14,1<f<TIU{D.: 1<c<2MU
{as: 0<s<BIU {¢;: 1 <i<2}U{e;: 1<i<6} U
{fi: 1<i<5}U {t, b, M, e, f}U {n: 0<1i<153}

En donce los simbolos X e Y estan asociados a diferentes fases de la
vida del mejillon. L esta asociado a larvas y W, WE, (@ representan
mejillones nacidos en el ciclo actual. El objeto M representa las muerte
de un mejillén. El objeto D permite conocer el momento en el que la
temperatura alcanza el limite de reproduccion. El objeto ¢; es una senal
que indica el comienzo de la reproducciéon en la membrana 7. El objeto
as permite controlar la densidad de mejillones. El objeto ¢; establece el

estado actual del ciclo reproductivo.
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= Los objetos que pueden estar presentes en el entorno son los pertenecien-

tes al siguiente alfabeto:

Y={WE_ o5, Wicoa: 1<c<2, 1<a<T, 1<s<17}

» El conjunto Ry de reglas del entorno consiste en:

1<ce<2,

1<a<T

c,a,s = WEcas Wca ) - -

224, ( " )ej - ( be )es (ejaes)€S>
j#s

1<ce<2,

T23,c,a,jE<WEc,a,j)ej - (Wl,c,a )ej’ 1§(J,§T,

1<j<17

» II = (T, i, Rn) es el esqueleto de un sistema P funcional-probabilistico

con polarizacion, de grado 5, cuya estructura de membranas es: u =

[ [Tl ]2l Js[ Ja Jo-

n Hj = (F,M, an,T,{fT’j Lr e RH}7MOj;'--7Mq—Lj>7 1< ] < 17, es
un sistema P funcional-probabilistico con membranas activas de grado

5 usando 7" unidades de tiempo.

e Para cada r, r # 20,21, y cada j, 1 < j <17, f,; es una funcion
computable definida por f, ;(a) = k., paracadaa=1,2,..., T,y

k,; es un nimero real entre 0 y 1, asociado con r y j.

0 froi(a) = F(p(a),j,s), donde ¢(a) es el tipo de gestion del
pantano para el afo a (a = 1,2,...,T), y F(z,y,2) es un
nimero real entre 0 y 1 proporcionando la probabilidad de

intercambiar larvas entre entornos.

o froj(a) = F(p(a),j,0) proporciona la probabilidad de que las

larvas desaparezcan del sistema P.
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e El conjunto Ry, consta de las siguientes reglas:

Sincronizacion. En los pasos 103 y 136 se produce un proceso de

sincronizacion.

r = [mi]9 — [7i51]0, 0 <@ <151, # 103,i # 136

Simulacion de temperaturas. La senal de activacion del ciclo de
reproduccién se obtiene cuando se alcanza la temperatura adecuada;
por ello, es necesario simular la temperatura del agua. En el modelo
se considera que existen tres intervalos de temperatura: cuando
la temperatura alcanza un valor del menor intervalo, entonces un
porcentaje de mejillones adultos inicia la reproduccién; cuando
se alcanza un valor del segundo intervalo, otro porcentaje inicia
la reproduccion; y cuando se alcanzan temperaturas del intervalo
superior, entonces el resto de los mejillones en edad reproductiva
inician la reproduccién. Las reglas que regulan este proceso son las

siguientes:

f'r ] 1 < C < 27
Toc = [Dc e >‘]87 L
1<7<17
1= fpo i c<2
r3. = | D, 2c D, , - =7
3 [ ,1,1]0 { S] S 17
1<d< 14,
T4cf3:d 1 S f S 7;
Tacdf = [Dea.f ﬂﬁhtmt:&]g, 1 <ec<o
1< <17
1<d< 14,
Ir cf2:d 1 S f S 77
Tscdf = [Ded.f 2, D at1,£]0, <<
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1 <d< 14,
fr cf1+d 1 S f S 77
Toedf = [Ded,f ——t1, Degif]5, <c<2
1<j<17
1<d<14,
1*27{:21 f”"icf( —i)d S f S 9
T7edf = [Dc,d,f — Dc,d+1,f}87
1<c<2,
1< <17
1< ;
Fragrnd
Tser = [Detay —o ti,ta,8]), § 1<c <2,
1<j<17
; 1< f<7,
T9c £2:7
Tocf = [Dejas Pt Dei g0, 1<e<2
1< <17
1< <7,
fr cf1sd
10ef = [Denay —s L t1, De1 p+1)0, 1<c<2,
1< <17
1310 Frsepiinid . 1<f<T,
Ticf = [Dejay D, p+1lo, 1<e<2
1<j<17

rg =t 19 — [t)h, 1<m <3

m

ris=[t]H =%, 1<m<3

m m?

