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Resumen

Esta tesis presenta el diseno e implementacion de una infraestructura de com-
ponentes de software distribuidos que pueden integrarse en sistemas de workflows
destinados a la resolucion de problemas cientificos de andlisis estadistico de datos
experimentales. Concretamente, esta infraestructura permitira al usuario final inte-
ractuar con flujos de datos dentro de un ambiente grafico de soluciéon de problemas
en forma distribuida (DPSE: Distributed Problem Solving Environment). En un
ambiente grafico de este tipo, se utilizan los recursos de miltiples equipos individua-
les interconectados mediante una red (principalmente la Internet) para la solucién
de problemas computacionales a gran escala.  Con la finalidad de validar la in-
fraestructura de servicios Web construida, se resuelven diversos casos practicos en
Biotecnologia, Ingenieria Quimica y Medicina Estadistica.

Abstract

This thesis presents the design and implementation of an infrastructure of software
components to be integrated within workflows for statistical analysis of experimental
data. This infrastructure allows users to interact with data flows within a graphical
problem-solving environment in a distributed way, if need be. This kind of envi-
ronment makes possible to use multiple distributed resources reachable through the
Internet in the solution of large-scale computational problems. To validate our in-
frastructure, several practical problems from Biotechnology, Chemestry Engineering
and Statistical Medicine were solved.
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Capitulo 1

Introduccion

Recientemente, el poder de cémputo y los algoritmos informaticos para resolver
problemas cientificos han alcanzado un desarrollo considerable aportando contribu-
ciones significativas a la e-Science!. Asi también, con la proliferacién de la Internet,
la solucién de problemas cientificos puede llevarse a cabo satisfactoriamente compar-
tiendo recursos de computo distribuidos. Al mismo tiempo, los sistemas de work-
flows ? cientificos proporcionan una representacién de flujos de datos dentro de un
ambiente distribuido de solucién de problemas DPSE (Distributed Problem Solver
Environment) bastante atractiva para andlisis de datos.

Por su parte, la computacién Grid® busca cambiar la manera en la cual los
cientificos acceden recursos de computo distribuidos por medio de la creacién de una
infraestructura orientada a servicio para aplicaciones de Computacién Cientifica [19].

Un ambiente DPSE consta de un conjunto completo y conveniente de herramien-
tas para resolver problemas pertenecientes a un dominio especifico. DPSE permite:
a) definir y modificar problemas, b) escoger estrategias de solucién, c) interactuar
adecuadamente con recursos de hardware y software, asi como d) visualizar y analizar
resultados. Un usuario se comunica con un DPSE en el lenguaje propio del proble-
ma, no en el lenguaje de un sistema operativo particular, lenguaje de programacion
o protocolo de red [82].

DPSE hace uso la tecnologia méas avanzada en muchas subdisciplinas de las Cien-
cias de la Computacién para crear ambientes robustos y aplicarlos en areas especificas,
principalmente, en la ciencia, la ingenieria y la manufactura. Las subdisciplinas re-
levantes son: Computacién Distribuida y Paralela, Computacion Colaborativa, Gra-
ficacion y Visualizacién, Interaccion Hombre-Computadora, Redes Computacionales
y la Web, Programacién Orientada a Objetos, Inteligencia Artificial e Ingenieria de
Software [82].

'El término e-Science (o eScience) se usa para describir procesos cientificos demandantes de
computacion intensiva, la cual es llevada a cabo a través de redes altamente distribuidas.

2Término traducido frecuentemente en la literatura informética como diagrama de flujo o flujo
de trabajo

3La Grid es una infraestructura compuesta de un conjunto de recursos computacionales poten-
cialmente compartidos, distribuidos, heterogéneos y auténomos



Capitulo 1: Introduccion

Los principales ambientes de workflows para resoluciéon de problemas cientificos
actualmente en pleno desarrollo son (Capitulo 2):

1) Triana[77]: realiza tareas de procesamiento de senales, de texto y de imédgenes.

2) Ptolemy[81]: modela, simula y disena sistemas concurrentes, de tiempo real
y embebidos.

3) Kepler[78]: se utiliza para en disefio de workflows en las dreas de Astrofisica,
Ecologia y Geologia. Se basa en el proyecto Ptolemy:.

4) SciRUNI|79]: realiza andlisis de imdgenes biomédicas.

5) Taverna[41]: facilita el uso y la integracién del creciente nimero de bases de
datos y herramientas bioinformaticas en la Web.

1 Agentes de software

En la Web, asi como en ambientes dedicados, el paradigma de sistemas distribui-
dos basados en agentes esta evolucionando. Los agentes son instancias activas que
pueden moverse a través de la red y ser ejecutados en una localidad diferente a su
sitio original. Los agentes ofrecen ventajas que idealmente corresponden a los reque-
rimientos de gestion descentralizada y flexible de workflows. Los agentes reducen
el trafico en la red, puesto que se ejecutan donde estan los recursos, esto es, en un
escenario de workflow el control necesario toma lugar en la maquina del cliente y
no mediante una interaccion con el servidor central. La descentralizacién heredada,
consigue una gran robustez en la red y disminuye las fallas en el servidor. La tec-
nologia de agentes permite desacoplar en gran medida a los clientes del servidor de
workflows [11].

La Inteligencia Artificial Distribuida [12] es un subcampo de la IA dedicada al
estudio de las técnicas y el conocimiento necesario para la coordinacién y distribucién
de las acciones en un entorno con multiples agentes. La Resolucion Cooperativa de
Problemas Distribuidos (CDPS, Cooperative Distributed Problem Solving) es una
area de la TAD que estudia cémo un conjunto de agentes cooperan para dividir y
compartir tareas acerca de una problemética y del desarrollo de la soluciéon. A conti-
nuacién, se describen los sistemas basados en componentes (o agentes) de software
distribuidos.

1. Descripcion, descomposicion y asignacion de tareas: la descripcion debe incluir
la informacién sobre las caracteristicas y los atributos del problema asi como
del dominio y del entorno del problema. Una vez dada la descripcién de una
tarea, la descomposiciéon de ésta y asignacion de subtareas a multiples agentes
debe tener en cuenta la capacidad y recursos disponibles de los agentes para
realizarla.
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Bond y Gasser [13,14] han identificado varias dimensiones utilizadas cominmen-
te para realizar la descomposicién de un problema:

= Nivel de abstraccion: los agentes que actian para resolver problemas pue-
den ser asociados a un nivel de abstraccion del problema. La descompo-
sicién del problema en niveles de abstraccion proporciona una buena base
para la descomposicion de tareas [15,16].

= Control y dependencias: las tareas se descomponen tomando como princi-
pio la reduccion de las dependencias de datos o control entre tareas, de
forma que se limite la comunicaciéon. La dependencia de los datos puede
ser semantica, temporal o con respecto a la distribuciéon de los datos de
entrada. Por ejemplo, en una red de sensores [15], cuando se distribuye
una tarea, suele ser necesario introducir tareas de control para coordinarla.

= Divisién funcional/producto: la descomposicién funcional agrupa a los
componentes que realizan funciones similares, mientras que la divisién
por productos agrupa a los que trabajan en la produccién de un mismo
producto.

= Para evitar cuellos de botella, debe evitarse que una tarea sea resuelta por
un sélo componente.

= Optimizacion de recursos: con la finalidad de evitar sobrecargas de comu-
nicacién y coordinacién, es necesario una buena gestion de los recursos
compartidos.

Las técnicas mas empleadas para dividir automaticamente las tareas por parte
de los agentes son:

= Tareas inherentes divisibles: la propia descripcion de la tarea incluye en
si su descomposicion.

= Descomposicién por el programador.

= Planificacion jerarquica: las tareas se definen en forma de planes que sa-
tisfacen objetivos y dan lugar a arboles Y-O. Un plan contiene subplanes.

= Agregacion de subtareas: enfoque ascendente en vez de enfoque descen-
dente en la descomposicién.

2. Comunicacién: los agentes mejoran su coordinacién gestionando qué, cémo y
cudndo deben comunicarse entre si [13]. Mediante la comunicacion, los agentes
adquieren el conocimiento necesario para actuar con una visiéon no soélo local,
sino con un alcance mayor y sincronizarse con todos los agentes que integran
el grupo. Sin embargo, una comunicacion excesiva puede dar lugar a que la
sobrecarga de comunicacion sea mayor que el trabajo efectivo realizado. Se
distingue un amplio rango de formas de comunicacién [16], que van desde la
ausencia hasta la comunicacion de alto nivel y la interaccion hombre maquina.
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Por otra parte, los agentes de software que componen un workflow presentan
relaciones temporales [38]. Estas relaciones determinan el curso del flujo de datos
dentro del workflow, esto es, la manera en que éste se ejecuta. A continuacion, se
describen estas relaciones temporales y se muestran en la Figura 1.1.

(a) Secuencia: se presenta cuando un componente debe ejecutarse después que el
anterior se ha completado. En nuestro ejemplo, el componente B puede ejecutarse
solo cuando el componente A ha completado su ejecucion y, a la vez, B debe de
concluir antes de que el componente C pueda activarse.

(b) Concurrencia: requiere que varios componentes se ejecuten concurrentemente.
Ambas tareas B y C se activan en el momento en que el componente A termina su
ejecucion.

(c) Sincronizacién: requiere que varias actividades concurrentes terminen para
dar inicio a otra nueva actividad. En nuestro ejemplo, el componente C se ejecuta
solo después que los componentes A y B terminan.

(d) Seleccién exclusiva: se presenta cuando después de haberse completado la eje-
cucién de un componente A, ya sea B o C pueden ser activados.

(e) Empalme: se presenta cuando alguno de varios componentes que se ejecutan
concurrentemente termina primero; en el ejemplo C se ejecuta cuando A o B ter-
minan.

(f) Disyuncién: se construye para escoger varios alternativas de un conjunto. En
nuestro ejemplo, una vez que A termind, se podria ejecutar B o C o ambos.

(g) Combinacién miltiple: permite la activacién multiple de un componente y no
requiere sincronizacién después de la ejecucién de tareas concurrentes. Una vez que
A termina, los componentes B y C se ejecutan concurrentemente. Cuando alguno
de ellos termina primero, digamos B, entonces el componente D se activa; luego,
en el momento en que C termina, D es activado nuevamente.

(h) Discriminacién: espera a que un numero de componentes termine antes de
ejecutar al siguiente; luego, espera a que el resto de los componentes terminen sin
ejecutar ninguna accién.

(i) Barrera de sincronizacién: supdéngase que se cuenta con M componentes de
los cuales N (N < M) se ejecutan concurrentemente y tienen que alcanzar la ba-
rrera antes que la siguiente tarea sea activada. En nuestro ejemplo, cualesquiera 2
de los 3 componentes A, B, o C deben de terminar antes de poder ejecutar E.
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(j) Aplazamiento: es similar a la seleccién exclusiva del inciso (d) pero esta vez
la seleccion no es explicita y las condiciones de ejecucién del workflow determina
qué rama tomar.

(a)

@ © ®

@

Figura 1.1: Relacién temporal de un workflow

2 Modelo de un workflow

Un agente es un programa que realiza una funcién de control [38].
La Figura 1.2 muestra un modelo donde:

(i) El motor del sistema de workflows es un agente responsable de coordinar su
funcionamiento.

(ii) Cada componente individual es ejecutado bajo la supervisién de un agente de
control.
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Figura 1.2: Coordinacién del workflow a través del motor de nivel superior

El aspecto de la coordinacién del funcionamiento del workflow abarca tanto la
capa de proceso como la de recursos. El modelo presentado en la Figura 1.2, delega la
supervision de las tareas especificas de cada componente a los agentes de control. Esta
estrategia mantiene el trafico de la red al minimo puesto que las decisiones especificas
a cada tarea se toman localmente reduciéndose el tiempo para completarlas.

Este modelo facilita el diseno de motores genéricos de workflows y promueve
una actuacion jerarquica con multiples motores coordinando diferentes aspectos del
workflow.

Una actuacién jerarquica de workflow es mas escalable (ver la Figura 1.3).
El proceso de toma de decisiones descentralizado limita el trafico y disminuye el
tiempo de decision. En este modelo, el motor del nivel superior provee el proceso
de coordinacién total y coopera con los motores independientes para la asignacion de
recursos.

La Figura 1.3, muestra dos niveles de jerarquia consistentes en un motor de nivel
superior y varios motores individuales que coordinan la ejecucién de un subconjunto
de componentes. Para workflows mas complejos se consideran jerarquias multicapa.

La Figura 1.4, muestra el ciclo de vida de los agentes involucrados en un modelo
de workflow jerarquico para un caso que incluye cinco tareas, A, B, C, D y E,
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Figura 1.3: Coordinacién jerarquica del workflow

dos motores independientes, AB y CDE, y un motor de nivel superior. El motor
de nivel superior del sistema de workflow se activa en el tiempo tg y, a la vez,
dispara la ejecucién de los dos motores independientes en los tiempos t; y t4, en
respuesta a un evento de activacion de la primera tarea en cada grupo. Las maquinas
independientes son desactivadas por el motor de nivel superior cuando todas las tareas
se han completado en los tiempos t5 y t; respectivamente.

Taverna

Taverna es un ambiente distribuido grafico de resolucién de problemas pertenecien-
te a ™Grid Project *. Taverna permite construir workflows de procesos complejos
combinando componentes localizados tanto en maquinas locales como remotas, ejecu-
tar estos workflows con sus propios datos y visualizar los resultados. Un componente
de software es una funcién, un procedimiento o un método ofrecido por un servicio
Web. En el ambiente de Taverna, cada componente de software se representa por
medio de un icono reusable etiquetado con el nombre de la funciéon que realiza. Los
servicios Web son aplicaciones distribuidas accesibles desde cualquier sitio Web. De

4mYQrid es el proyecto dentro de la e-Science que da soporte a las diferentes plataformas de
cémputo en las cuales se realizan diversas aplicaciones cientificas, como el diseno y la ejecucién de
s y
workflows, asi como la administracién de datos y metadatos.
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Figura 1.4: Ciclo de ejecucion de un workflow jerarquico

esta manera, un workflow es un diagrama de flujo construido mediante la conexion
de las entradas y salidas de estos iconos. Taverna es un proyecto de software abierto
que permite principalmente: programar en forma grafica a cientificos (que no cuen-
tan necesariamente con experiencia en programacién), compartir e integrar recursos
diferentes en un solo andlisis, realizar varias aplicaciones al mismo tiempo y anadir
acciones de coordinacién a las aplicaciones (Capitulo 2).

Taverna se concibié en un principio para facilitar el uso y la integracién del cre-
ciente numero de bases de datos y herramientas bioinforméaticas en la Web [2]. Por
lo que existe una amplia gama de servicios disponibles para la Bioinformética (por
ejemplo, para obtener alineamientos de proteinas, secuencias de ADN, etc). Algunos
de los organismos que proveen estos servicios son el INSDC (International Nucleotic
Sequence Database Collaboration), el EMBL-EBI (European Bioinformatics Insti-
tute), el NCBI (National Center for Biotechnology Information) y el DDBJ (DNA
Databank of Japan). Sin embargo, recientemente, investigadores de otras disciplinas
han encontrado en Taverna una herramienta grafica atractiva en la cual desarrollar
aplicaciones. Tal es el caso de la Quimioinformatica y la Imagenologia Médica [1][2].
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La primera versién de Taverna aparece disponible en el mes de febrero de 2003 co-
mo un proyecto orientado a satisfacer los requerimientos de bidlogos en la comunidad
cientifica del Reino Unido, con la participacion del Instituto Europeo de Bioinforméti-
ca (EMBL-EBI) y de varias universidades inglesas, principalmente la Universidad de
Manchester [41]. Taverna provee un entorno independiente del Sistema Operativo.
Para febrero de 2006, el nimero de descargas de Taverna alcanzo la cifra de 14,000
[2].  Para febrero del 2007, esta cifra aumenté a 31,747 [41]. En sélo un aio se
increment6 el 126.7%. La versién actual de Taverna (julio del 2007) es la 1.5.2.