Proceso de reproduccion. El proceso de reproducciéon tiene lugar en
las membranas 1, 2 y 3, dentro de las cuales estan localizados los
objetos X .o ¥ Q.o que representan mejillones adultos y mejillones
nacidos en el ciclo previo, respectivamente. Las reglas asociadas a

este proceso son las siguientes:
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1<a<T,
n(j) < d < 180,
T4 = [Qd@a]; L} le,c,aLgfga[ ]9717 1 S & S 27
<m<3
| 1<j<1r
(1<a<T,
n(j) < d < 180,
s = [Qd,c,a];; L }/l,c,a[ ]9m 1 S & S 27
1<m <3,
[ 1<j<17
(1<a<T,
0 <d<n(j),
T = [Qd,c,a]y—; - le,c,a[ ](r)m 1 S & S 27
1<m <3,
1<y<17
1<a<T,
1<s<6
r17 = [(Xoealh — YacaLial 19, o
17 [ 77]m NeX O,C,a[]m 1§C§2,
1<m <3,
1<a<T,
<6
= [Xyealt == Yoeal 100 § - 20 2
T18 [ 77]m—> 77[]1717 1§C§2,
1<m <3,

Crecimiento de larvas. El crecimiento de las larvas se puede producir

en el entorno donde nacieron, o bien se desplaza otros entornos. Las

reglas que desarrollan este proceso son las siguientes:

0<d< 28,
T19 = [Ld,c,a - Ld+1,c,a]87 1 S a S T,
1<e<?2
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1<a<T,
Fron . 1<e<?2
ro0 = |L cao = WEcas 07 -
20 = [Lagcalg — asl o l<s<1T
1<j<17
1<a<T,
Fron
o1 = [L28,c,a LJ”\]& 1 S & S 27
1< <17
Entrada de larvas en el entorno
1<a<T
EWCCL 0 WCG,O’ B B ’
T24 Leal Jo = [Waealo {1§c§2

Mortalidad asociada con la senescencia.

1<a<T,
T25E[}/é,c,a_>M]8> { 1<e<9

Todos los mejillones entran en la membrana 4.
1 <s5<5,
26 = Yscal 13— [Yscalls 1<a<T,
1<e<?2

c<2

1<a<T,
Tor = WQ,C,UL[ ]2 - [Q3,c,a]27 { 1<

3 < d < 180,

Tog = [Qd,c,a - Qd—&—l,c,a}gy 1 S a S T;
1<e<?2

El ciclo de reproduccion no tiene lugar. En el caso de que no
se verifiquen las condiciones necesarias para el comienzo del ciclo
reproductivo, se utilizan las siguientes reglas, a fin de que el proceso

continte.

T29 = [77103 - t’1 t/2 té 77104]8
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rs0 = th [ I, — [t 1<m <3

(1< s5<6,
1 <a<
,r —XSCCL_ 1/;C(l 07 - - ’
31 [ 77]m_> y []m 1<C§2,
L 1<m<3
(1 <d <180,
1<a<T
T32 = ca;l_>Yca 9n7 -~ -
2= Quealn = Vieal I § 1202,
1 <m <3

ris=[t], —t[]%, 1<m<3

Viabilidad de mejillones asociada a la densidad de poblacion. En
este proceso, se analiza la viabilidad de mejillones joévenes y adultos.
Para los primeros, la viabilidad depende del tipo de substrato y para

los segundos, depende de su posicion.

r3s = Mias| 19 — Mi3o[b]5

ris = (A — blag @) 1 <k <17
a6 = [as]f — blasy1]], 0 < s <4

r37 = [e]f — blA]]

r3s = lei]s — bIfild, 1<i <5

739 = [fi]] = bleia]y, 1 <0 <5

r10 = leg] — b[f]]

1<a<T,
T, 9 3<d<180,
1<e<?2

Ty = [Qd,c,aa()]g - Qd-i—l,c,a[ ]
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1<a<T,
T4 = [Ys,c,aa's]g - s+1,c+(—1)c+1*“[ ]Z) 1 <s<5,
1<e<?2
1<a<T,
Irasmsi 1 S m S 3
riom = Xagal o P25 Xocalt 4 S50
1<j<17
Fragmsi
Taam = Queal |y L7>[Qd+1+(c—1)*60,c+(—1)c+1,a+(c—1)]9n7
1<a<T,
0<d< 121,
1<m<3,
1<e<2,
1<j<17
1<a<T,
h<d<121
N 0 — — 9
T45 = [Qd,c,a — Qd+1,c,a}ma 1 <m< 3,
1<e<?2

Preparacion para el principio de un nuevo ciclo. Con el fin de dar
por finalizado un ciclo y comenzar el siguiente, hay que proceder a la
eliminacion de objetos creados y a la reinicializacion de contadores.