3 Motivacién y justificacion

La motivacion principal para este trabajo de tesis consiste en desarrollar una
infraestructura de componentes de software para tratar datos obtenidos experimen-
talmente con un enfoque diferente al que se ha usado tradicionalmente. Una in-
fraestructura para Computacién Cientifica aplicada a la resoluciéon de problemas de
analisis estadistico de datos experimentales que aproveche recursos de cémputo dis-
tribuidos y que permita interactuar con flujos de datos en un entorno grafico. Esto
presenta varias ventajas respecto a otras herramientas o paquetes de software que
realizan cdlculos estadisticos (como Stata®, SAS®, Minitab”, GenStat®, etc), por
ejemplo, la visualizacion de todos los componentes del proceso solucion, asi como del
comportamiento general del mismo. Taverna no se limita al simple hecho de crear
diagramas, sino que es capaz de asociar funcionalidades a cada nodo del diagrama de
flujo de manera que ejecute realmente cada paso del proceso. Nuestra infraestructu-
ra permite disenar, ejecutar y compartir workflows de anélisis estadisticos como un
nuevo enfoque de resolucién de problemas. Toda esta infraestructura tiene como fina-
lidad incrementar la robustez de la capa de recursos dentro de la arquitectura de capas
de la plataforma Taverna, poniendo a disposicion del usuario cientifico servicios Web
para el analisis estadistico de datos experimentales. De esta manera, el cientifico
s6lo necesita saber las direcciones de Internet URL (Uniform Resource Lacator) de
los servicios Web con las aplicaciones que requiere para construir el workflow de un
experimento o andlisis. La ejecucion del workflow es transparente para el usuario.

4 Planteamiento del problema

La aplicacién propuesta se enfoca en el tratamiento de datos suministrados por
cientificos de diversas areas para encontrar la solucion de problemas de anélisis de
datos utilizando recursos de software distribuidos en la Web. Taverna proporciona la
tecnologia que nos permite, precisamente, conjuntar los recursos de software reque-

Shttp://www.stata.com
Shttp://www.sas.com
"http://www.minitab.com
8www.vsni.co.uk/products/genstat /
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ridos en un entorno grafico. Utiliza los recursos de multiples equipos individuales,
interconectados mediante una red (principalmente la Web) para la solucién de pro-
blemas computacionales a gran escala. Esto significa que nuestra implementacion
debera ser capaz de aprovechar las ventajas que supone disponer de multiples com-
putadoras interconectadas, modelando una arquitectura de ordenador virtual, que
nos permite distribuir la ejecucion de los procesos a lo largo de estas infraestructuras
paralelas. Fundamentalmente, la idea consiste en tener servicios en la Web defini-
dos y organizados de tal manera que nos facilite su descubrimiento, integracién y
reutilizacion en multiples aplicaciones.

Objetivo

Esta tesis tiene como objetivo, la implemetacién de un entorno de servicios Web
con componentes de software disenados para realizar aplicaciones de analisis estadisti-
co y de andlisis de varianza de datos experimentales, los cuales pueden ser integrados,
reutilizados y compartidos para construir workflows en la plataforma Taverna.

Estos servicios Web ofrecen componentes de software distribuidos para realizar
analisis estadistico de datos experimentales, aprovechando las ventajas de multiples
computadoras interconectadas a través de una red, especialmente la Internet, pa-
ra realizar multiples cédlculos simultaneamente mediante la divisién de tareas en la
plataforma grafica de Taverna. Tales recursos consistiran de procedimientos para
obtener, por ejemplo: las medidas de tendencia central y de dispersién, la ecuaciéon
de regresién y su grafica, el coeficiente de correlacién, la prueba t de Student, etc.

Con la finalidad de validar nuestra implementacién, resolvemos problemas de
analisis de datos en diversas disciplinas, primero de manera conceptual (desde un
nivel de abstraccién especifico al tipo de problema) y en seguida, por medio de
nuestra aplicacién para mostrar su funcionalidad, asi como sus ventajas.

Metodologia

Para cumplir con nuestro objetivo, llevamos a cabo la siguiente metodologia:

1. Diseno e implementacién de funciones de transformaciéon de datos en
cualquier formato.

La meta en esta fase, es disenar y crear servicios que permitan la lectura de ar-
chivos de datos de entrada en diversos formatos y en cualquier disposicién. Por
ejemplo: archivos con matrices de datos, archivos binarios en formato Integer
y sistema Big Endian, etc (Capitulo 3).

2. Desarrollo de métodos estadisticos que sean invocables desde Taverna.

En esta fase nuestra meta es el diseno y desarrollo de servicios destinados a la
resolucion de problemas de analisis estadistico de datos caracteristicos en diver-
sos campos de la ciencia. Los métodos que incluiran estos servicios seran, entre
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otros, aquellos para calcular: las medidas de tendencia central y de dispersion,
el coeficiente de correlacion, la varianza, la varianza conjunta, la ecuacién de
regresion, el error estimado para la pendiente, la prueba t de Student para la
varianza conjunta y la correlacién, etc (Capitulos 4 y 5).

3. Diseno e implementacion de un método para graficar la linea de re-
gresion.

Se implementara un servicio que permitira graficar la ecuacién de regresion,
asi como la dispersién de los datos de entrada (Capitulo 5).

4. Desarrollo de los métodos para el analisis de varianza de muiltiples
medias.

Hemos desarrollado servicios con los métodos caracteristicos para realizar andli-
sis de varianza de multiples medias obtenidas a partir de datos experimentales.
Estos métodos son: el método de Tuckey y el método de la diferencia significa-
tiva minima LSD (Less Significant Difference) de Fisher (Capitulo 4).

5 Contribuciéon

Nuestras contribuciones son servicios Web agrupados en 4 niveles principales de
acuerdo a la aplicacion para la cual fueron diseniados. A su vez, cada servicio Web
cuenta con varios métodos de objetivo especifico. Estos niveles forman un entorno
de servicios Web al que hemos llamado: Tavlab (Capitulo3). Tavlab se muestra en
la Figura 1.5.

= Kl nivel I agrupa los servicios Web disenados para recibir archivos de datos
experimentales. Estos servicios cuentan con métodos para lectura de datos de
entrada sin importar su disposicién y codificacién (ascii o binaria) en el archivo,
y los presentan a la entrada de un workflow en forma adecuada (arreglo tipo
string de datos) para su procesamiento.

= En el nivel II se encuentran los servicios Web disenados con métodos propios de
la Estadistica Descriptiva y del analisis de varianza de datos experimentales.

= En el nivel III se crearon servicios Web con métodos para realizar las operaciones
aritméticas de la raiz cuadrada, elevar al cuadrado y valor absoluto. Estas
operaciones se utilizan con frecuencia en los calculos estadisticos, por ejemplo,
la desviacion estandar se obtiene al aplicar la raiz cuadrada a la varianza.
Esta organizacion permite que la construccién de workflows estadisticos sea
mas clara y directa. En este mismo nivel III, se incluyeron los servicios que
implementan las tablas estadisticas empleadas en los calculos de analisis de
varianza y las pruebas de Tukey y de la diferencia significativa minima LSD
(Less Significant Difference) de Fisher.
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Figura 1.5: Recursos de servicios Web en Tavlab

= En el nivel IV se encuentran los servicios destinados a graficar la linea de regre-
sién sobre la dispersion de los datos, asi como las tablas de resultados corres-
pondientes al analisis de varianza y las pruebas de Tukey y de la diferencia
significativa minima LSD (Less Significant Difference) de Fisher.

Para implementar los servicios Web del entorno Tavlab se requirié conocer y apli-
car los estandares abiertos (Capitulo 3):

1) Lenguaje de marcado extensible XML (eXtensive Markup Language): estruc-
tura la informacion que se envia.

2) Protocolo simple de acceso a objetos SOAP (Simple Object Access Protocol):
permite intercambiar los mensajes entre el cliente y el servicio Web.

3) Descriptor de activacion de servicios WSDD ( Web services Deployment Descrip-
tor): activa los componentes de software (métodos) ofrecidos por los servicios
Web.
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4) Lenguaje de descripcion de servicios WSDL (Web Services Description Lan-
guage): describe los componentes de software ofrecidos por los servicios Web.

También fue necesario instalar un servidor Apache-Axis para utilizarlo como con-
tenedor de servicios Web. La instalacién de Apache-Axis y Taverna se describe en
el Apéndice A.

Para realizar los programas de las aplicaciones estadisticas ofrecidas por los servi-
cios Web fue indispensable conocer con profundidad los paradigmas de la programa-
cién orientada a objetos, en particular del lenguaje Java. Un aspecto importante de
nuestra investigacion se centrd, precisamente, en la programacién en lenguaje Java
de aplicaciones que generaran graficas para mostrarlas en Taverna.

Para mostrar como utilizar nuestro entorno Tavlab se resolvieron problemas de
analisis estadistico y de analisis de varianza de datos experimentales en los campos
de la Biotecnologia, la Quimiometria y la Medicina Estadistica (Capitulos 4 y 5).

La Biotecnologia es el campo del conocimiento que integra el uso de las ciencias
de la Bioquimica y la Microbiologia con la ingenieria para llevar acabo aplicaciones
controladas y deliberadas de las capacidades de agentes biolégicos, (microorganismos,
cultivos celulares, etc) para uso industrial [24].

La Quimiometria es la disciplina quimica que se enfoca en la aplicacién de métodos
matematicos o estadisticos sobre datos quimicos [27].

La Medicina Estadistica se apoya en métodos estadisticos para la investigacién
de los mecanismos de la enfermedad (Patologia Humana) y del rendimiento de los
procedimientos de diagnéstico y tratamiento [20].

Caso de estudio:

Para la Ingenieria Quimica, la cinética de una reacciéon debe ser conocida si se de-
sea hacer un diseno satisfactorio para equipo en el cual esas reacciones sean eficientes
en la escala industrial. Por supuesto, si la reaccion es lo bastante rapida para que el
sistema esté esencialmente en equilibrio, el diseno es muy simplificado y solamente la
informacién termodindmica es suficiente.

El estudio de la cinética de una reaccion comienza con la determinacion de la
velocidad de reacion, para mas adelante llevar a cabo el estudio del mecanismo de
la velocidad de reaccion. La prediccion y conocimiento de esta ultima se deduce
a partir de varios modelos posibles, estableciendo las ecuaciones cinéticas globales
y comprobando si se ajustan a los resultados experimentales. De tal suerte que
la Cinética Quimica puramente tedrica estd limitada por el grado de certeza de la
estimacion de los resultados obtenidos experimentalmente.

A continuacién, se muestra como se utilizaran los componentes de software de
esta infraestructura mediante la resolucion de un problema en Ingenieria Quimica.
Se presenta primero su descripcién, después su solucién tradicional, y en seguida, su
solucién bajo el enfoque de workflow.
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Ejemplo:

En una serie de experimentos para la determinacion de estano en productos ali-
menticios, las muestras fueron llevadas a ebullicién con 4cido clorhidrico (HCL) a
reflujo para diferentes tiempos. Los resultados se presentan en la Tabla 1.1 [27].
Se desea aplicar la prueba t de Student a la diferencia de las medias muestrales.

Tiempo de reflujo (min) || Estafio encontrado (mg Kg~')

30 55, 57, 59, 56, 56, 59
75 57, 55, 53, 59, 59, 59

Tabla 1.1: Resultados de la determinacién de estano

Solucion tradicional:

Primero, se obtienen las medias para los dos tiempos:

1 342
M,=—> D, =-—=57.00 Kg! 1.1
¥ ; - mg Kg (1.1)
N
1 347 .
M, =+ ZDW = =57.83 mg Kg (1.2)

Luego, se encuentra la varianza respectiva a cada tiempo:

N
1 14.00
V,= —— D, — M,)?= """ =280 Kg! 1.3
N1 ;:1( ) 5 mg Kg (1.3)
R 12.83
o § : 2 . o -1

A continuacién, se calcula el valor conjunto para la varianza:

(N, — DVa+ (N, — 1)V, (5 x 2.80 +5 x 2.57) B
Ve (N, + N,) — 2 10 685 mg kg (1)
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Finalmente, se obtiene el valor t de Student:

M, — M,  57.00—57.83
t= v = —0.88 (1.6)

Ve 4 Ve 1 1
@/Nr—l—Ny 1.64 s

Soluciéon de acuerdo con el enfoque de workflow

Para este problema se crea el workflow que se muestra en la Figura 1.6 y se guarda
en la plataforma Taverna. Las entradas del workflow son los datos correspondientes
a la determinacion de estano para los tiempos de reflujo que se muestran en la Tabla
1.1. A su salida se obtendra el resultado de aplicar la prueba t de Student a la
diferencia de las medias muestrales. Este resultado deberd corresponder al que se
obtuvo mediante la solucién tradicional.

¢+ Tools Workflows Advanced Help
Design H = Resultis |l ey, DISI:I:I'\.-'EI' \E;
|_-E| Sa\fe dlagram @ Re fresh | 5 Configure diag

Workflow Inputs

[ Sn_tiempot || Sn ﬂempge ]A

| recibe_Los Datos || meiba Lns Datos1 ]
media \ aT
varianzal

var_Conjunta

Workflofw Outputs

| student t Ve

Rendering done.
K| i [ T®

Figura 1.6: Workflow para la prueba t de Student

Cinvestav Departamento de Computacién



Capitulo 1: Introduccion

En el siguiente diagrama (Figura 1.7) se presentan las etapas por las que atraviesa
el flujo de datos en un workflow. El diagrama detalla los estados de invocacién
de servicios, asi como la eventualidad de abortar la invocacién. En la etapa (I) se
verifica que los datos existan a la salida del componente de software que alimenta al
workflow. Si los datos estan en el estado listos, entonces, se pasa a comprobar que
éstos sean del mismo tipo que los requeridos por el servicio de la etapa siguiente.
Por lo que los datos pasan al bucle senalado con la letra A en el diagrama. Si los
datos son del mismo tipo, se invoca al siguiente servicio. En caso de que se presente
algin error en la invocacion o el nimero de intentos para invocar el servicio se agote
(timeout) se abortard la ejecucién del workflow. En caso contrario, la invocacién
sera completada y el servicio regresard un resultado (en el punto sefialado con la letra
B) que se utilizara para alimentar la siguiente etapa.

7N TN
{ Datos X - +{ Datos Y )
P M in0 in0 | Nt
\{b‘ﬂrgr/‘q—l esperar datos Y L,'_l
si A
; @, | O, 0
‘ ) «—®
o [ 10 return0] return0
&) «—( datoslistos )t— S - & )/ | O p{ datoslistos )

no ﬁpos
si

invocar

(I

(1)

abortar
( Completo
------------------------- W)
an . ©
Fe""“’“ WebT Resultado ) "
| WSD! o b L
ANg—— .
& D (VD)

Figura 1.7: Diagrama con los estados para la invocacién de un servicio

Este mismo proceso de verificacion continuara para cada componente en todas las
demads etapas hasta obtenerse el resultado final del workflow completo.

Para construir un workflow el usuario debe referirse al Apéndice A conteniendo
las descripciones de los iconos representativos de todos los métodos implementados.
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En el problema anterior, los componentes de software distribuidos que forman el
workflow pueden provenir de diferentes sitios ubicados en el ciber espacio, permi-
tiendo comparticion de recursos tanto de hardware como de software. Ver Figura
1.8.

» Tools Workflows Advanced Help
Design | = Results +, Discover
1= Save diagram » Refresh < Configure diagi
| Workfow Inputs 5 S
: 1
I Sn_tiempol || Sn_ nempaa ]ﬂ 5
s % 7 Cinvestav
S recibe_Los_Datos I recibe_Los Datosi l : . Zacatenco
A ek |
Cinvestav ﬂ\ ra
Guadalajara varianza | /] varianzal
n‘_\g{ : S e S
S,
TR Cinvestav
........ == Monterrey

Workflop Outputs

| student_t Ve

Rendering done.
[] — »

Figura 1.8: Los servicios pueden ser invocados desde diferentes sitios

6 Organizaciéon de la tesis

En el Capitulo 2 describimos las principales tecnologias o paradigmas en los cuales
se basan los ambientes graficos de workflows: servicios Web, workflows cientificos y
la arquitectura de capas [38]. Se introducen las plataformas graficas més sobresalien-
tes para workflows cientificos actualmente en pleno desarrollo: Triana [77], Ptolomy
[81], Kepler [78], SciRUN [79] y Taverna [41]. La dltima parte del Capitulo 2 se
dedica a conocer los detalles mas importantes de la plataforma Taverna relevantes a
nuestra implementacion.

En el Capitulo 3 describimos Tavlab, nuestro entorno para analisis estadistico de
datos basado en workflows con Taverna.