Esto se consigue a través de las siguientes reglas:

T4 = 77152[ ]91 - 77153[}1]2

Tar = [Yseals — M| ]917 1<e<2,

1<d<121,
T48 = [Qd,c,a]zz —>M[ ]2’ 1 §C§27
1<a<T

rao = [as); — b[]%, 0<s<6
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rso = [0y — b[ I3

rs1 = [b— AJg

rsa = [t — Al

753 = [153 — 700

751 = [cily — Digpyni[cipcpyinlf, 1 <0 <2

755 = [flz — blelg

o My;, Myj, Maj, Ms;j y My, (1 <j <17) son multiconjuntos de
objetos sobre I' localizados inicialmente en las distintas regiones de

u:
1 <1 <3,
My ={X1 1}, S 1<5<17,
1<s<6

(My)e ={h,c1,e}, 1 <e<1T7

(Mo)e ={no, T1}, 1 <e <17

La informacion necesaria es la siguiente:

» Cantidad de mejillones en cada zona: ¢;;, con 1 <i <3y 1<j<17.

= Temperaturas medias a lo largo del ano: son necesarias para calcular las
probabilidades asociadas a las reglas de la 5 a la rqy.

» Porcentaje de mejillones que inician el ciclo reproductivo dependiendo
de la temperatura: fru3.m; ¥ fraam , con 1 <m <3y 1 <75 <17.
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» Cantidad de larvas viables por mejillon en funcién de la edad: g.s, con
1<e<2y1<s5<6.

= Probabilidad de que las larvas se muevan entre entornos: f.oq vfr21-
» Densidad maxima de larvas vivas en cada zona: 250.000 ind/m?.

» Edad expresada en dias en la cual se alcanza la madurez sexual: n(j),
con 1 <5 <17.

» Tipo de substrato por zona: B(k), con 1 < k < 17.

En la figura 6.4 se puede observar un diagrama de modulos que corresponde

a la dindmica del modelo disenado.

Temperature _
T First cycle: increase to reach 15 RBpl’OdUC[lOD Larvae ph‘dSB
Second cvcle: decrease to arrrive 15°C

Communication environments

Growth up to the
new cycle

ry

Mortality

Figura 6.4: Modulos del modelo disenado

6.2.2. Un simulador basado en P-Lingua

El simulador desarrollado recibe el nombre de EcoSim 2.0 Zebra Mussel y
se puede descargar de la pagina web http://www.p-lingua.org, junto con su

codigo fuente, la documentacion técnica y el manual de usuario.
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De manera analoga al resto de las aplicaciones de la familia de software
EcoStm 2.0, este simulador permite los modos de funcionamiento y los casos

de uso generales descritos en los capitulos previos:

= Depuracion del modelo mediante simulaciones paso a paso, obteniendo

informacion detallada sobre cada paso de computacion simulado.

= Definicién del ntimero de pasos de computacién que corresponden a un

ano en el ecosistema.

= Definicion del nimero de anos a simular y el nimero total de simulaciones

a realizar.

= Edicion de los pardmetros iniciales del ecosistema, tales como constantes
probabilisticas y poblaciones iniciales, asi como la posibilidad de salvar

y cargar estos datos.

= Seleccion del fichero de P-Lingua que especifica la familia de sistemas P

que modeliza el ecosistema.

» Generacion de tablas y graficas de resultados representando la evolucion

del ecosistema a lo largo de los anos simulados.

A continuacion se detallan las peculiaridades de la interfaz grafica
desarrollada ad hoc para el ecosistema del mejillon cebra. Cabe recordar que
existen dos tipos de usuario: el disenador que se encarga de definir, depurar
y validar el modelo, y el ecélogo/experto que utiliza la aplicacion para realizar

experimentos virtuales a partir de diferentes escenarios.

La interfaz grafica de usuario permite al usuario ecologo introducir los

parametros iniciales del modelo, mediante el uso de tablas:

= Poblaciones iniciales de mejillones y larvas.
= Caracteristicas fisicas del pantano.

= Valores medios de temperatura para cada zona.
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= Densidades maximas de poblaciéon para cada zona del pantano.

= Constantes probabilisticas asociadas a mejillones y larvas.

Entre las constantes probabilisticas, se incluyen las probabilidades de
desplazamiento de larvas entre distintas zonas del pantano. En la figura 6.5 se

puede ver una imagen de la interfaz grafica en el momento de la edicion de las

probabilidades de movimiento de larvas entre zonas.