En el Capitulo 4 explicamos céomo utilizar Tavlab para llevar a cabo el anélisis
de varianza, y aplicar las pruebas de Tukey y de Fisher a datos experimentales en el
campo de la Biotecnologia.
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En el Capitulo 5 explicamos céomo utilizar Tavlab para realizar el analisis es-
tadistico de datos experimentales en los campos de la Quimiometria y la Medicina
Estadistica. El grado de dificultad de los problemas propuestos aumenta gradual-
mente con la finalidad de hacer mas intuitiva la utilizaciéon de nuestro entorno Tavlab.

En el Capitulo 6 exponemos las conclusiones y el trabajo futuro de este trabajo
de investigacion.
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Taverna

Taverna es un ambiente grafico distribuido de resolucién de problemas que permite
construir workflows' de procesos complejos mediante métodos ofrecidos por servicios
Webl1]. Taverna se concibié en un principio para facilitar el uso e integracion del
creciente nimero de bases de datos y herramientas bioinformaticas en la Web[2].
Recientemente, investigadores de otras disciplinas han encontrado en Taverna una
herramienta grafica atractiva en la cual desarrollar aplicaciones. Tal es el caso de la
Quimioinformatica, la Imagenologia Médica y los Sistemas Biolégicos[1][2].

La primera version de Taverna aparecié disponible en el mes de febrero de 2003
como parte del proyecto "™ Grid*> orientado a satisfacer los requerimientos de la
comunidad cientifica del Reino Unido, con la participacion del Instituto Europeo
de Bioinformatica (EMBL-EBI) y de varias universidades inglesas [3]. El proyec-
to "™ Grid surge a finales del ano 2001 dentro de la e-Science para dar soporte a
las diferentes plataformas de computo distribuido en las cuales se realizan diversas
aplicaciones cientificas, como el diseno y ejecucion de workflows, asi como la admi-
nistracion de datos y metadatos. El término e-Science se introduce en el ano de
1999 en Inglaterra para describir procesos cientificos demandantes de computacién
intensiva, la cual es llevada a cabo a través de redes altamente distribuidas.

En la Seccion 2.1 se introducen las caracteristicas de los ambientes graficos de
workflows, en la Seccion 2.2 se explica como crear, ejecutar y guardar un workflow
en Taverna, en la Seccion 2.3 se explica cémo realizar busquedas semanticas de ser-
vicios Web con Feta [4][5] y en la Seccion 2.4 se introduce PeDRo [6], herramienta
para captura y publicacion de servicios Web.

ITérmino traducido frecuentemente en la literatura informéatica como diagrama de flujo o flujo
de trabajo
Zhttp://www.ebi.ac.uk/collab/mygrid
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2.1 Ambientes graficos de workflows

En esta secciéon describimos las principales tecnologias o paradigmas en los cuales
se basan los ambientes graficos de workflows: servicios Web, workflows cientificos y
la arquitectura de capas [38]. Asi también, se introducen las plataformas graficas
mas sobresalientes para workflows cientificos actualmente en pleno desarrollo: Triana
[77], Ptolomy [81], Kepler [78], SciRUN [79] y Taverna [41].

2.1.1 Servicios Web

Dada la popularidad adquirida por Internet en las ultimas décadas, fueron de-
sarrollandose intentos para permitir que sistemas heterogéneos pudieran mantenerse
conectados a la Web intercambiando informacion.

El inconveniente surgié cuando las companias implementaron sus propios siste-
mas de comunicacion, muchas veces incompatibles con los de sus competidoras. La
necesidad de integrar y compartir informacién entre distintas plataformas (tanto de
software como de hardware) no sélo no se soluciond, sino que fue tomando cada vez
una mayor dimension.

Luego de un tiempo se llegd a la conclusién de que, en lugar de unificar los siste-
mas de intercambio de informacién, lo necesario era disponer de un lenguaje comun
para tal intercambio que respetara reglas estrictas y cuyo estandar estuviera definido.
Asi surge el lenguaje de marcado extensible XML (eXtensive Markup Language),
un estandar para el intercambio de informacién estructurada entre diferentes plata-
formas, permitiéndonos tener acceso a datos en cualquer parte de la Internet. La
adopcién de XML como un estandar aplicado al intercambio de mensajes dio lugar
al nacimiento de los servicios Web.

Un servicio Web es una coleccion de protocolos y estandares que sirven para in-
tercambiar datos entre aplicaciones, considerandose asi una plataforma integradora
de aplicaciones [21]. De manera mds precisa, un servicio Web es una manera estan-
darizada de integrar aplicaciones Web utilizando los estandares abiertos: lenguaje de
marcado extensible XML (eXtensive Markup Language), protocolo simple de acceso
a objetos SOAP (Simple Object Access Protocol), lenguaje de descripcion de servi-
cios Web WSDL (Web Services Description Language) y el protocolo de descripcién,
descubrimiento e integracién Universales UDDI (Universal Description, Discovery
and Integration) sobre el protocolo de transporte de hipertexto HTTP (HyperText
Transport Protocol) de Internet [22].

La Figura 2.1 describe la interaccion de cada uno de estos estandares.
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1. Existe un servicio Web que realice

|3 operacion "K" 7
upoi

2. El servidor & es capaz de

Regisfry
realizar "x"

unbl

3. Como invaoco exactamente "¥"?

4. Cansulte el :

UO0B@LD

5. Paticion da X"
- SOAP

Clint

Ve Server A 6. Resultado de "x"
SOAP

Figura 2.1: Interaccién de los estdndares de un servicio Web

1. El servidor UDDI es un registro o directorio de servicios Web. Una aplicacién
cliente pregunta al servidor UDDI por un servicio Web que ofrezca un método
capaz de realizar la operacién “X”.

2. Si el servidor UDDI tiene registrado tal servicio Web, contesta con la URL del
servidor Web (Web Server A) conteniendo al servicio Web.

3. El cliente contacta al servidor Web (Web Server A) y pregunta cémo invocar
al método dentro del servicio Web que es capaz de realizar la operacién “X”.

4. El servidor Web envia el documento WSDL, el cual describe los pardametros de
entrada y de salida del método.

5. El cliente envia un mensaje SOAP con los parametros de entrada que requiere
el método.

6. El método invocado envia el resultado de la operacién “X” en un mensaje

SOAP.

En el Capitulo 3 (Seccién 3.3.2), se explican los detalles de estos protocolos rele-
vantes a la implementacion de nuestros servicios Web para aplicaciones estadisticas.
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Programa

cliente Servicio Web  Aplicacién

|
| |

\ /

Figura 2.2: Solicitud de una aplicacién ofrecida por un servicio Web

De esta manera, distintas aplicaciones de software desarrolladas en lenguajes de
programacion diferentes, y ejecutadas sobre cualquier plataforma, pueden utilizar los
servicios Web para intercambiar datos en redes de computadoras como Internet.

Las organizaciones OASIS? y W3C* son los comités responsables de la arquitec-
tura y reglamentacion de los servicios Web. La Figura 2.2 muestra un programa
cliente solicitando una aplicacién remota ofrecida por un servicio Web a través de
Internet.

2.1.2 Workflows cientificos

El concepto de workflow surge con la automatizacién del trabajo (work) en los
procesos de produccién y con la introduccién de las lineas de ensamble (flow) hacia
inicios del ano 1900 [39]. De esta manera, la administracién de workflows (o flujos de
trabajo) originalmente fue considerada una disciplina confinada a la automatizacién
de los procesos de negocios.

Actualmente, la mayoria de los los procesos de negocios dependen de la Internet
y la administracion de workflows evoluciona hacia una disciplina centrada en redes
de ordenadores. Con esto, el alcance de la administracion de workflows se amplia
enormemente. Las ideas basicas y las tecnologias para la automatizacién de los pro-
cesos de negocios se extienden a virtualmente todas las areas del quehacer humano,
desde la ciencia e ingenieria hasta el entretenimiento. La coordinacién de proce-
sos provee los medios para mejorar la calidad del servicio, incrementar flexibilidad,
permitir mas alternativas y desarrollar servicios mas complejos ofrecidos por provee-
dores independientes en la Web [38]. La alianza para la administracién de workflows
WIMC® (Workflow Management Coalition), es la organizacién mundial de usua-

3http://www.oasis.org
4http://www.w3c.org
Shttp://www.wfmc.org
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rios, desarrolladores, consultores y analistas, asi como de universidades y grupos
de investigacion relacionados con los sistemas de workflows y la administracion de
procesos de negocios. El WEMC crea estandares y contribuye en la capacitacién de
empresas que utilizan sistemas de workflow en la administracién de sus procesos de
negocio.

En términos informaticos, un workflow es un conjunto organizado y coordinado
de componentes de software describiendo un proceso reproducible [19]. Un com-
ponente de software es un programa disenado para realizar una tarea o aplicacion
especifica dentro del proceso. Para poderse ejecutar, los componentes que forman el
workflow necesitan de datos de entrada, asi como de la verificaciéon de precondiciones
relacionadas con sus propias entradas. Definimos un componente de software como
sigue [19]:

Componente de software ::= ({Entrada), (Salida)
(Condicion), (Resultado)

Nombre, Descripcion)

La Figura 2.8 muestra a un componente de software definido por la Entrada A
(5), la Entrada C (3), una Salida, un Nombre (sumarAyC), un Resultado (8), una
Descripcion (realiza la suma de 2 nimeros) y una Condicién (no ejecutar el compo-
nente B hasta que ambos componetes A y C hayan terminado).

La coordinacién de la ejecucion de los diferentes componentes del workflow puede
ser expresada a través de diferentes operadores:

Work flow ::= (Componente|W ork flow + Work flow|
Work flow — Work flow|
Work flow |
Work flow/Work flow)

Esta definicion establece que un workflow puede estar formado por un sélo compo-
nente o por una combinacion de workflows estructurados por operadores de control.
Estos operadores de control especifican que los componentes pueden ser ejecutados
concurrentemente (operador +) o secuencialmente (operador -), que ejecutan itera-
tivamente un sélo componente (operador *) o ejecutan alternativamente diferentes
tareas (operador /). La construccién de un workflow mediante estos operadores
define un flujo de control.

La formalizacion propuesta por Marinescu [38] para el problema de la coordina-
cién de un sistema de workflow establece que dado:

(i) Un sistema »_, un estado inicial del sistema, 0ipiciqr v un estado final, o fipq-

(ii) Un grupo de procesos, P = {pi, pa, ...pn}. Cada proceso p;, en el grupo de
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Inicio del proceso}

Descripcién: realizar la suma de 2 nimeros

Condicién: no ejecutar el componente D hasta
que el componente C haya terminado Y

Fin del proceso

Figura 2.3: Componente de software dentro de un workflow

procesos, estd caracterizado por un conjunto de precondiciones, pre(p;), postcondi-
ciones, post(p;), y atributos, atr(p;).

(iii) Un workflow descrito por un grafo dirigido A o por un procedimiento []
capaz de construir A dado la tupla (P, 0inicials Ofinat)- LoOs nodos de A son proce-
sados en P y las aristas definen relaciones de referencia entre processos. FP; — P;

implica que pre(p;) C post(p;).
(iv) Un conjunto de restricciones C = {C}, Cy, ...Cy, }.

El problema de coordinacién para el sistema ) radica en alcanzar el estado o fina
a partir del estado juiciar, como resultado de las postcondiciones de algin proceso
Ptinar€ P sujeto a las restricciones Cye C. Aqui, 0jnici da lugar a las precondi-
ciones de algtin proceso Pj,icia € P.

Generalmente, las precondiciones de un proceso o los datos que el proceso espera
como entrada, constituyen las condiciones que disparan su ejecucién y las postcon-
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Los atributos de un proceso

diciones son el resultado producido por el proceso
describen procedimientos especiales o propiedades del proceso

Los sistemas de workflows cientificos se caracterizan principalmente por mane-
jar flujos de datos experimentales. Los componentes de software de los workflow
cientificos son primordialmente servicios Web de aplicaciones remotas distribuidas
La Figura 2.4 muestra un workflow cientifico

que realizan calculos complejos
construido para una aplicacién en Bioinformatica

Workflow Input
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Figura 2.4: Workflow cientifico en Bioinformaética
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2.1.3 Arquitectura de capas

La arquitectura de capas consiste en dividir la implementacion de un ambiente de
workflows en 3 médulos principales e independientes, de forma que cada uno de ellos
tenga funcionalidades propias. Esto permite a las capas, en determinado momento,
ser sustituidas por una implementacion nueva sin afectar a las capas adyacentes. La
Figura 2.5 muestra las capas que intervienen en el funcionamiento de un workflow.

Capa de comunicacion

‘ Comunicacién para A ‘

Capa de recursos h para B_\
Capa del proceso 0s para B

h para G

1

0s para G

Figura 2.5: Arquitectura de capas

1. Capa del proceso: consiste de la interfaz grafica del sistema y permite interac-
tuar con las diferentes representaciones de componentes de software, propias
del sistema, para formar un workflow.

2. Capa de localizacion de recursos: en esta capa se encuentran las lineas de codigo
XML o derivado de XML (como el lenguaje SCUFL®) describiendo el workflow
y con las direcciones URL donde localizar a los diferentes recursos de servicios
Web durante su ejecucion.

6Simple Conceptual Unified Flow language, utilizado por la plataforma Taverna
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La capa de comunicaciéon: en esta capa se realizan actividades tales como el
traslado de los datos del consumidor al productor (y viceversa), comprimir y
descomprimir datos, encriptacién y decodificacién de datos, asi como transfor-
maciones de formatos.

2.1.4 Plataformas graficas para workflows cientificos

A continuacién, se intruducen las plataformas graficas mas sobresalientes para
workflows cientificos actualmente en pleno desarrollo: Triana [77], Ptolomy [81],
Kepler [78], SciRUN [79] y Taverna [41].

[) Triana: es un proyecto de la Universidad de Cardiff en Inglaterra enfocado a

realizar tareas de procesamiento de senales, de texto y de imagenes. La in-
terfaz de usuario de Triana consiste de un conjunto de médulos (toolboxes)
conteniendo componentes pre-cargados al momento de su instalacién para rea-
lizar procesamientos de senales de audio, imdgenes y texto. Ademads, Triana
cuenta con componentes para las instrucciones principales de programacion co-
mo son aquellas para controlar ciclos de procesamiento: do, while, repeat until,
etc. y para acciones légicas: if then , etc.  Esto permite controlar el flujo
de datos graficamente, precisamente como un programador lo harfa con ins-
trucciones de la programacién convencional. Las graficas de los workflows en
Triana se construyen en formato XML y cuentan con la funcionalidad para
interectuar con servicios Web. El sitio oficial del proyecto Triana es: http://
trianacode.org. La Figura 2.6 muestra la interfaz de usuario de Triana.

& bt
& aygeeitms
&1 Comamoes
e[ Duta®ssanh |l
S Fikiing |
T irqun |
& S i

E]fqml'k' i
DGr-!n-Grarhr ”'.
Detctgamme:
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& Tma =
| T T oo |

W g = Wt

"| e -
L Oneide |
E.‘cmm :

Figura 2.6: Interfaz de usuario de Triana
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IT) Ptolemy: esun proyecto de la Universidad de California en los E.U.A. enfocado
al modelado, simulaciéon y diseno de sistemas concurrentes, de tiempo real y
embebidos. En Ptolemy a cada componente que forma un workflow se le llama
actor. Un actor puede tener puertos multiples de entrada y salida, a través de
los cuales fluyen los datos. Adicionalmente, los actors cuentan con pardametros
para definir sus comportamientos especificos dentro de un workflow. El sitio
oficial del proyecto Ptolemy es: http://ptolemy.ececs.berkeley.edu. La Figura
2.7 muestra la interfaz de usuario de Ptolemy.

'g /C:/ptil/ptolemy /domains /sdffdemo/Spectrum/Spectrum.zml i | 1 ngil
File View Edit Graph Help

5| stnm?s " S3F1 This model shows a simple periodogram spectral estimate of a

5| a‘crf;r ﬁ;r; I modulated sinusoid in neise. The top-level parameters control

j e i the carrier frequency, the signal frequency, and the noise

level, Notice that the two peaks are centered at the carrier
frequency, with-their distance from the carrier given by the
signal frequency. The sample rafe is assumed to be BkHz.

The blacks with red outlines are hierarchical.
Right click and select "Look Inside”.
These generate sinusoids, one for the

signal and the other for the camier.
Setext "Run Window” from the View menu to-execute the model.

Try chianging the parameters in the rn window,

Signal Source Time Domain Display
: s
G St Expression Spectrum requency Domain Display
Noise Source | The Expression block calculates & mathematical exp
Right elick and select "Edit Parameters” to see the expression.
5 -

—

Figura 2.7: Interfaz de usuario de Ptolemy

IIT) Kepler: es un proyecto de la Universidad de California en los E.U.A. enfocado
a las dreas de la Astrofisica, la Ecologia y la Geologia. Kepler es el proyecto
hermano de Ptolemy heredando caracteristicas y términos de éste. Sin embar-
go, las funcionalidades de Kepler se han extendido para aprovechar recursos
computacionales, tales como los servicios Web. Por ejemplo, cuenta con un
WebService actor para facilitarle al usuario la conexién y ejecucién de métodos
pertenecientes a servicios Web definidos en un documento WSDL. El sitio ofi-
cial de Kepler es: http://kepler-project.org. La Figura 2.8 muestra la interfaz
de usuario de Kepler.
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Figura 2.8: Interfaz de usuario de Kepler

IV) SciRUN: es un proyecto de la Universidad de Utah en los E.U.A. para realizar

analisis de imagenes biomédicas.

muestra la interfaz de usuario de SciRUN.

SciRUN se disené para realizar simulaciones a
gran escala y para visualizar los datos en diferentes etapas del analisis.
oficial de SciRUN es: http://software.sci.utah.edu/scirun.html.

El sitio
La Figura 2.9
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Figura 2.9: Interfaz de usuario de SciRUN

V) Taverna: forma parte del proyecto "™ Grid® desarrollado por el Instituto Eu-
ropeo de Bioinformatica y varias universidades inglesas para facilitar el uso y
la integracion del creciente ntimero de bases de datos y herramientas bioin-
formaticas en la Web. Taverna es actualmente una plataforma bien establecida
y ampliamente utilizada para llevar a cabo experimentos con workflows en la
e-Science [1]. En Taverna todas las etapas computacionales de los workflows
son servicios Web. Es importante destacar que OGSA-DAI” es el middleware
a través del cual Taverna puede llevar a cabo experimentos in silico® a gran
escala, predominantemente en las areas de las ciencias de la vida. Este middle-
ware también forma parte del proyecto "™YGrid. El sitio oficial de Taverna es:
http://taverna.sourceforge.net. La Figura 2.10 muestra la interfaz de usuario
de Taverna.

2http://www.ebi.ac.uk/collab/mygrid

TOGSA-DALI facilita el acceso e integracién de datos que provienen de fuentes distribuidas via la
Grid. http://www.ogsadai.org.uk

8Es una expresién que significa “realizado en computadora o una simulacién empleando compu-
tadoras”. Este término fue usado primero en piblico en el ano 1989 por el Dr. Pedro Miramontes,
matematico de la UNAM, en un taller de Autématas Celulares realizado en Los Alamos, Nuevo
México.
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Figura 2.10: Interfaz de usuario de Taverna

Cabe mencionar que el proyecto Taverna ha ocupado un lugar importante en las
dos primeras conferencias internacionales sobre e-Science y la computacion Grid
organizadas por la IEEE en diciembre del 2005 [1] y del 2006 [18]. Asi también, ha
sido tema de publicacién en revistas arbitradas internacionales como: Practice and
Experience [3], Bioinformatics [7] y Nucleic Acids Reseach [2].

En la siguiente seccion nos centraremos en la plataforma Taverna y explicaremos
cémo utilizarla.

2.2 Creacién de un workflow en Taverna

En esta seccion se presentan los pasos principales para construir un workflow en
Taverna. Se realiza una aplicacién idonea para iniciar la construcciéon de workflows
en esta plataforma: un workflow denominado calculadora. Para esto, se ha creado el
servicio Web  CalculadoraWS. Los detalles de la instalacion de Taverna se encuentran
en el Apéndice A.
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2.2.1 Pasos para crear un workflow en Taverna

Una vez que el software de Taverna se ha descargado, instalado y ejecutado, apa-
recen tres ventanas que corresponden a los servicios disponibles (Available servi-
ces), al explorador (Advanced model explorer) y a la de los diagramas (Workflow
diagram). En la Figura 2.11 se muestran estas ventanas. Construir una aplicacién
en Taverna es sencillo siempre y cuando se tenga claro qué se desea analizar y como
se desea hacer. En general, para usar Taverna deben seguirse los siguientes pasos,
en los cuales las selecciones de las diferentes ventanas se llevan a cabo mediante la
pulsacién del boton derecho del mouse:

(1) Se debe seleccionar de la ventana de servicios disponibles el

servicio Web que se desea utilizar. Para hacer esto, en la carpeta de
“Available Processors” se selecciona la opcion “Add new WSDL
Scavenger”, y en la ventana localizadora que aparece se introduce la
URL del servicio Web requerido. Finalmente, se selecciona “OK?”.
(2) A continuacién, aparecerd anadido el servicio Web en la misma ven-
tana de servicios disponibles. En seguida, se expande el servicio Web
para seleccionar los métodos que se requieran y se selecciona “Add to
model” en el meni que aparece para cada método seleccionado.

(3) En la ventana de diagramas apareceran estos métodos como blo-
ques. Ahora se necesitan especificar las entradas y salidas. Esto se hace
en la ventana del explorador. Se escoge la opcién “Workflow inputs”,
se selecciona “add an input” y se introduce un nombre para la entrada.
Esto se hace para cada entrada que requiera la aplicacion. De manera
similar se crea la salida. Esto es, se elige “ Workflow outputs”, se
selecciona “add an output” y se introduce un nombre para la salida.
Esto se hace para cada salida que requiera la aplicacion. Se pueden ver
las entradas y salidas que recién se crearon en la ventana del explorador,
asi como en bloques en la ventana de diagramas.

(4) Ahora simplemente se vinculan los métodos con las entradas y las
salidas. Desde la ventana del explorador se seleccionan los métodos y en
el menu que aparece se escoge la entrada y salida para cada uno de ellos.
Se verd como el diagrama se ird construyendo cada vez que se forma un
vinculo.

(5) Después se alimenta el proceso con los datos requeridos y se eje-
cuta. En el panel principal se selecciona “File” y en seguida “Run
Workflow”. Aparecera una ventana en la cual se deben introducir los
datos. Esto se puede hacer a partir de un archivo o introduciendo los
datos por el teclado. Cuando, se oprime el botén “Run Workflow”
ocasiona que la aplicacién se ejecute.
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(6) Finalmente, aparecerd la ventana “Enactor invocation” con
varias pestanas etiquetadas con los nombres de las salidas. Al seleccionar
estas pestanas se mostraran los resultados. Esta ventana también cuenta
con las pestanas para el “Status” y el “Process report”, en las cuales
se presentara el estado de ejecucion del proceso y el reporte del proceso
respectivamente. Esta informacién es muy 1til en caso de algin error.

File Tools Workflows Advanced Help

| Design | B+ Results ]
e — " T T

Search| | [v] Watch lnads | [zl Save diagram | } wy Refresh | & configure diagram |

 Avallable Processars

o= 5 Local Services

o= |5 WSDL @ http f fner.2boi.ac. uke/collab jrmvarid/sendce 1 /goviz fGaviz
o= [ WSDL @ hitp:/s0ap. bind. cafwsdl/bind wsdl

o= 2 WSDL @ bty f fwnane, 2. ac. ukws /sendces furn: Dhfetchws

&= |2 WSDL @ hrtp f fneow. el ac. ukfxembl EMBL wscll

o= |5 WSDL @ htp: / fsnap.gename, jo/KEGG wsdl

o= |5 Biomart service @ http:/ e biomart.org/biomart

o [ Soaplab @ it faee. i ac ukfsoaplab/embossd/sericesf

o= 7 Biomoby @ hitp: f fmobycentral.icapture.ube.cafcgi-bin/MOBYOS fm

Advanced model explorer
Workflow | Ohject properties |

]
& Add Nested Wurkﬂuwi [] Offline

Wiarkflow object | Retries | Delay | Backoff Threads) Critic
) Untitled workflow #1
() Workflow inputs
() Workflow outputs
() Processors
| Data links
) Cantral links

[l Ii [ T¥] | Rendering done.

Figura 2.11: Interfaz de Taverna

Una caracteristica interesante de Taverna es que una vez construido el workflow
para algin proceso, permite guardarlo en el disco duro para poderlo reutilizar e
incluso compartir. Igualmente, los resultados obtenidos pueden guardarse en un
archivo para su analisis posterior[40].
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2.2.2 Ejemplo de la calculadora

A partir del servicio Web CalculadoraWs se desea realizar el workflow que cal-
cule la suma, resta, multiplicacién y divisién de las entradas z e y. Siguiendo los
pasos indicados en la secciéon anterior se tiene:

En la ventana de servicios disponibles se elige la opcién ‘“Available Pro-
cessors” y en el mend que aparece se selecciona la opcion “Add new WSDL
Scavenger”. A continuacién, se muestra una pequena ventana localizadora en la
cual se introduce la siguiente URL: http://localhost:8080/axis/services/ Cal-
culadoraWS?wsdl y se oprime “OK”. Ver Figura 2.12.

Address of the WSDL document?
hitp g |

| oK H Cam:el‘

Figura 2.12: Ventana localizadora en la cual se introduce la URL del Servicio Web

File Tools Workflows Advanced Help
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o= ) Soaplab @ hup:/f fwevew. ebiLac uk/soaplab femboss
&= |7 Biomaky @ http: ffmokyeentral. icapture. ubc.cajcal|
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[ I | [¥
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Figura 2.13: Servicio Web CalculadoraW$S expandido
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Figura 2.14: Métodos agregados a la ventana de diagramas

Después de esto, el servicio Web Clalculadora WS es anadido a la ventana de
servicios disponibles. Al expandirlo, dando un click en su carpeta, aparecen los
métodos para la suma, resta, multiplicacion y division. Ver Figura 2.153. Cuando se
selecciona un método aparece un ment en el cual se elige la opcién “Add to model”
para agregar el método a la ventana de diagramas. Cada método agregado de esta
forma a la ventana de diagramas se simboliza mediante un bloque de color verde
etiquetado con su nombre. Ver Figura 2.14.

A continuacion, en la ventana del explorador se escoge “Workflow inputs”,
se selecciona “add an input” y se introduce: entradaX. Nuevamente se escoge
“Workflow inputs”, se selecciona “add an input” y se introduce ahora: en-
tradaY. De manera similar, para las salidas se escoge “Workflow outputs”, se
selecciona “add an output” y se introduce: salidal, para el resultado de la suma.
Esto se repite para la salida2, salida3 y salida4 correspondientes a los resultados
de la resta, multiplicaciéon y division. Ver Figura 2.15.
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Figura 2.15: Entradas y salidas agregadas

Desde la ventana del explorador, bajo la carpeta “Workflow inputs”, se
selecciona entrada X y se conecta su salida con las entradas de cada uno de los
métodos. Luego, se selecciona entrada Y y se conecta su salida con las entradas de
cada uno de los métodos. Asimismo, bajo la carpeta “Processors” se selecciona
suma y se conecta su salida con la entrada de salidal. Esto se repite para los
otros métodos. Como se puede apreciar en la Figura 2.16 el workflow esta listo para
ejecutarse.
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Figura 2.16: Workflow de la aplicacién aritmética

2.2.3 Ejecuciéon del workflow

Una vez creado el workflow aritmético, se ejecuta de la siguiente manera:

En el panel principal se selecciona “File” y enseguida “Run Workflow”. A
continuacién, aparece una ventana que muestra en su lado izquierdo las entradas tal
y como se etiquetaron: entradaX y entradaY. En su parte superior hay un panel
con botones para introducir datos. Se selecciona entradaX y se oprime el boton
“New Input” con lo cual debajo de entradaX aparece un pequeno cursor para
introducir el valor de la entrada. Se introduce 90 y se selecciona ahora la entradaY
y de manera similar se le da el valor 45. En la parte inferior derecha de esta ventana se
encuentra el botéon “Run Workflow”, el cual se oprime para ejecutar el workflow.
Esto se muestra en la Figura 2.17.
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Figura 2.17: Ejecucién del workflow

2.2.4 Revision de resultados
Las pestanas de resultados

Unos cuantos segundos después de haber ejecutado el workflow, se presenta la ven-
tana de resultados “Enactor Invocation” con las pestanas “Status”, “Results”
y “Process report”. A su vez, la pestana de “Results” incluye las pestanas con
los nombres de las salidas: salidal, salida2, salida3 y salida4. En cada una de
estas salidas se encuentra el resultado de la suma, resta, multiplicacion y divisién
respectivamente. En la Figura 2.18, se muestra el resultado para la suma que co-
rresponde a la pestana salidal. Al seleccionar la pestana “Status”, se muestra el
estado de ejecucion del proceso con los bloques que componen el workflow de color
verde indicando que se ejecutaron exitosamente. Ver Figura 2.19. Cuando alguno
de los nodos de un workflow no se ejecuta correctamente su estado de ejecucién se
mostrara de color rojo. Al pulsar ahora sobre la pestana “Process report”, se
muestra un reporte con la palabra “COMPLETE” de color verde en la parte supe-
rior . Esto se muestra en la Figura 2.20. Cuando hay un error, este reporte indica
también en color rojo la etapa del proceso que no funciono.
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File Tools Workflows Advanced Help
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Figura 2.18: El resultado para la suma se encuentra en la pestania salidal
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Figura 2.19: Ventana correspondiente a la pestania Status
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File Tools Workflows Advanced Help
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Figura 2.20: Ventana correspondiente a la pestana Process report

Guardar los resultados

La ventana “Enactor Invocation” cuenta con varias opciones para guardar los
resultados mostrados en cada una de las pestanas de salida. Los resultados pueden
guardarse individualmente o en conjunto. Para guardarlos individualmente, se pulsa
el boton derecho del mouse sobre el resultado y se selecciona “Save to file” en el
meni que aparece. En seguida, se crea un archivo con mismo nombre de la salida
y se guarda. Asi, para el resultado de la salidal, el archivo que se crea tiene
este mismo nombre. Ver la Figura 2.21. Para guardarlos como un conjunto de
resultados, se oprime el botén “Save to disk” y a continuacién se pide introducir el
nombre del nuevo directorio dentro del cual todos los resultados del workflow seran
almacenados. FEn la Figura 2.22, se ha creado el directorio Resultados y en la
Figura 2.23, se muestran los archivos en que Taverna guardé los resultados dentro de
este directorio. Las otras opciones para guardar resultados son: “Save as XML”,
“Save to disk as website” y “Excel”.
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Figura 2.21: Se crea el archivo salidal
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Figura 2.22: Se crea el directorio Resultados
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File Tools Workflows Advanced Help
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[ salida2 | salidad | salida3 | salidal |
—— 1ext/plain §§ 135
w | L35 B
urn:lsid:net sf 14 @ Saya =E]
Save In; ‘ﬁ Resultados |V! @|ﬁi@|g:g:|g:|
D salidal.text
D salida2.text
D salida3.text
[ satidad.text
File Name; | |
Files of Type: |All Files |
| Save || Cancel |
[T | — -

Figura 2.23: Archivos en que Taverna guardd los resultados

2.3 Bisqueda semantica de servicios con Feta

Feta es el componente dentro del projecto "™ Grid responsable de la busqueda
semantica de servicios Web[6]. Feta esta compuesto de dos elementos, el Feta Client
y el Feta Engine. El Feta Client es una interfaz gréfica de usuario (GUI) para
Taverna y se utiliza para realizar busquedas de descripciones de servicios Web a
través del Feta Engine. Feta permite a los usuarios (Ver ejemplo):

= Crear busquedas semanticas en un dominio especifico de servicios a través del
Feta Engine.

= Desplegar informacion acerca de los servicios encontrados

= Integrar los servicios encontrados al diagrama de workflow mediante la instruc-
cion “Add to model” vista en las secciones anteriores.

Feta se puede iniciar desde Taverna al pulsar la pestana “Discover” (que aparece
cuando el software de Feta se ha instalado). Para instalar Feta, se selecciona “Plu-
gin Manager” desde el meni “Tools” y después se elige “Find New Plugins”.
Esto se muestra paso a paso en las Figuras 2.24, 2.25 y 2.26.
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File Tools Workflows Advanced Help

B> Results L]

Search ] watch toads ‘ (i} save diagram ‘ ‘ % Remsh‘ ‘ [ Configure diagram

Auailabile Processors bsd
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() Workflow outputs
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[ Data links

3 Contral links

| rind Updates | | Find New Plugin [ cwse |

‘ Il |}] ;| Rendeting done.