Ecosystern  Edit  Model Simulation Q

c
Input ', Output ' Debug consale ',
Soil proper‘ties\
Temperature \ Mussel properties " Movement \ Areas properties \ Fopulation \ Renewal rates \ Human performances \
Larvae\]uvenile\
Low renovation | Medium renavation ', High renovation
Zone| c11] c21] c12 [ 22| c13| 23| c14] 24| c1s| 25| c16] ce6| c17| c27] cas] c1a] caa| co |
C11 0,4 0.6 0 4] 4] 0 4] 4] 0 4] 4] [} 4] 4] [} 4] 0 0|
c21 4] 1 ] 4] 4] 0 4] 4] 0 4] 4] 0 4] 4] 0 4] ] 0
12 0,01 0 0,39 08 4] 0 4] 4] 0 4] 4] [} 4] 4] [} 4] 0 0
c22 0 0,01 0 0,99 4] 0 4] 4] 0 4] 4] [} 4] 4] [} 4] 0 0
13 4] 0 0,01 0 0,33 086 4] 4] 0 4] 4] [} 4] 4] [} 4] 0 0
c23 0 0 0 001 0 0,99 0 0 o] 0 0 o] 0 0 o] 0 o] [s]
C14 0 0 001 0 0 0 039 06 0 0 0 [+] 0 0 [+] 0 0 Q
24 0 0 0 0,01 0 0 0 0,99 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0
C15 0 0 0 0 0 0 0,01 0 0,39 08 0 0 0 0 0 0 0 1]
25 0 0 0 0 0 0 0 0,01 0 0,99 0 0 0 0 0 0 0 1]
Cl6 0 0 0 0 0 0 0 0 0,01 0 039 08 0 0 0 0 0 1]
26 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0,01 0 0,99 0 0 0 0 0 s]
C17 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0,01 0 039 06 0 0 0 [v]
c27 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0,01 0 0,99 o] 0 0 o]
18 4] 4] 0 4] 4] 0 4] 4] 0 4] 4] 0 0,01 0 0,99 4] 0 o] =
Probabilities of zone movements

P SYSTEM USER

Data: /home/ignacio/dades. ec2

Model: /home/ignacio/Escritorio/Musselll. pli

Simulated years: 25

Simulations by year: 10

Steps by year: 4

0%
() 2009 Research Group on Matural Computing. http: / /www.gcn.us.es

Figura 6.5: La interfaz grafica de usuario de EcoSim 2.0 Zebra Mussel

Como datos de salida, la interfaz presenta las tablas y las graficas de
poblacién de larvas y mejillones adultos segtin la zona del pantano y el
ano simulado. En cada proceso de simulacion se ejecutan varias simulaciones
independientes y es posible consultar los resultados de cualquiera de las

simulaciones realizadas o calcular valores medios.
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Actualmente el simulador se esta utilizando para la validacion experimental
del modelo, mediante la comparacién con datos reales obtenidos experimen-

talmente por los expertos de Endesa.
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Conclusiones y lineas de trabajo

futuro

7.1. Resumen de lo desarrollado

Un marco para la modelizacién basado en sistemas P

En esta memoria se presenta un marco tebrico para la modelizacion de
fenémenos complejos basado en sistemas P; en particular, el marco se puede
aplicar a procesos biologicos, ya sean a nivel macroscopico o microscopico. La
aleatoriedad inherente de estos procesos queda capturada por la seméntica del

modelo mediante estrategias estocasticas o probabilisticas.

Un entorno de programacion para Membrane Computing

Esta memoria presenta el primer desarrollo de un entorno de programacion
para facilitar el desarrollo de aplicaciones informaticas en Membrane Compu-

ting.

Después de analizar detenidamente las diferentes aplicaciones informaticas

para Membrane Computing producidas a lo largo de diez anos, se infiere que

217
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todas ellas contienen algunos elementos estructurales en comun:

s [a definicién del sistema P a simular.
s Fl nicleo de simulacion.

= La presentacion de resultados al usuario.

En el presente trabajo se aportan soluciones generales para cada uno de los

modulos, con la finalidad de facilitar el desarrollo de futuras aplicaciones.

P-Lingua: un lenguaje de programacién para Membrane Computing

Como solucion para el problema de definicion de sistemas P, se ha
desarrollado un nuevo lenguaje de programacion. P-Lingua es un lenguaje
sencillo, debido a que su sintaxis es proxima a la notaciéon cientifica con
la cual suelen estar familiarizados los investigadores; es modular, debido
a la posibilidad de escribir programas que se componen de ciertas partes
independientes; y es paramétrico, debido a la posibilidad de usar indices,

parametros e iteradores para la definicién de sistemas P.

P-Lingua soporta diferentes modelos de sistemas P que trabajan a modo
de célula y a modo de tejido. Este lenguaje viene acompanado por una serie
de herramientas para la linea de comandos, formando un entorno completo de

programacion. Dicho entorno permite:

= Compilar ficheros de texto en formato P-Lingua a otros formatos,

consiguiendo interoperabilidad.

= Simular computaciones de los sistemas P definidos.

Al principio de cada fichero P-Lingua, se debe incluir una linea de cédigo
que especifica el tipo de modelo de sistemas P que se estd utilizando. El
compilador es capaz de identificar y localizar los errores léxico/sintacticos y

semanticos (desde el punto de vista de la programacion); por ejemplo, puede
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identificar que una regla no esta permitida en el modelo que se esta usando o

bien que su sintaxis no es correcta.

Uno de los objetivos que nos proponemos con el desarrollo de P-Lingua
es que se convierta en un estandar para la definicion de sistemas P. De esta

manera, se consiguen las siguientes ventajas:

» Los mismos ficheros que definen sistemas P pueden ser usados en

diferentes entornos de software.