Figura 2.24: Ventana del Plugin Manager

File Tools Workflows Advanced Help
B> Results &
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5 W5DL @]
(2 W50 &) A &Y
(3 ¥50L @)
[ ¥50L @) Taverna Plugin Update Site
[ Biomart|
il Feta 112
vanced Service discovery
Workflow|
[ Interaction Server Processor 0.7
‘ Sy Processar for use with the Interaction Senice
Wor
13 Untitied [] LogBook 1.2.4
5 Worky
& word Recarcls warkllow runs. (Recuires MySQL)
[ Proc
[ Datal
& Cont
Add Plugin Site
[l 1 [ O] annnenng done.

Figura 2.25: Se selecciona el Plugin Feta y se oprime Install
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File Tools Workflows Advanced Help

& Design ‘ B> Results “ G, Discwer‘ &

Search ] Watch Ioads | { [ Save diagram
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d’@a Refresh .__-<. Configure diagram

Feta 1.1.2 Disahle
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& WsDL e | Update |
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Advanced m
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Service discavery 5 |

{ I | [» Rendering done,

Figura 2.26: Feta se ha instalado

En la Figura 2.27, se muestra la interfaz de Feta con la ventana correspondien-
te a la pestana Search services con los campos que permiten al usuario construir su
busqueda[7]. En la Figura 2.28, se aprecia la ventana para la pestana Results. Cual-
quier informacién adicional disponible acerca del servicio también es desplegada en la
ventana de resultados, permitiendo al usuario hacer la selecciéon final del servicio mas
apropiado. Estos servicios pueden ser, entonces, anadidos al diagrama de workflow
mediante la instrucciéon  “Add to model”.
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File Tools Workflows Advanced Help

T r

Search services | Result |

With Propeny Having Value
| | %]
[name contains [« | [x]

4 Find Service ‘Resuhsfrum Registry at it /fwamerygri org.uk fetaEngine /services /feta

Figura 2.27: Ventana Search services de Feta

File Tools Workflows Advanced Help
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Search services | Result

Resuting Operations |4 | Brief Info |

Service name

Service description

Parameters

Description File Location
Service endpoint location
Service interface location

Organisation name

‘_“7@— Service type

List All Operations ‘

Figura 2.28: Ventana Result de Feta
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Ejemplo: busqueda de servicios Web conteniendo el término Split

Supongamos que se desea hacer una busqueda de todos los servicios Web que
contengan el término “Split”. Para esto, se llenan los campos del panel Search
services como se muestra en la Figura 2.29. El botén con el signo “+” de color
verde anade un nuevo campo de busqueda cada vez que se oprime. Los botones con
las “x” al lado de cada campo se utilizan para borrar. A continuacion, se presiona el
botéon Find Service y después de un instante aparece el panel de resultados Result.
En la Figura 2.30, se presentan dos servicios con el término “Split”: seqretsplit y
splitter. Si se oprime ahora el botén List All Operations se mostraran todos los
servicios disponibles. Ver Figura 2.31. Para anadir cualquiera de estos servicios a
la ventana de diagramas, simplemente se seleccionan y al oprimir el botén derecho
del mouse se elige “Add to model”. En la Figura 2.32, se muestra la integracion
de un par de estos servicios a la ventana de diagramas.

File Tools Workflows Advanced Help

|:5__£" Design | [+ Results ‘u,,Discu\rer ‘{5,1

[ Search services | Result |

With Propeny Having Value

[name contains |v| Gpit [ % ]

|perfurms task \V‘ |hiuinfurmalics_task |V| K |

|pmduces output ‘v‘ |hiuinfurmalics_metadata |'i X |
g

| + Find Service }Results from Fegistry at © hitp:/ fwaew, mygric.org uk,/fetaEngine fsenices/feta

Figura 2.29: Se llenan los campos del panel Search Services
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File Tools Workflows Advanced Help
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Service interface location p://localhost: 8080/axis14/senices/ecdit spltertwsdl
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Figura 2.30: Se presentan los resultados de la busqueda en el panel Result
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Figura 2.31: Todos los servicios disponibles
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Figura 2.32: Integracién de servicios desde Feta a la ventana de diagramas

2.4 Captura y publicacién de servicios con PeDRo

PeDRo es una herramienta abierta efectiva para la captura de datos mediante
XML Schemal6]. XML Schema es un modelador de documentos basado en el lenguaje
de marcado extensible XML (eXtensible Markup Language) que permite describir y
restringir el contenido de un documento XML.

PeDRo no es una utilidad (plugin) propia de Taverna como Feta, sino un software
independiente disponible en el sitio http://pedro.sourceforge.net.

PeDRo es la herramienta preferida entre los usuarios no informaticos para capturar
y publicar sus servicios Web debido a su fécil utilizacién [6]. La interfaz grafica de
usuario de PeDRo presenta plantillas de captura de datos para describir al documento
XML. De esta manera, los elementos y atributos capturados se incluyen dentro de
un vocabulario organizado (ontologia) permitiendo la localizacién del servicio Web.

Integracién de Feta y PeDRo en Taverna

En la Figura 2.33, se presenta el diagrama que integra a Feta y PeDRo en el
proceso de bisqueda de servicios Web para Taverna[7][9]. El diagrama inicia con el
cientifico que captura y publica sus documentos XML con la asistencia de PeDRo.
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Las descripciones de los documentos XML quedan asi disponibles en un repositorio de
descripcién, descubrimiento e integracion UDDI ( Universal Description, Discovery
and Integration) de servicios Web. Del otro lado del diagrama, un usuario utiliza la
interfaz Feta desde la plataforma de Taverna para construir una peticiéon de busquda
de servicios Web. Una vez que se inicia la bisqueda, el Feta Engine se encarga de
encontrar las descripciones en el repositorio que més se acerquen a las solicitadas.
Los resultados son, entonces, presentados al usuario.

Se forman las descripciones de
los servicios en XML

{ Capturay publica

el Obtiene descripciones en XML

UDDI Feta Engine
Se almacenan los Acepta y replica peticiones
documentos XML de busquedas.
Taverna '
Feta GUI
Realiza una bﬁsqueda?

de servicios

Usuario

Figura 2.33: Integracién de Feta y Pedro

2.5 Sumario

En este capitulo hemos introducido las principales tecnologias y paradigmas rela-
cionados con nuestro trabajo de investigacion: servicios Web, workflows cientificos
y ambientes distribuidos gréaficos de resoluciéon de problemas. Entre los ambientes
distribuidos graficos de resolucién de problemas expuestos en este capitulo, hemos
destacado a Taverna como una plataforma bien establecida y ampliamente utiliza-
da para llevar a cabo experimentos con workflows en e-Science. De esta manera,
Tavlab: entorno estadistico basado en workflows con Taverna, desarrollado en este
trabajo de tesis, aspira a ser una contribucion original en lo que a anélisis estadistico
de datos experimentales se refiere dentro de la e-Science. Asi, una parte importante
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de nuestra investigacion se centrd en conocer los detalles mas importantes de funcio-
namiento de la plataforma Taverna relevantes a nuestra implementaciéon. Con esto
en mente, este capitulo estd enfocado primordialmente en describir como utilizar la

plataforma Taverna.
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De Taverna a Tavlab

En este capitulo introducimos Tavlab, nuestro entorno para analisis estadistico
de datos basado en workflows, disenado e implementado para trabajar dentro del
ambiente grafico de Taverna'!. En la Seccién 3.1, se describe la organizacién de los
recursos de servicios Web con que cuenta nuestro entorno para la resolucion de pro-
blemas de analisis estadistico de datos en los campos de la Biotecnologia, la Quimica
(concretamente la Quimiometria) y la Medicina Estadistica. Los recursos de servi-
cios Web estdn organizados en cuatro niveles dependiendo de las tareas realizadas:
administracién de los datos de entrada, aplicaciones, apoyo/consulta y presentacién
de resultados. En la Seccion 3.2 se describe el sitio Web, construido dentro del De-
partamento de Computacion, para almacenar y tener disponibles todos los recursos
de servicios Web de Tavlab. En seguida, en la Seccién 3.3, se explican los aspectos
importantes de nuestra implementacién como son: la estructura general que siguen
los programas de las aplicaciones en lenguaje Java a partir de los cuales se crean los
métodos o procedimientos ofrecidos por los servicios Web, asi como los estandares y
lenguajes propios de los servicios Web. Luego, en la Secciéon 3.4, por medio de un
ejemplo, se introducen los iconos representativos de los diferentes métodos que for-
man parte de nuestros servicios Web y se explica, mediante un diagrama, la manera
de conectar sus entradas y salidas; formando asi un workflow.

3.1 Recursos de servicios Web en Tavlab

Los recursos de servicios Web de nuestro entorno Tavlab estdn agrupados en 4
niveles principales de acuerdo a la aplicacion para la cual fueron disenados. A su
vez, cada servicio Web cuenta con varios métodos de objetivo especifico acorde con la
aplicacion en curso de ejecucion. En la Figura 3.1 se muestran los distintos servicios
Web pertenecientes a cada uno de estos niveles, los cuales se describen a continuacion:

!Proyecto Taverna, http://taverna. sourceforge.net
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3.1.1 Nivel I: manejo de datos de entrada

Este nivel agrupa los servicios disenados para recibir archivos de datos experi-
mentales. Estos servicios cuentan con métodos para lectura de datos de entrada sin
importar su disposicién y codificacién (ascii o binaria) en el archivo, y los presentan
a la entrada de un workflow en forma adecuada (arreglo tipo string de datos) para
su procesamiento.

Tavlab
Recursos de servicios Web

Nivel I: manejo de datos de entrada

RecibeDatosExperimentalesWs
RecibeArchivosBinariosWs

Nivel II: aplicaciones

AnalisisDeVarianzaWs

A
‘ TablasDeEstadisticosWs

NivelIII: apoyo y consulta

FunBasTavWs

Nivel IV: presentacién de resultados

Y Y

[ GraficadorTayWs I - PruebasEstadisticasWs I

Figura 3.1: Recursos de servicios Web en Tavlab
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Los recursos de servicios Web y sus respectivos métodos agrupados en este nivel
son los siguientes:

RecibeDatosExperimentales WS cuenta con 2 métodos que permiten leer da-
tos tipo ascii.

Sus métodos son los siguientes:

1. recibe_datos: Lee un archivo de datos sin importar si han sido guardados de
manera vertical, horizontal o como matriz. Su salida es un arreglo tipo string
de datos.

2. datos_tratamientos: Lee un archivo de datos agrupados horizontalmente de
acuerdo al nimero de tratamientos del experimento. Su salida es un arreglo
tipo string de datos.

Recibe ArchivosBinarios WS esta formado por 10 métodos que se encargan de
recibir en su entrada archivos binarios de datos y de enviar a su salida el arreglo tipo
string de datos correspondiente. De esta manera, el usuario simplemente eligira el
método necesario acorde con las caracteristicas del archivo binario de datos a analizar.

A continuacién, se describe cada método perteneciente a este Servicio Web:

1. binariolnteger_BigEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato Inte-
ger (4-bytes) y sistema Big-Endian.  Su salida es el arreglo correspondiente
tipo string de datos.

2. binariolnteger_LittleEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato In-
teger (4-bytes) y sistema Little-Endian. Su salida es el arreglo correspondiente
tipo string de datos.

3. binarioShort_BigEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato Short
(2-bytes) y sistema Big-Endian. Su salida es el arreglo correspondiente tipo
string de datos.

4.  binarioShort_LittleEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato Short
(2-bytes) y sistema Little-Endian. Su salida es el arreglo correspondiente tipo
string de datos.

5. binarioLong_BigEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato Long
(8-bytes) y sistema Big-Endian. Su salida es el arreglo correspondiente tipo
string de datos.

6. binarioLong_LittleEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato Long
(8-bytes) y sistema Little-Endian. Su salida es el arreglo correspondiente tipo
string de datos.
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7. binarioFloat_BigEndian_IEFEE754: Recibe un archivo binario de datos en for-
mato Float (4-bytes) ya sea en sistema Big-Endian o IEEE754. Su salida es
el arreglo correspondiente tipo string de datos.

8. binarioFloat_LittleEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato Float
(4-bytes) y sistema Little-Endian. Su salida es el arreglo correspondiente tipo
string de datos.

9. binarioDouble_BigEndian_IEEE75/: Recibe un archivo binario de datos en for-
mato Double (8-bytes) ya sea en sistema Big-Endian o IEEE754. Su salida es
el arreglo correspondiente tipo string de datos.

10.  binarioDouble_LittleEndian: Recibe un archivo binario de datos en formato
Double (8-bytes) y sistema Big-Endian.  Su salida es el arreglo correspon-
diente tipo string de datos.

Como un ejemplo representativo de los servicios del nivel I, la Figura 3.2 ilustra la
aplicacion del método recibe_datos perteneciente al servicio RecibeDatosFExperimen-
talesWS. En la Figura 3.2, se utiliza un archivo de datos plano llamado datos.txt
para suministrar los datos de entrada al workflow. Sin embargo, debido a que este
archivo contiene, ademds de los datos, espacios (\\s) y saltos de linea (\\r), la
entrada del método recibe_datos incluira los strings \\s y \\r como se muestra en
el arreglo tipo strings de entrada. El método recibe_datos se encargara, entonces, de
eliminar los espacios (\\s) y saltos de linea (\\7), y construird un nuevo arreglo tipo
strings conteniendo sélo los datos. Esta es la forma apropiada de enviar grupos de
datos a los métodos de los servicios pertenecientes a los siguientes niveles de nuestro
entorno Tavlab. Asi, por ejemplo, se muestra a recibe_datos suministrando el arreglo
tipo strings de datos, sin espacios y saltos de linea, al método media perteneciente
al nivel II.

De esta manera, los métodos del nivel I leen datos de entrada sin importar su
disposicién y codificaciéon (ascii o binaria) en el archivo, y los presentan a la en-
trada de un workflow en forma adecuada (arreglo tipo string de datos) para su
procesamiento.
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datos.txt

6.8 7.4 53 4.2
91886275
4769 82 89
9.0

Archivo de datos

Arreglo tipo strings de entrada

6.8/\\s|7.4|\\s|5.3| \\s| 4.2 \\r| 9.1) \\s| 8.8 -+

entrada

recibe_datos

Arreglo tipo string de datos

6.8(7.4/53/42/9.1| 88|

salida

Figura 3.2: Aplicacién del método recibe_datos perteneciente al nivel I

3.1.2 Nivel 1I: aplicaciones

En este nivel se encuentran los servicios que se disenaron para realizar los calculos
del andlisis estadistico de datos en los campos de la Quimiometria y la Medicina
Estadistica, asi como del andlisis de varianza en el drea de la Biotecnologia.

Los recursos de servicios Web y sus respectivos métodos agrupados en este nivel
son los siguientes:

ApEstadisticas WS contiene 12 métodos para calcular las medidas de tenden-
cia central y de dispersién, la ecuacién de regresion, el coeficiente de correlacion y
la prueba t de Student. El arreglo tipo string de datos con que se alimentan estos
métodos corresponden a los datos de entrada previamente procesados por los métodos
del nivel I. Luego, cada método alimentado con este arreglo convierte los datos tipo
string en tipo double para realizar sus respectivos calculos.
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A continuacién, se describe cada método perteneciente a este servicio Web:

1. media: recibe un arreglo tipo string de datos y calcula la media.
2. mediana: recibe un arreglo tipo string de datos y obtiene la mediana.

3. moda: recibe un arreglo tipo string de datos y encuentra la moda. Si el conjunto
de datos no tiene moda, envia el mensaje “El conjunto de datos no tiene moda”.

4. warianza: recibe un arreglo tipo string de datos, asi como un dato tipo double
correspondiente al valor de la media, y calcula la varianza.

5. war_conjunta: recibe dos arreglos tipo string de datos, asi como los valores de
las varianzas correspondientes a cada conjunto de datos, y calcula la varianza
conjunta.

6. ecuReq: recibe los valores de las medias de dos conjuntos de datos, asi como el
valor del coeficiente de regresion correspondiente a ambos conjuntos de datos,
y obtiene la ecuacion de regresion.