= Se reduce el coste en tiempo y esfuerzo del usuario de P-Lingua a la hora

de adaptarse a nuevas aplicaciones, ya que siguen el estandar.

= Gracias al desarrollo de bibliotecas de programaciéon que procesan
el lenguaje estandar, es posible reducir el tiempo y el esfuerzo del
programador con el fin de producir nuevas aplicaciones para sistemas
P.

Cabe decir que, en el momento de escribir estas lineas, el lenguaje de
programacion P-Lingua se estd usando activamente por grupos de investigacion
de las Universidades de Sevilla, Lleida, Universidad Auténoma de Madrid,
Pitesti (Rumania) y Sheffield (U.K.).

Algoritmos de simulacién para sistemas P

Con el objetivo de anadir algoritmos de simulaciéon eficientes al marco de
P-Lingua, se han disenado varios algoritmos para cada uno de los modelos de
sistemas P soportados. Estos algoritmos reproducen una computacion paso a

paso del sistema P especificado, segiin la semantica particular de cada modelo.

En el caso de los sistemas P probabilisticos, se ha diseniado un algoritmo
eficiente basado en distribuciones binomiales que ha conseguido buenos
resultados (en términos de tiempo y memoria) trabajando con sistemas P que

232

contienen cientos de membranas, mas de objetos por membrana y méas de

10° reglas de evolucion.
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pLinguaCore: una biblioteca Java para el desarrollo de simuladores

Se ha desarrollado una biblioteca de programacién en lenguaje Java con la
finalidad de facilitar el desarrollo de futuros simuladores y su integracién con

P-Lingua. Dicha biblioteca aporta las siguientes funcionalidades:

= Lectura y analisis de ficheros que especifican sistemas P.

= Simulaciéon de computaciones de los sistemas P definidos, a través de los

algoritmos de simulaciéon considerados.

= Exportacion a otros formatos de fichero.

La biblioteca no es un producto cerrado, sino que se puede ampliar para
permitir nuevos formatos de fichero, modelos de sistemas P y algoritmos de

simulacion.

Casos de estudio
Un marco general para la modelizacién y simulacién de ecosistemas

En esta memoria se ha disenado un marco general para la modelizaciéon de
ecosistemas basado en sistemas P probabilisticos. Este marco no solamente
es teodrico, sino que se encuentra complementado de manera practica por
las aplicaciones informaéaticas desarrolladas en esta memoria. El objetivo de
dichas aplicaciones es la validacion experimental y la posibilidad de realizar

experimentos virtuales de los modelos formales desarrollados.

De esta manera, se presenta la familia de software EcoSim 2.0, que consiste
en un conjunto de interfaces de usuario sobre la biblioteca pLinguaCore,
acompanados por ficheros P-Lingua que definen los modelos. Cada uno de estas
interfaces estd disenada para un modelo de ecosistema concreto y permite a
un usuario final ecélogo la realizacion de experimentos virtuales sin necesidad
de entrar en detalles del modelo; es decir, la aplicacion se comporta como una

caja negra y realiza las simulaciones computacionales de manera transparente
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al usuario ecélogo. En este sentido, se puede afirmar que EcoSim 2.0 es una de
las primeras aplicaciones informaticas basadas en Membrane Computing para

ser usadas como herramienta instrumental en otras ramas de la ciencia.

EcoSim 2.0 también permite un modo de funcionamiento para el usuario
que disena el modelo; asi, la aplicacién se comporta como una caja blanca y
permite la simulacién de sistemas P probabilisticos paso a paso, con el objetivo

de depurar y validar experimentalmente el modelo.

El modelo que define el ecosistema a través de un sistema P es escrito en
P-Lingua por el usuario que lo disena, sin necesidad de conocer otros lenguajes

de programacion.

Las adaptaciones especificas de EcoSim 2.0 se mencionan a continuacion.

Simulacién de un ecosistema relacionado con el quebrantahuesos

El quebrantahuesos es una especie en peligro de extincion y en esta
memoria se ha desarrollado la aplicacion EcoSim 2.0 Bearded Vulture como una
herramienta de asistencia a la toma de decisiones para la gestion y conservacion
de un ecosistema real relacionado con el quebrantahuesos en la zona Pirenaico-

Catalana.

El modelo, desarrollado en colaboracion con investigadores de la Universi-
dad de Lleida y expertos en ecologia, en particular, con A. Margalida que es
una de las autoridades mundiales en el estudio del quebrantahuesos, incluye 13
especies animales y ha sido validado con datos reales de 14 anos, obteniendo

en todo caso un intervalo de confianza del 95 %.

La herramienta informaética permite alterar las condiciones iniciales del
ecosistema simulado para producir experimentos virtuales que informan acerca
de la evolucion de la poblacion media de cada especie a lo largo de los anos y
de la biomasa producida por especie y ano. También es posible la generacion
interactiva de gréaficos. El objetivo final es la formulacién de hipdtesis que
asistan a los ecologos en la toma de decisiones, tras un proceso previo de

filtrado realizado por expertos.
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Cabe decir que esta herramienta esta siendo utilizada a dia de hoy por
expertos en ecologia como asistente informatico en la toma de decisiones de

gestion y conservacion de un ecosistema real.

Simulacién de un ecosistema relacionado con el mejillén cebra

El mejillon cebra es un tipo de bivalvo no comestible, considerado como
especie invasora en muchos lugares de la Peninsula Ibérica y Europa. Este tipo
de mejillon invade los pantanos y rios, desplazando a las especies autdctonas
y provocando graves danos econdémicos en instalaciones construidas por el

hombre, especialmente en presas hidraulicas, al adherirse a las estructuras.

En colaboracion con Endesa S.A., investigadores de la Universidad
de Lleida y expertos en ecologia, se ha desarrollado el primer modelo
computacional de un ecosistema relacionado con el mejillon cebra en el pantano
de Ribarroja. Este modelo reproduce el comportamiento y la propagacion del
mejillon cebra desde su fase larvaria hasta su fase adulta, considerando factores
como la temperatura y el desplazamiento de mejillones por el pantano mediante

barcos de navegacion.

La herramienta FEcoSim 2.0 Zebra Mussel ha sido desarrollada con la
finalidad de validar experimentalmente el modelo y asistir a la toma de
decisiones sobre la gestion del pantano mediante la realizacion de experimentos
virtuales. El objetivo final es controlar la poblacién de mejillones en el pantano
a través de decisiones de gestion apoyadas por el modelo computacional y la

aplicacion informaética.

Actualmente el modelo se encuentra en su fase de validaciéon experimental

con datos reales, para lo cual se esta usando el software desarrollado.

Pagina web y licencia de software

En la pagina web http://www.p-lingua.org/ se puede encontrar
informacion técnica sobre el lenguaje desarrollado, y es posible descargar

todas las aplicaciones y bibliotecas presentadas en esta memoria junto con
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la documentacion técnica y los manuales de usuario. En la pégina se encuentra
también un foro que sirve de punto de encuentro para la comunidad de usuarios

y desarrolladores de P-Lingua, a fin de mejorar la aplicacion informética.

Todas las aplicaciones y bibliotecas informéticas presentadas en esta
memoria se encuentran al servicio de la comunidad cientifica bajo licencia

de software libre GNU GPL [125].

7.2. Lineas futuras de investigaciéon

En esta memoria se presentan los trabajos relacionados con el primer
desarrollo de un marco para la simulacion informéatica de sistemas P y, por
tanto, existen diversas formas de continuar el trabajo iniciado a través de
posibles lineas futuras de investigacion, algunas de las cuales se enumeran a

continuacion.

Ampliacién del marco de P-Lingua
Ampliacion del lenguaje de programacion

Se pretende que el lenguaje de programacion P-Lingua sea un estandar
para la definicion de sistemas P. Su sintaxis es lo suficientemente flexible como
para poder admitir sistemas P pertenecientes a la mayoria de los modelos
existentes. Actualmente soporta la definicion de sistemas P correspondientes
a varios modelos cell-like y tissue-like, para cada uno es necesario incluir una

linea al principio del fichero que especifica el modelo que se esta usando.

Se propone:

» Incluir nuevos modelos

La manera natural de ampliar P-Lingua es seguir anadiendo modelos
de sistemas P al conjunto de los modelos soportados. Para ello es

necesario adecuar la sintaxis del lenguaje para las particularidades
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de cada modelo (intentando mantener la sencillez del lenguaje) y
ampliar la biblioteca pLinguaCore para que el analizador de ficheros P-
Lingua reconozca los nuevos modelos e identifique las correspondientes

restricciones semanticas.

= Definir sistemas P por ingredientes

Otra posible manera de ampliar P-Lingua consiste en considerar que cada
modelo se compone sintacticamente de una serie de ingredientes, tales
como el uso de cargas eléctricas, permitir reglas de division, establecer

una estructura tipo célula o tipo tejido, etc.

La definicion de sistemas P segin modelos establecidos es una buena
soluciéon porque cada modelo esté bien definido desde el punto de vista
tedrico y se pueden desarrollar simuladores consistentes. Pero cierra las
puertas a la investigacion de nuevas variantes de sistemas P. Seria muy
interesante permitir de manera alternativa la definicion de sistemas P sin
cenirse a ningin modelo concreto, sino enumerando los ingredientes que

se permiten.

Para ello, se propone anadir al lenguaje nuevas sentencias que permitan
la definicion de modelos como un conjunto de posibilidades permitidas.

Y luego poder definir nuevos sistemas P de acuerdo a estos modelos.

Estos nuevos modulos de definicion de modelos podrian permitir heredar
(o extender) otros modulos existentes, de esta manera se puede partir
de un modelo conocido y realizar variaciones, incluso de manera

paramétrica.