7. coeCorr: recibe un arreglo tipo string de datos correspondiente a uno de dos
conjuntos de datos de entrada, asi como los valores de las medias y desviaciones
estandar de ambos conjuntos, y encuentra el coeficiente de correlacién.

8. coeReg: recibe los valores de las desviaciones estandar correspondientes a dos
conjuntos de datos de entrada, asi como el valor del coeficiente de correlacién
de ambos conjuntos, y encuentra el coeficiente de regresion.

9. student_t_Vc: recibe los valores de las medias de dos conjuntos de datos, asi co-
mo el valor de la varianza conjunta de ambos conjuntos, y encuentra el valor t
de Student.

10.  student_t_Corr: recibe un arreglo tipo string de datos, asi como el valor del
coeficiente de correlacién, y obtiene el valor t de Student correspondiente a la
correlacion.

11. desvResEst: recibe un arreglo tipo string de datos, asi como los valores del
cuadrado del coeficiente de correlacion y la varianza, y calcula la desviacién
residual estandar.

12.  errorEst_m: recibe un arreglo tipo string de datos, asi como los valores de
la media y la desviacién residual estandar, y obtiene el error estimado de la
pendiente de la linea de regresién.
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AnalisisDeVarianza WS cuenta con 6 métodos disenados para realizar el anali-
sis de varianza y aplicar las pruebas estadisticas de comparaciones de pares de medias
de Tukey y del LSD (Less Significant Difference) de Fisher en Biotecnologia.

A continuacién, se describe cada método perteneciente a este servicio Web:

1. grados_libertad: recibe un arreglo tipo string de datos y obtiene los grados de
libertad.

2. suma_cuadrados: recibe un arreglo tipo string de datos y calcula la suma de
cuadrados.

3. medias_tratamientos: recibe un arreglo tipo string de datos y obtiene las medias
de los tratamientos.

4.  cuadrado_medio: recibe los valores correspondientes a los grados de libertad y
la suma de cuadrados y calcula el cuadrado medio.

5. estadistico_Fo: recibe el valor del cuadrado medio y obtiene el estadistico de
prueba Fj.

6. tabla_AV: recibe los valores correspondientes a los grados de libertad, la suma
de cuadrados y el estadistico de prueba Fy y grafica la tabla de analisis de
varianza.

Como un ejemplo representativo de los servicios del nivel II, la Figura 3.3 ilustra
la aplicacién de los métodos media y varianza pertenecientes al servicio ApFEstadis-
ticasTavWS. Junto con el método recibe_datos del nivel I, se construye el workflow
para calcular la varianza de los datos de entrada. La Figura 3.3 muestra la ecua-
cién para calcular la media (M) implementada por el método media, asi como la
ecuacién para calcular la varianza (V) implementada por el método varianza. De
la ecuacion para la varianza se aprecia que el valor de la media es requerido por el
método wvarianza previo a realizar los calculos. Asi, el método media se encarga de
calcular y suministrar el valor de la media a varianza en un paso anterior.

De esta manera, en el nivel II se encuentran los servicios Web con los métodos
correspondientes a las aplicaciones implementadas propias de la estadistica. Asi,
nuevos servicios Web con métodos para realizar futuras aplicaciones se incluiran en
el nivel II.
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entrada

| recibe_datos |

=
)

1l
—

¢ valor tipo double

salida

Figura 3.3: Aplicacién de los métodos media y wvarianza pertenecientes al nivel I1

3.1.3 Nivel III: apoyo y consulta

Debido a que las operaciones aritméticas de la raiz cuadrada, elevar al cuadrado
y valor absoluto con frecuencia se utilizan en los calculos estadisticos, por ejemplo,
la desviacion estandar se obtiene al aplicar la raiz cuadrada a la varianza, se crearon
métodos para estas operaciones en este nivel. Asimismo, esta organizacién permite
que la construccion de workflows estadisticos sea mas clara y directa. Por otro lado,
en este mismo nivel se incluyeron los servicios que implementan las tablas estadisticas
empledas en los cédlculos de andlisis de varianza y en las pruebas de Tukey y de LSD
de Fisher.

Los recursos de servicios Web y sus respectivos métodos agrupados en este nivel
son los siguientes:

FunBasTavWS cuenta con 3 métodos disenados para obtener la raiz cuadrada
(raizCua), la segunda potencia (elevarCua) y el valor absoluto (valorAbs) de un
dato tipo double.
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TablasDeFEstadisticos WS contiene los métodos que implementan las tablas
estadisticas correspondientes a los puntos porcentuales de la distribucion t y a los
puntos porcentuales del estadistico de rango studentizado q, utilizadas en el analisis
de varianza y en las pruebas de comparaciones de pares de medias de Tukey y Fisher.

A continuacién, se describe cada método perteneciente a este Servicio Web:

1. tabla_q05: regresa el valor del estadistico q para a = 0.05 a partir de los datos
experimentales de entrada.

2. tabla_t: regresa el valor del estadistico t a partir del pardmetro « y los grados
de libertad.

Como un ejemplo representativo de los servicios del nivel 111, la Figura 3.4 ilus-
tra la aplicacién del método raizCua perteneciente al servicio FunBasTavWS. El
método raizCua es anadido a la salida del workflow de la Figura 3.3 con la fi-
nalidad de obtener la desviacién estandar de los datos de entrada. La Figura 3.4
muestra la ecuacién para obtener la desviacién estandar (DE) a partir de extraer la
raiz cuadrada del valor de la varianza previamente calculado por wvarianza.

entrada

| recibe_datos |

valor tipo double

raizCua \
salida

Figura 3.4: Aplicacién del método raizCua perteneciente al nivel I11
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3.1.4 Nivel IV: presentacién de resultados

En este nivel se encuentran los servicios destinados a graficar la linea de regresion,
asi como las tablas de resultados correspondientes a las pruebas de Tukey y del LSD
de Fisher.

Los recursos de servicios Web y sus respectivos métodos agrupados en este nivel
son los siguientes:

GraficadorTavWS cuenta con el método graficar_ ER para graficar la linea de
regresion a partir de dos conjuntos de datos de entrada y la ecuacién de regresion.

PruebasEstadisticas WS Esta formado por los métodos que grafican las tablas
de resultados correspondientes a las pruebas de Tukey y Fisher.

A continuacién, se describe cada método perteneciente a este Servicio Web:

1.  prueba_Tukey: grafica la tabla de resultados de la prueba de Tukey a partir de
los grados de libertad, la suma de cuadrados, las medias de los tratamientos y
del estadistico q.

2. prueba_LSD: grafica la tabla de resultados de la prueba del LSD de Fisher
a partir de los grados de libertad, la suma de cuadrados, las medias de los
tratamientos y del estadistico t.

Como un ejemplo representativo de los servicios del nivel IV, la Figura 3.5 ilustra
la aplicacion del método graficar_ER perteneciente al servicio GraficadorTavWs. La
Figura 3.5 muestra solo la parte final del workflow que grafica la linea de regresién.
Para graficar la linea de regresion sobre la dispersion de los datos de entrada, se
requiere suministrar los datos de entrada X, los datos de entrada Y y la expresiéon
correspondiente a la ecuacion de regresiéon a la entrada del método graficar_ER. Los
datos de entrada X e Y le son suministrados por medio del método recibe_datos del
nivel I, y la expresion para la ecuacion de regresién por medio del método ecuReg del
nivel II. El método ecuReg, a su vez, requerira de datos en sus entradas provenientes
de otros métodos en la parte superior del workflow como son: la media de los datos
X (Mz), la media de los datos Y (My) y el coeficiente de correlacién (7). El método
graficar_ER, entregard a su salida un arreglo de datos tipo byte correspondiente a la
grafica.

De esta manera, el nivel IV incluird todos los servicios Web con métodos para
presentar resultados graficamente.
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entradaX | entrada Y

#

recibe_datos recibe_datos

y=a+bx

/

arreglo tipo byte

salida

Figura 3.5: Aplicacién del método graficar_ER perteneciente al nivel IV

3.2 Servidor de recursos en Tavlab

Con el fin de almacenar y tener disponibles todas nuestras aplicaciones, se ins-
tal6 un sitio Web para Tavlab en el Departamento de Computacion. La direccion de
este sitio Web es http://www.tavlab-cinvestav.mx:2112/. La Figura 3.6 muestra
como una terminal de usuario con Taverna (una laptop, por ejemplo), puede acce-
der a los recursos de servicios Web de nuestro entorno Tavlab (http://www.tavlab-
cinvestav.mx:2112) e incluso acceder archivos de datos desde un sitio Web diferente
(http://www.matrix-cinvestav.mx/~urevilla/data) para alimentar nuestras aplica-
ciones.
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Sitio de Tavlab

Sitio Matrix

htt:/fwww tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/services

htp:/fwww.matrix-cinvestav.mx/ ~urevilla/data

Sitio con la interfaz Taverna
desde la cual se solicitan los servicios
Web.

Figura 3.6: Sitio Web para nuestras aplicaciones de Tavlab
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3.3 Implementacién de los recursos de servicios Web

En esta seccion se describe, en primer lugar, la estructura general de los programas
escritos en lenguaje Java a partir de los cuales se obtienen las clases correspondientes
a nuestros servicios Web antes descritos. Luego, con el fin de explicar los docu-
mentos descriptores WSDD y WSDL utilizados en la creacién de nuestros servicios
Web, se expondran brevemente los protocolos y lenguajes empleados para construir
estos documentos. En seguida, se explicara el proceso de obtencion de las clases
Java que hacen de proxy. Un proxy es un programa que provee recursos localiza-
dos en maquinas remotas conectandose al servidor especificado. Cuando un equipo
conectado a Internet desea acceder a una informacion o recurso, el proxy es quien
realiza la comunicacion y a continuacion traslada el resultado al equipo inicial. Para
finalizar esta seccion, se explicard la forma de interconectar las entradas y salidas de
iconos representativos de los métodos pertenecientes a los diferentes servicios Web
implementados.

3.3.1 Estructura general de los programas

A continuacién, se describe la estructura general de los programas desarrollados
en lenguaje Java para los recursos de servicios Web. Esta estructura general estéd di-
vidida en 4 secciones:

La primera seccién de esta estructura, corresponde a las librerias y/o paquetes
de Java que cada clase necesita dependiendo de la aplicacién a la que esté dedicada.

La segunda seccién, esta destinada a la definicion de las excepciones requeridas.
Puede ser que durante el diseno de un método para determinada aplicacién se decida
atrapar (catch) un determinado error (excepcién) y enviar el mensaje correspon-
diente. Por ejemplo, para el método moda, se definié una excepcion para enviar el
mensaje: “Bl conjunto de datos no contiene moda”, cuando los datos de entrada no
cuentan con un valor que se repita.

La tercera seccién, se refiere al nombre de la clase, el cual debe ser igual al nombre
del servicio Web a crear.

La cuarta y ultima seccion, corresponde a la definicién de los métodos ofrecidos
por el servicio Web.

Es importante senalar que los arreglos de datos enviados de un procedimiento
(método) a otro deben ser siempre de tipo string, y sélo los datos enviados indivi-
dualmente pueden ser de cualquier otro tipo (integer, double, float, etc).

Asi también, cada método debe contar con una instruccion return para enviar
el resultado de los datos procesados a la aplicacion solicitante.
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import java.io.*; /*PRIMERA SECCION*/
import java.util. *;
mmport java.awt. *;
import java.text.*;

. otras librerias o paquetes (packages) Java.

/* SEGUNDA SECCION */
xx Fspacio para la definicion de excepciones *x

/* TERCERA SECCION */
public class Nombre del Servicio Web {

/* CUARTA SECCION */
public tipo de dato métodol (String|[] args) throws IOException, . . . posiblemente otras
excepciones{
tipo de dato wvarl;
wxx Instrucciones para el métodol *x
return varl
bk Termina el métodol sx

public tipo de dato método2(String[] args) throws IOException, . . . posiblemente
otras excepciones{

tipo de dato wvar2;

wxx Instrucciones para el método2 xx

return var?

bk Termina el método2 sx

public tipo de dato métodoN (String[] args) throws IOException, . . . posiblemente
otras excepciones{

tipo de dato wvarN;

xx Instrucciones para el métodoN sxx

return varN

bk Termina el métodoN s

bxx Termina la clase principal sx

Ademas, los métodos no podran incluir instrucciones para imprimir en pantalla,
como son las que inician con System.out. Esto debido, por una parte, a que tales
instrucciones producen una salida sélo en el sitio donde se ejecutan los procedimientos,
y por otra, a que el documento WSDL que describe al servicio Web producira erro-
res, ya que tales instrucciones no tienen significado para la aplicacion cliente. De
esta manera, para enviar un resultado o mensaje a la aplicacién cliente, siempre se
debera utilizar la instruccion return.
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3.3.2 Estandares y lenguajes de los servicios Web

Para crear los servicios Web es imprescindible conocer las diferentes tecnologias
involucradas. En seguida presentamos una breve descripcién de los protocolos y
lenguajes que hacen posible la funcionalidad de nuestros servicios Web.

Lenguaje de marcado extensible: XML (eXtensive Markup Language)

XML surge como un estandar para el intercambio de informacién estructurada
entre diferentes plataformas, permitiendo tener acceso a datos en cualquier parte de
la Internet.

XML es un metalenguaje extensible de etiquetas desarrollado por el World Wide
Web consortium (W3C). Es una simplificacion y adaptacién del SGML (Structured
Generalized Markup Language) un estandar ISO para documentos estructurados su-
mamente complejo para poder servir documentos en la Web. XML permite definir la
gramatica de lenguajes especificos, siendo un formato estandar para definir lenguajes
[21].

La comunicacion entre sistemas de informacion existentes, e incluso entre partes
de un mismo sistema, suele convertirse en un problema, puesto que generalmente
coexisten aplicaciones desarrolladas en lenguajes, bases de datos, plataformas e in-
cluso, protocolos de comunicacién diferentes. Alli surge la necesidad de unificar el
formato de envio y recepciéon de informacién: XML proporciona reglas claras para es-
tructurar documentos. De esta manera cuando los documentos viajan através de una
red, transportamos sélo las estructuras y los datos contenidos. No es necesario in-
tercambiar herramientas para interpretar dicha informaciéon: muchos lenguajes traen
incorporadas las suyas propias. Al existir la posibilidad de estructurar la informa-
cién segun nuestra necesidad, las buisquedas de los documentos serdn mas especificas
y coherentes.

Llamadas a procedimientos remotos: RPC (Remote Procedure Calls)

RPC es un protocolo utilizado para establecer conexiones y facilitar transacciones
entre dos sistemas remotos. Una llamada a procedimiento remoto (RPC) se inicia
cuando el cliente envia un mensaje de peticién a un servidor remoto conocido para
ejecutar un programa especificado por los pardmetros suministrados en el mismo
mensaje. Sin embargo, las aplicaciones que utilizan RPC para comunicarse no pueden
hacerlo mediante HTTP (RPC no fue disenado para eso).

En contraste, XML-RPC es una implementacién basada en el modelo RPC que
permite transportar datos codificados en XML entre dos maquinas remotas utilizando
HTTP (considerado el primer protocolo de comunicacién con estas caracteristicas
[21]). Los servicios Web son considerados como el siguiente paso en la evolucién a
partir de RPC y XML-RPC.
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Protocolo simple de acceso a objetos: SOAP (Simple Object Access
Protocol)

SOAP es el protocolo de intercambio de mensajes utilizado por los servicios Web
para comunicarse. Se deriva del protocolo XML-RPC, y es independiente de la
plataforma y del lenguaje de programacion en el que se desarrollen las aplicaciones
que intentan comunicarse. Cada mensaje se usa como un envelope (sobre), el cual
contiene dos partes: el header (cabecera) y el body (cuerpo). El header contiene
informacion de control acerca de distintos aspectos del mensaje, por ejemplo, desti-
natario, posible receptor y un conjunto de opciones de entrega (como la informacién
acerca de la encriptacién utilizada). El body guarda el contenido del mensaje, nor-
malmente consistente de una peticién/pregunta o una contestacién/respuesta. El
header es opcional mientras que el body es obligatorio [22]. Tanto el header como
el body pueden tener multiples subpartes en forma de bloques llamados hijos (Figura
3.7). SOAP asume que cada mensaje cuenta con un remitente, un destinatario y
un numero arbitrario de intermediarios (nodos) para procesar el mensaje y enrutarlo
hacia el receptor.