Desarrollo de simuladores eficientes

Diseno de nuevos algoritmos y estrategias de simulacién

Existen uno o mas posibles algoritmos de simulacién para cada uno de
los modelos definidos que reproducen una posible computacién paso a paso

buscando la maxima eficiencia.
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Se propone:

= Incluir nuevos algoritmos de simulacién

Para cada nuevo modelo soportado por P-Lingua, serd necesario anadir

al marco uno o més algoritmos de simulacion.

= Desarrollo de algoritmos generales

También seria deseable que los sistemas P definidos por ingredientes
se puedan simular. En este sentido, es necesario buscar elementos
semanticos en comun y disenar algoritmos de simulacion méas generales
que funcionen para un amplio espectro de sistemas P, identificando que

ingredientes son soportados por cada algoritmo.

= Desarrollar heuristicas y estrategias para ganar eficiencia

Con la finalidad de obtener mejor eficiencia en términos de tiempo y
espacio, seria conveniente estudiar estrategias basadas en heuristicas que
permitan seleccionar una de las computaciones més cortas que seguira el

simulador, minimizando el tiempo total o la memoria consumida.

Diseno de simuladores usando High Performance Computing

La computacion de alto rendimiento High performance Computing (o
HPC) es una herramienta muy importante para la generacion de simulaciones
computacionales de problemas complejos. Para lograr este objetivo, la
computacién de alto rendimiento se apoya en tecnologias como los clusters,
supercomputadores o mediante el uso de hardware paralelo (GPUs, FPGAs).
Los sistemas P son dispositivos masivamente paralelos y, por tanto, se propone
investigar el campo de la computaciéon de alto rendimiento para el desarrollo
de simuladores eficientes.

En concreto, resulta prometedor el paradigma GPGPU (General Purpose
Graphics Proccesor Unit). Recientemente las tarjetas de video de los
ordenadores (Graphics Proccesor Units o GPUs) han desarrollado un alto nivel

de paralelismo, importantes companias como Nvidia han producido lenguajes
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de programacion y tarjetas especialmente disenadas para servir de apoyo a la
investigacion cientifica. La ventaja de usar GPUs frente a otras tecnologias
de HPC es que, por un bajo coste, se obtiene un alto nivel de paralelismo
(por ejemplo, 240 nticleos de computacion paralela en la tarjeta Nvidia Tesla
C1060).

Desarrollo de un protocolo de comunicacién para simuladores

El marco de P-Lingua permite la traduccion de ficheros de texto en formato
P-Lingua a otros ficheros que sirvan de entrada a simuladores ajenos a la
biblioteca pLinguaCore.

Seria muy interesante automatizar el proceso de envio de ficheros que
definen sistemas P a simuladores locales o remotos. Para ello, habria que
establecer algin protocolo que permita dejar a un simulador escuchando por
un canal de comunicaciones y enviarle los trabajos para recibir después las
computaciones simuladas. Este protocolo se podria estandarizar e incluir en
el marco de P-Lingua y, de esta manera, seria posible enviar la definicién
de un sistema P a un simulador remoto de manera automatica (mediante la
correspondiente traduccion al formato que acepta el simulador) asi como recibir
los resultados del mismo. Con esto se podria ganar la eficiencia de simuladores
ejecutados sobre arquitecturas de alto rendimiento sin renunciar a la sencillez
de definir los sistemas P en P-Lingua, ni tener que cargar de manera manual

el fichero que acepta el simulador remoto.

Por anadidura, este protocolo podria estar controlado por un servidor que
contenga un listado de simuladores remotos y que se encargue de distribuir la
carga de trabajo de manera mas equilibrada. Ademas, seria posible establecer
prioridades entre los diferentes trabajos de simulacion y que para cada
simulador existiera una cola de trabajos.

El protocolo se podria extender comunicando de manera jerarquica los

servidores, con el fin de poder establecer diferentes subredes de simulacion.
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Mejoras en las herramientas asociadas a P-Lingua

La biblioteca pLinguaCore esta desarrollada en Java y permite el analisis
de ficheros de texto que definen sistemas P, la simulacién de computaciones y la
exportacion a otros formatos. Asi mismo, existen aplicaciones para la linea de
comandos (usando la biblioteca) que permiten la compilacion y la simulacion

de ficheros que definen sistemas P.

Se propone:

» "Portar” a C/C++ parte del c6digo de pLinguaCore

Es posible incluir codigo C/C++ dentro de un proyecto Java para
acelerar la ejecucion de las partes de codigo que requieran mayor
velocidad de computo. Para mejorar la eficiencia en términos de tiempo
de los simuladores desarrollados dentro de la biblioteca, se propone
exportar el codigo de algunos simuladores a C/C++, e implementar
el protocolo adecuado para comunicar estos nuevos simuladores con la

biblioteca pLinguaCore.

= Mejora de los métodos de analisis de ficheros

De igual manera, existe una gran variedad de posibles mejoras de
eficiencia del analizador léxico/sintéctico incorporado en pLinguaCore.
Se propone el estudio de las posibles mejoras tales como el uso de nuevas

herramientas de generacién de analizadores, por ejemplo AntLR.

= Creacién de un interprete de ordenes para P-Lingua

La funcionalidad ofrecida por pLinguaCore puede ser accedida actual-
mente a través de la linea de comandos, cargando un fichero P-Lingua
y ejecutando simulaciones. Se propone la creacion de un interprete de
ordenes que permita al usuario la definicién de un sistema P, ya sea car-
gando ficheros P-Lingua o escribiendo directamente las instrucciones, y
la simulaciéon paso a paso de manera interactiva. Esta nueva herramien-
ta facilitara a los investigadores la creaciéon de nuevos sistemas P y el

estudio de las propiedades de diversos modelos.
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Mejoras en la modelizacién y simulacién de ecosistemas
Aplicar el marco de modelizacién a otros casos

Los sistemas P multientorno funcional-probabilisticos con membranas
activas parecen ser un marco adecuado para la modelizacion de ecosistemas,
debido a las estrategias probabilisticas, asi como a la modularidad y al caracter

discreto de este sistema computacional.

Las herramientas software desarrolladas en la memoria han servido para
facilitar la validacion experimental y para producir aplicaciones orientadas a la
experimentacion virtual, con el objetivo final de servir de asistente informéatico

al experto en el planteamiento y filtrado de hipétesis plausibles.

Como propuesta de linea futura de investigacion, se propone aplicar el
marco de modelizacién junto con las herramientas desarrolladas a otros casos
de estudio, no solamente ecosistemas, sino cualquier proceso dindmico y
complejo de la vida real en donde la estocasticidad y la interacciéon de manera

dindmica entre un gran nimero de factores sean ingredientes fundamentales.

En este sentido, existen estudios que relacionan algunos procesos econémi-
cos con el modelo presa—depredador de Lotka—Volterra. Una interesante linea
futura seria aplicar el marco de modelizacion basado en sistemas P probabi-
listicos y sus herramientas de software a la modelizacion y simulacién compu-

tacional de ciertos procesos economicos.

Mejoras en la herramienta FEcoSim 2.0

EcoSim 2.0 es una familia de software basado en P-Lingua para la
validacion experimental y experimentacion virtual de los modelos definidos.
Existe una version especifica para cada ecosistema modelizado, de tal manera
que cada una de estas versiones mantiene una interfaz grafica de usuario (GUI)
desarrollada ad hoc, siendo el elemento comin la biblioteca pLinguaCore como

motor de simulacién.

El usuario final de la aplicacion es el usuario ecdlogo y la aplicacion se



7.2. Lineas futuras de investigacion 229

comporta para ¢l como una caja negra, realizando las simulaciones de manera

transparente. Este usuario tan sélo interactia con la interfaz de la aplicacion.

El desarrollo de una nueva version de EcoSim 2.0 para otro modelo de
ecosistema, conlleva lanzar un proyecto informatico para la creacion del nuevo
GUI, siguiendo todas las fases del ciclo de vida del software (especificacion
funcional, analisis, disefio, codificacion, pruebas, puesta en servicio, etc.). Este
proceso contrasta con la enorme agilidad que ofrece P-Lingua para definir el
sistema P del modelo. Por otra parte, el proceso actual conduce a la producciéon
de muchas versiones de una familia de software, incrementando el coste de

mantenimiento.

Con el fin de agilizar el desarrollo de nuevas aplicaciones, se propone
desarrollar una nueva herramienta (EcoSim 3.0) que permita al usuario
disenador, de manera relativamente sencilla, la creaciéon de la interfaz de
usuario. Para ello, se propone establecer un método de definicién de interfaces
de usuario basado en ficheros Excel o XML. Asi, el usuario disenador no
solamente se encargaria de utilizar EcoSim 3.0 para especificar, depurar y
validar experimentalmente el modelo, sino también para el diseno y la creacion
de una interfaz grafica de usuario para la aplicaciéon final, que se entregaré al

usuario ecologo.

A este nivel de abstraccion y teniendo en cuenta que el marco de
modelizacién se puede extender a otros procesos de la vida real, conviene
resaltar que EcoStm 3.0 podria servir como herramienta en otras ramas de la
ciencia distintas a la Ecologfa. Si esto es asi, se recomienda cambiar el nombre
de FcoStm 3.0 por otro més genérico y cambiar el término de usuario ecslogo

por usuario experto.

También seria conveniente incluir en esta nueva aplicacion la integracion
con otros simuladores eficientes a través del protocolo de comunicaciones
descrito anteriormente. De esta manera, la interfaz podria comunicarse con
simuladores remotos y ejecutar simulaciones de sistemas P, con el fin de
interpretar posteriormente los resultados y mostrarlos de manera comprensible

al usuario experto.
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