SOAP envelope

SOAP header

|

U header block ‘

SOAP body

1

U header body l

Figura 3.7: Representacién de un mensaje SOAP
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El protocolo SOAP se usa en dos estilos de interaccién: document-style (estilo de
documento) y RPC-style. En el document-style, se envia el documento con la orden
de la accién a realizar y se recibe un acknowledgement (verificacién). En el RPC-
style se incluye el nombre del procedimiento (método) a invocar y los pardmetros de
entrada, recibiéndose el resultado y los parametros de salida [22]. De esta manera,
el estilo de interaccién para los mensajes SOAP utilizados es el RPC-style, el cual se
muestra en la Figura 3.8. Asi también, SOAP (a partir de la versién 1.2) define una
forma de codificacién llamada SOAP encoding. Las estructuras de datos, incluyendo
tipos béasicos tales como integers y strings, asi como tipos complejos como arrays
y structures, pueden ser codificados en forma de instrucciones XML.

SOAP envelope SOAP envelope
SOAP header SOAP header
P&ﬁtrol inforfﬁan’on control information
SOAP body

I —

name of theW
method
‘M?nput parah;;zte; 1 W return
parameter

‘ input pamméte? 2 ‘

SOAP body

Figura 3.8: Estructura de un mensaje SOAP/RCP-style

SOAP no estd ligado a un protocolo de transporte especifico: sélo necesita de la
capacidad de transportar texto plano (los mensajes son documentos XML, y éstos
estan formados por texto). Generalmente, a SOAP y HTTP se les asocia, pero esto
se deriva unicamente de la masiva utilizacién de ambas tecnologias (por separado o
en conjunto). Cuando se utiliza HTTP como el protocolo de transporte, la URL del
recurso que se desea invocar describe al receptor del mensaje SOAP. La Figura 3.9
muestra mensajes SOAP envueltos por el protocolo HT'TP y viajando del transmisor
al receptor y viceversa a través de Internet. FEsta es la forma en que se lleva a cabo
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la comunicacion con nuestros servicios Web.

Mensaje de peticidn Mensaje de respuesta
HTTP HTTP

SOPIREC e

SOAP/RPC-style

IProveedor del serviciol

Figura 3.9: Comunicacién de mensajes SOAP/RPC-style mediante HTTP

Aplicacién cliente

Descriptor de activacion de servicios Web: WSDD ( Web Services De-
ployment Descriptor)

WSDD es un documento basado en XML utilizado para describir la manera en
que los componentes de Axis deben de activarse para procesar los mensajes que en-
tran y salen del servicio. Axis es una plataforma abierta para la implementacién de
servicios Web basada en XML perteneciente a la Apache Software Foundation previa-
mente instalada en el servidor con todas nuestras aplicaciones. El formato de WSDD
estd definido por el protocolo SOAP v.2.0. La primera linea del documento WSDD
contiene el elemento < deployment > para indicar al motor de Axis la activacion
de un servicio o el elemento < undeployment > para notificar al motor de Axis la
desactivacién de un servicio en particular. Como ejemplo, se muestra en la Figura
3.10 el documento WSDD correspondiente al servicio Web GraficadorTav WS, v se
describe a continuacion.
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<deployment xmins="http://xml.apache.org/axis/wsdd/"
xmlns;java="http:/ /xml.apache.org/axis/wsdd/providers/java">
<service name="GraficadorTavW§" provider="java:RPC">
<parametre name="className" value="GraficadorTav"/>
<parameter name="allowedMethods" value="*"/>
</service>
</deployment>

Figura 3.10: Documento WSDD correspondiente al servicio Web GraficadorTav WS

La primera linea de este documento indica al motor de Axis que se trata de una
activaciéon. Mediante las siguientes lineas definimos el servicio Web a activar Grafica-
dorTavWS, el protocolo de comunicacion RPC, el nombre de la clase que implementa
los métodos expuestos GraficadorTav y los métodos que seran visibles desde el ex-
terior. El simbolo * indica que todos los métodos del servicio serdn visibles.

Lenguaje de descripcién de servicios Web: WSDL ( Web Services Des-
cription Language)

WSDL es el documento encargado de describir el servicio Web y estd escrito en
XML. WSDL indica cémo interactuar con el servicio, los datos necesarios a ser
enviados, los datos esperados como respuesta, las operaciones que tienen lugar, el
formato y el protocolo necesarios para invocar el servicio, asi como su localizacion
[22].

El documento WSDL estd formado de tres partes principales: una parte desti-
nada a la declaracién de los nombres de espacio (namespace), una parte abstracta
y una parte concreta [22]. Los nombres de espacio en XML denotan conjuntos de
vocabularios que difieren semanticamente dependiendo del contexto de la aplicaciéon
considerada [21]. Un documento XML puede contener nombres de elementos perte-
necientes a més de un vocabulario. Si cada vocabulario se vincula con un nombre de
espacio, entonces la ambiguedad entre nombres de elementos idénticos queda resuel-
ta. La declaracion del nombre de espacio utiliza la siguiente sintaxis:

xmlns="*“url”
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En donde:

xmlns: notifica al parser XML una declaracién de espacio de nombres.
url: corresponde a la direcciéon URL del sitio en Internet donde se encuentra el
espacio de nombres.

La parte abstracta se compone de definiciones port type (tipo de puerto), opera-
tions (operaciones), messages (mensajes) y types (tipos). Cada “tipo de puerto”
es un conjuto de operaciones interrelacionadas ofrecidas por el servicio. Las “opera-
ciones” ofrecidas por el servicio pueden ser [21]:

= One-way: la operacién recibe mensajes pero no da una respuesta.

= Request-response: la operacion recibe peticiones y da una respuesta.

» Solicit-response: la operacion envia una peticién y espera por una respuesta.

s Notification: la operacion envia una peticion pero no espera por una respuesta.

Un “mensaje” es una unidad de comunicacién con el servicio Web y representa
el intercambio de datos en una transmisién simple [22]. Los “tipos” definen a los
datos utilizados por el servicio (dato tipo string, integer etc).

La parte concreta del documento WSDL se compone de los elementos bindings
(enlaces), port (puerto) y services (servicios). El elemento “bindings” se refiere a
los protocolos de comunicacién utilizados por el servicio.

El “puerto” se refiere al iltimo receptor del mensaje de peticién que se define
mediante una URL y una direccién de red. Los “servicios” son agrupamientos logicos
de “puertos”.

Como ejemplo de la combinaciéon de los componentes de la parte abstracta y
la parte concreta, la Figura 3.11 describe el documento WSDL correspondiente al
servicio Web  Graficador TavWS.

La primera parte estd formada por los nombres de espacio (namespace), los cuales
introducen las direcciones URL donde se localizan los diferentes vocabularios reque-
ridos por el documento. El siguiente bloque correspondiente a la parte abstracta
contiene los “mensajes”, “tipo de puerto” y las “operaciones”. Hay dos tipos de
mensajes: el mensaje con los datos (numero y tipo) que necesitan enviarse al método
particular graficar_ER llamado graficar_ERRequest y el mensaje con los datos envia-
do como respuesta por el mismo método llamado graficar_ERResponse. El “tipo de
puerto” con nombre GraficadorTav ofrece la “operacién” graficar_ER. El iltimo
bloque encierra los elementos de la parte concreta, los cualos son: el protocolo de
comunicacién ( “binding”), el “servicio” y el “puerto”. El protocolo de comuni-
cacion utilizado es el de llamadas a procedimientos remotos (RPC). El “servicio”
consiste de un solo “puerto”, el cual especifica la ubicacién de la aplicacién mediante
su direccion URL.
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<wsdl:definitions
targetNamespace="http://www.tavlab-cinvestav:2112/axis/services/GraficadorTavWs"
xmlns:apachesoap="http://xmlapache.org/xml-soap"
xmlns:tns1="http://DefaultNamespace"
xmins:impl="http:/ /www.tavlab-cinvestav:2112/axis/services/GraficadorTavWs"
xmlins:intf="http:/ /www.tavlab-cinvestav:2112/axis/services/GraficadorTavWs"
xmlns:soapenc="http://schemas.xmlsoap.org/soap/encoding/"
xmlns:wsdl="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/"
xmlns:wsdlsoap="http://schemas.xmlsoap.org/wsdl/soap/"
xmlns:xsd="http:/ /www.w3.0rg/2001/XMLSchema"

- parte abstracta
<wsdl:message name="graficar ERRequest">
<wsdl:part name="in0" type="impl:ArrayOf xsd_string"/>
<wsdl:part name="in1" type="impl:ArrayOf_xsd_string"/>
<wsdlpart name="in2" type="impl:ArrayOf xsd_string"/> ——}— mensajes
</wsdl:massage>
<wsdl:message name="graficar ERResponse'>
<wsdl:part name="graficar ERReturn" type="soapenc:base64Binary"/>
</wsdl:massage>
<wsdl:portType name="GraficadorTav">
<wsdl:operation name="graficar ER" parameterOrder="in0inlin2">
<wsdLinput message="impl:graficar ERRequest" name="graficar ERRequest"/> tipo de puerto
<wsdloutput message="impl:graficar ERResponse" name="graficar ERResponse"/> y operaciones
</wsdLoperation>
</wsdl:portType >
<wsdl:binding name="GraficadorTavWSSoapBinding" type="impl:GraficadorTav"> [ parte concreta
<wsdlsoap:binding style="rpc" transport="http://schemas.xmlsoap.org/soap/http"/>
<wsdl:operation name="graficar ER"> protocolo
</wsdlbindings > de comunicacién
<wsdLservice name="GraficadorTavService">
<wsdLlport binding="impl:GraficadorTavWSSoapBinding" name="GraficadorTavWs">
<wsdlsopa:addres location="http://tavlab-cinvestav:2112/axis/services/GraficadorTavWs" /> servicio y
</wsdl:port> puerto
</wsdl:service>
</wsdl:definitions>

Figura 3.11: Documento WSDL correspondiente al servicio Web GraficadorTav WS

3.3.3 Java proxies para los servicios Web

Las aplicaciones cliente (workflows) hacen uso de los métodos expuestos por nues-
tros servicios Web una vez obtenidos los documentos descriptores (WSDL) y las
clases Java que hacen de proxy. Un proxy es un programa proveedor de recursos
localizados en maquinas remotas. Cuando un equipo conectado a Internet desea
acceder a una informacién o recurso, es el proxy quien realiza la comunicaciéon y a
continuacién traslada el resultado al equipo inicial. Los Java prozies se obtienen
a partir de nuestros documentos WSDL mediante el comando WSDL2Java pertene-
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ciente a la plataforma Apache-Axis. La Figura 3.12 describe los pasos realizados
para obtener los Java proxies, los cuales se explican a continuacién:

Se agregan al documento
WSDL

los nombres de espacio
(xmlns)
requeridos para la

Se obtienen los Java

Figura 3.12: Pasos a seguir en la implementacién de los servicios Web

(1) Disenar el programa en lenguaje Java siguiendo la estructura general introdu-
cida en la Seccién 3.2.1, a partir del cual se obtiene su correspondiente clase
Java. Esta clase implementa al servicio Web con sus correspondientes métodos.
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(2)

(3)

Crear el documento WSDD para definir los métodos a ser activados. Ver
Apéndice A.

A partir del documento WSDD obtenemos el documento descriptor WSDL me-
diante la siguiente instruccion:

java org.apache.axis.client. AdminClient NombreDeLaClase.wsdd

la cual ejecuta la activacién y genera un documento parcial WSDL (no in-
cluye los nombres de espacio). En esta instruccién NombreDeLaClase.wsdd es
el nombre del archivo correspondiente al documento WSDD, al cual se le da
el mismo nombre de la clase que implementa al servicio Web con extension wsdd.

Mediante la revisién del documento WSDL parcial generado en el paso anterior,
se determinan los nombres de espacio requeridos. Luego, se investiga en los
sitios Web oficiales de la Apache Software Foundation, de XML y de SOAP
las url’s a ser seleccionadas para estos nombres de espacio.

Una vez que el documento descriptor WSDL estd completo, se obtienen los
Java proxies de la aplicacion mediante la siguiente instruccion:

java org.apache.axis.wsdl. WSDL2Java NombreDeLaClase WS.wsdl

donde NombreDeLaClase WS.wsdl es el nombre del archivo correspondiente al
documento WSDL, al cual se le da el mismo nombre de la clase que implemen-
ta al servicio Web concatenado con las letras WS y con extension wsdl. De
manera general, después de ejecutar el comando WSDL2Java se generan los
siguientes programas con extension java.

e NombreDeLaClase.java

e NombreDeLaClaseService.java

e NombreDeLaClaseServiceLocator.java

e NombreDeLaClaseSoapBindingStub.java

En seguida, compilamos estos programas (mediante javac) para obtener asi las
clases correspondientes a los Java proxies.

De esta manera, al incluir estas clases en el mismo directorio con todas las otras
clases correspondientes a nuestras aplicaciones, los recursos de servicios Web de nues-
tro entorno Tavlab podran ser invocados desde cualquier sitio remoto para crear y
ejecutar workflows cientificos destinados a realizar andlisis estadistico de datos dentro
del ambiente de Taverna.
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3.4 Iconos representativos de los métodos

En esta seccion se describen los iconos representativos de los métodos recibe_datos,
media vy varianza, y se explica por medio de un ejemplo la manera de conectar las
entradas y salidas para construir un workflow que obtenga la varianza de los datos
de entrada.

La Tabla 3.1 describe al icono correspondiente al método recibe_datos pertene-
ciente al servicio Web Recibe DatosFExperimentalesWS y la Tabla 3.2 describe a los
métodos media y wvarianza correspondientes al servicio Web ApFEstadisticasWS. En
el Apéndice A se encuentran las descripciones de los iconos representativos de todos
los métodos de los servicios Web implementados.

RecibeDatosExperimentalesWS

Método Conexiones delicono] Estructura de datos

in0
‘ Entrada

in0: arreglo de argumentos
( tipo string

Salida

Arreglo tipo string de datos
sin lineas de retorno ni
output espacios

recibe_datos

Tabla 3.1: Entrada y salida de datos del método recibe_datos
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ApEstadisticasW$s
Método Conexiones del icono | Estructura de datos
1?0 Entrada
in0: arreglo de argumentos
tipo string
media
Salida
Dato tipo double
in0 inl Entrada
; in0: arreglo de argumentos
tipo String
] | return |
variana L inl: dato tipo double
Salida
output
Dato tipo double

Tabla 3.2: Entrada y salida de datos de los métodos media y varianza

El diagrama de la Figura 3.13 muestra las conexiones de las entradas y salidas
de estos iconos. El icono del método recibe_datos acepta un arreglo tipo string de
datos en in0, el cual contiene, ademds de los mismos datos, tanto espacios (\\s)
como saltos de linea (\\r) provenientes del archivo de entrada. Este método se
encarga de eliminar los espacios y saltos de linea y de entregar a su salida un arreglo
tipo string con s6lo datos numéricos. Luego, la salida de recibe_datos se conecta
a las entradas inO tanto del icono para el método media como del icono para el
método wvarianza. El método media calcula la media de las valores introducidos y la
presenta a su salida como un dato tipo double. Después, la salida del método media
se conecta a la entrada inl del icono para el método warianza. De esta manera,
el método warianza obtiene a partir de los datos de entrada y el valor de la media
introducidos en las entradas in0 y inl respectivamente el valor de la varianza.
Para construir un workflow, el usurio debe referirse al Apéndice A conteniendo las
descripciones de los iconos representativos de todos los métodos implementados. La
Figura 3.14 presenta el workflow construido.
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g
Workflow Input

e

Servicio Web: RecibeDatosExperimentalesWsS
Método: recibe_datos

Servicio Web: ApEstadisticasWS
Método: media

Servicio Web: ApEstadisticasWs
Método: varianza

valor tipo double
=

| salida |
' |

=

| Workflow Output
e e

Figura 3.13: Conexiones de las entradas y salidas de los métodos
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Tools Workflows Advanced Help

. - i i
resign | = Results ii_'“"b Discover | LT

|| [ save diagram | | % Refresh | | ]

: Rendering done.
Ja] M | [ »

Figura 3.14: Workflow para obtener la varianza

3.5 Sumario

Tavlab es un entorno con recursos de servicios Web para construir workflows
orientados a realizan analisis estadistico de datos experimentales dentro del ambiente
grafico Taverna. Los servicios Web de Tavlab disenados y construidos como parte
de nuestro trabajo, estdn organizados en cuatro niveles de aplicacién. El nivel des-
tinado a la administracion de datos de entrada consiste de 2 servicios Web con 12
métodos para leer archivos de datos sin importar su disposicién y formato (ascii o
binario), y hacerlos disponibles de manera adecuada a las entradas de los workflows
de analisis estadistico. El nivel de aplicaciones consiste de un servicio Web con 12
métodos mediante los cuales es posible realizar diferentes tipos de analisis propios de
la Estadistica Descriptiva como son: obtener las medidas de tendencia central y de
dispersion, la ecuacion de regresion, el coeficiente de correlacién, aplicar la prueba
t de Student, etc. Asi también, consiste de un servicio Web con 6 métodos para
realizar el andlisis de varianza de datos experimentales y aplicar las pruebas de Tukey
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y de Fisher a pares de medias. El nivel de apoyo y consulta cuenta con un servi-
cio Web con 3 métodos para realizar cdlculos aritméticos y un servicio Web con 2
métodos para realizar consultas a tablas de estadisticos necesarias en el andlisis de
varianza. El iltimo nivel, presentacién de resultados, consiste de 2 servicios Web
con 3 métodos destinados a graficar la linea de regresion y la dispersion de los datos
de entrada, asi como las tablas de resultados del analisis de varianza. Debe seguirse
la estructura general descrita para los programas escritos en lenguaje Java de las apli-
caciones a partir de los cuales se construyen los servicios Web de nuestro ambiente
Tavlab. Por tultimo, deben obtenerse los Java proxies necesarios para que nuestros
servicios puedan ser accesibles desde cualquier sitio remoto a través de Internet.
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Aplicacién de Tavlab en Biotecnologia

En este capitulo describimos cémo aplicar Tavlab! a la resolucién de problemas
de analisis de varianza en Biotecnologia. La Biotecnologia se define como el campo
del conocimiento que integra el uso de las ciencias de la Bioquimica y la Microbio-
logia con la ingenieria para llevar a cabo aplicaciones controladas y deliberadas de
las capacidades de agentes bioldgicos (microorganismos, cultivos celulares, etc) para
uso industrial [23]. La Biotecnologia tiene aplicaciones en importantes dreas indus-
triales como son la atencién a la salud, con el desarrollo de nuevos enfoques para el
tratamiento de enfermedades; la agricultura con el desarrollo de cultivos y alimentos
mejorados; usos no alimentarios de los cultivos, como por ejemplo plasticos biodegra-
dables, aceites vegetales y biocombustibles; y cuidado del medio ambiente a través
de la bioremediacion, como el reciclaje, el tratamiento de residuos y la limpieza de si-
tios contaminados por actividades industriales [24]. En la Biotecnologia son muchas
las consideraciones que deben tomarse en cuenta al planear y ejecutar experimentos
controlados. Estas consideraciones comprenden un campo de estudio en Estadistica
conocido como disefio de experimentos [25]. Mediante el diseno de experimentos
se formula una hipétesis estadistica acerca de la igualdad de los valores promedio
de un conjunto de resultados experimentales obtenidos al modificar la consistencia o
ambiente inicial (tratamiento) de alguna variable (pardmetro), como por ejemplo,
determinar si el tiempo de vida de una bacteria se ve alterado cuando se incrementa
la temperatura de su ambiente en una cantidad controlada. Esta hipotesis estadisti-
ca es la llamada hipdtesis nula (Hy), la cual es una afirmacién o conjetura acerca
de los valores promedio de uno o mas parametros, y no se rechaza a menos que los
resultados muestren que es falsa. La hipétesis alternativa (Hy), es una afirmacién
que contradice a la hipotesis nula. H; es aceptada si la hipdtesis nula es rechazada
[5]. Esto se expresa de la manera siguiente (para un solo tratamiento):

Cuando el valor promedio del pardmetro analizado antes del tratamiento no se
altera entonces corresponde a la hipdtesis nula:

H() U1 = U2 (41)

!'Entorno estadistico basado en workflows operado sobre la plataforma Taverna
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donde:

w1: es el valor promedio del parametro antes del tratamiento
Ho: es el valor promedio del parametro después del tratamiento

Por el contrario, cuando después de un tratamiento el valor promedio del pardame-
tro analizado cambia, entonces corresponde a la hipdtesis alternativa:

Hy o # po (4.2)
donde:

p1: es el valor promedio del parametro antes del tratamiento.
po: es el valor promedio del parametro después del tratamiento.

Para n-tratamientos en un mismo experimento la hipdtesis nula (Hj) establece
que el valor promedio del parametro analizado correspondiente al i-ésimo tratamiento
(1), debe ser igual al valor promedio del parametro para cualquier j-ésimo trata-
miento (u;) con j # i

Hy : p; = pj, para toda i # jdonde i, je{l,2,...n} (4.3)

La hipdtesis alternativa (Hy), por su parte, establece que el valor promedio del
pardmetro analizado correspondiente al i-ésimo tratamiento (u;) debe ser diferente
al valor promedio del parametro para algun j-ésimo tratamiento (u;) con i # j:

Hy :p; # 1, paraalgunaj # i, donde i, je{l,2,...n} (4.4)

Con el fin de aceptar o rechazar la hipotesis nula, se lleva a cabo el andlisis
de varianza entre pares de medias de tratamientos. Dos métodos principales para
comparar pares de medias son la prueba de Tukey y la prueba de la Diferencia Signi-
ficativa Minima de Fisher (LSD, Less Significant Difference) [25]. Nuestro entorno
estadistico Tavlab se utilizara en este capitulo para la resolucién de problemas de
analisis de varianza a través de las aplicaciones desarrolladas para los métodos de
Tukey y de Fisher.

En la Seccién 4.1 se describen las ecuaciones para el anélisis de varianza, los cuales
son: la suma de cuadrados, los grados de libertad, el cuadrado medio y el estadistico
de prueba. Estas ecuaciones se utilizan en las pruebas de comparacion de pares de
medias de Tukey y de LSD de Fisher. En la Seccién 4.2, se explica la prueba de
Tukey. En la Seccién 4.3, se explica la prueba de LSD de Fisher. En la Seccién
4.4 se describe la organizacién y distribucion de recursos de servicios Web de Tavlab
destinados a obtener la tabla de anélisis de varianza y aplicar los métodos de Tukey
y de LSD de Fisher en Biotecnologia. Se muestra también, que esta planificacion de
recursos permite anadir nuevas aplicaciones para incluir otros métodos del analisis de
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varianza conforme se vayan requiriendo en el futuro. FEn Seccién 4.5, se resuelven
los ejemplos expuestos en las secciones anteriores mediante el entorno Tavlab con el
fin de apreciar su utilidad en este campo.

4.1 Analisis de varianza

El andlisis de varianza sirve para comparar si los valores de un conjunto de datos
numeéricos son significativamente distintos a los valores de otro o més conjuntos de
datos. Para realizar el analisis de varianza deben conocerse los siguientes valores:

i) Suma de cuadrados: la suma de cuadrados total (SS7) es una medida de la
variabilidad global de los datos y esta dada por:

SSr=> > (yi) - % (4.5)

i=1 j=1
Donde:

a es el nimero de tratamientos en el experimento
b es el nimero de réplicas en cada tratamiento

y;i es la j-ésima réplica correspondiente al i-ésimo tratamiento

donde:
1€ a
j€eb
N = numero de datos = a x b

e y es la suma de todas las réplicas, esto es:

b
y=">_u; (4.6)
i=1
La suma de cuadrados total se descompone de la forma siguiente:

SST - SSE - SSTratamientos (47>

Donde SSTratamientos €S la suma de cuadrados entre los tratamientos y se
obtiene mediante la siguiente expresion:

IS 2 (9)2
- = - E ) — 2 4.
SSTratamzentos n o (?/z) N ( 8)

n = numero de tratamientos
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i)

iii)

i)

y SSg es el error de la suma de cuadrados de los tratamientos, el cual se
calcula mediante la diferencia:

SSE = SST - SSTratamientos (49)

Grados de libertad: el ntimero de grados de libertad de una suma de cuadra-
dos es igual al nimero de elementos independientes en dicha suma de cuadrados.
Asi, los grados de libertad para cada suma de cuadrados son:

N - 1 para SSr
a- 1 para SSTratamientos

N - a para SSg

Cuadrado medio: el cuadrado medio de los tratamientos se determina al
dividir la suma de cuadrados de los tratamientos por sus respectivos grados
de libertad. De igual forma, el cuadrado medio correspondiente al error se
determina al dividir la suma de cuadrados del error por sus respectivos grados
de libertad. Esto se muestra en las siguientes expresiones:

SS ratamientos
MSTratamientos = Ta t_ 1 fos (410)
SSE
MSg = 4.11
E=N_aq (4.11)

Estadistico de Prueba: es el valor que resulta de dividir el cuadrado medio
de los tratamientos por el cuadrado medio del error, esto es:

MSTratamientos
= 4.12
0 MSg (4.12)

La Tabla 4.1 de analisis de varianza resume las expresiones anteriores:

‘ Suma de cuadrados ‘ Grados de libertad ‘ Cuadrado medio ‘ Fy
a 5 )
SSTratamientos = %;(%)2 - % a-1 MSTratamientos W%}t—gf;wm
SSE = SST - SSTratamientos N-a MSE'
a b
SSr =3 Y (y)? - Y N-1
i=1j=1

Tabla 4.1: Andlisis de varianza
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Por otro lado, en el analisis de varianza deben considerarse dos tipos de erro-
res relacionados con el hecho de aceptar o rechazar la hipotesis nula. Estos son
el error tipo I y el error tipo II, los cuales estan representados por los valores de los
parametros « y [ respectivamente. El error tipo I ocurre cuando el experimenta-
dor rechaza una hipdtesis nula, cuando ésta es verdadera. El error tipo II ocurre
cuando se acepta la hipdtesis nula, cuando ésta es falsa. Los dos tipos de errores
estan inversamente relacionados, de manera que siempre se busca un balence entre
a 'y (3. En general, dicho balance se considera éptimo para un valor de o < 0.05 [26].

Se presenta a continuacion el siguiente ejemplo:

Un ingeniero de desarrollo de productos esté interesado en saber si el peso por-
centual del algoddén en una fibra sintética afecta la resistencia a la tensién, por lo que
ha llevado a cabo un experimento con 5 niveles (tratamientos) del peso porcentual
del algoddn y cinco réplicas. Los datos que obtuvo se muestran en la Tabla 4.2 [25].

Se usara el analisis de varianza para probar la hipdtesis nula:

Hy: “los diferentes tratamientos no afectan la resistencia a la tension de
la fibra sintética”

que se representa de acuerdo a la ec. (4.3):
Ho:pn = po2 = pg = pra = s
Contra la hipdtesis alternativa:
Hy: “algunos valores de medias son diferentes”
que representamos de acuerdo con la ec. (4.4):
Hy :pi # py, para alguna i@ # j donde i, j € {1, 2, 3, 4, 5} tratamientos

Como puede observarse en la Tabla 4.2, la resistencia a la tension se incrementa
cuando el contenido de algoddén se incrementa, hasta cerca de 30% de algoddn.
Después de 30% de algodén hay un marcado descenso de la resistencia a la tension,
es decir al rededor del 30 % de algodén produce la resistecia maxima. Con base en este
analisis se tiene la firme sospecha de que el contenido de algodén afecta la resistencia a
la tension. Esto requiere de un analisis objetivo de los datos para probar la igualdad
del valor de las medias. El procedimiento correcto es el andlisis de varianza. De esta
manera, realizamos el andlisis de varianza para los datos de la Tabla 4.2.
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Peso Resistencia a la tension observada '
porcentul (Ib/pulg?) Totales  Promedios
Ji ¥i
del algodén | ) 3 4 : i i
15 7 7 15 11 9 49 9.8
20 12 17 12 18 18 m 154
25 14 18 18 19 19 88 176
30 19 % 2 19 3 108 21.6
35 7 10 11 15 11 54 108

yi=3  yi=150

Tabla 4.2: Resultados experimentales

Las sumas de cuadrados requeridas se obtienen aplicando las ecuaciones:

5 5 )

S5r=32 S () — % (45)

=1j5=1

2 _
_ (72 2 2 2 2 _ (376)* _
(7)2+ (7)* + (15)* 4+ ... + (15)* + (11) 5= 636.96

5
SSTratamientos = é ;(%)2 - % (48)
— 1[(49)% + ... + (54)% — ET — 475.76
SSE = SST - SSTratamientos (49>

= 636.96 — 475.76 = 161.20

S8 ratamientos
MSTratamientos = % (410)

__ 47576 __
— 41516 — 118,94
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MSp = % (4.11)
_161.20 __
— 16120 _ g (6

FO — MSTﬁg:rgientos (412)

_ 11894 __
— 1891 _ 14 76

La Tabla 4.3 resume este analisis de varianza. Comparando el valor del estadisti-
co de prueba Fy (14.76) con el valor que se obtiene de la tabla de puntos porcentuales
de la distribucién F para o = 0.05 (incluida en el Apéndice B) para 4 y 20 grados de
libertad, encontramos que Fy = 14.76 > 2.87, por lo que se rechaza Hy y se concluye
que las medias de los tratamientos difieren; es decir, el peso porcentual del algodon
en la fibra afecta de manera significativa la resistencia a la tensién media. En la
seccion 4.5 se obtendra la misma Tabla 4.3 de analisis de varianza utilizando nuestro
entorno grafico Tavlab.

‘ Suma de cuadrados ‘ Grados de libertad ‘ Cuadrado medio ‘ Ey ‘
S STratamientos = 475.76 4 118.94 14.76
SSE =161.20 20 8.06
SST = 636.96 24

Tabla 4.3: Resultados del andlisis de varianza

Por otra parte, el analisis de varianza requiere en ocasiones comparar solo pares
de medias. Frecuentemente, es posible determinar cudles son las medias que difieren
probando las diferencias entre todos los pares de medias de los tratamientos. La
prueba de Tukey y del LSD de Fisher se aplican especificamente para realizar las
comparaciones por pares entre todas las medias poblacionales.

4.2 La prueba de Tukey

La prueba de Tukey [25] consiste en determinar un valor de referencia respecto
al cual las diferencias de las medias son comparadas. Si la diferencia para un par
de medias es menor que este valor, se considera como no significativa.
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Para calcular el valor de referencia de Tukey se aplica la siguiente férmula:

MSg

n

TUkey = (.ZOé(a7 f)

(4.13)

Donde MSEg es el cuadrado medio debido al error (ec. 4.11), n es el nimero de
tratamientos y ¢.(a, f) es un factor que se obtiene de la tabla para la distribucién
del estadistico de rango studentizado ¢ con a = 0.05 (incluida en el Apéndice B) a

partir del nimero de tratamientos a y los grados de libertad f asociados con MSg
(ec. 4.11).

A continuacién, se aplica la prueba de Tukey (ec. 4.13) para encontrar las dife-
rencias que sean significativas entre todas las medias del problema de la Seccién 4.1.
Para esto, se utilizan los valores de la Tabla 4.3 de analisis de varianza obtenidos
anteriormente:

a) Los grados de libertad:
N—-—a=25-5=20

b) Las sumas de cuadrados:

SSTratamientos = 475.76 (48)
S5y = 636.96 (4.5)
SSp = 161.20 (4.9)

¢) Cuadrado medio debido al error:
MSE = 8.06 (4.11)
d) Valor del factor ¢g05(5,20):
do.05(5,20) = 4.23
De esta manera, el valor de referencia de Tukey resulta:

Tukey = q(a, f)4/ % (4.13)

= 4.23,/806 — 537
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Por lo tanto, cualquier par de medias de los tratamientos cuya difierencia en valor
absoluto sea mayor de 5.37 implicaria que el par correspondiente de medias pobla-
cionales son significativamente diferentes. Los cinco promedios de los tratamientos
son:

=98 =154 y3=176 y;=21.6 y;=10.8
y las diferencias en los promedios son:

Ui — Vo = 9.8 —15.4 = —5.6¢
g1 — s = 9.8 —17.6 = —7.8¢
U1 — s = 9.8 —21.6 = —11.8¢
1 — s = 9.8 —10.8 = —1.0
Uo — U3 = 154 —17.6 = —2.2
Uo — s = 15.4 — 21.6 = —6.2¢
Uo — s = 15.4 —10.8 = 4.6

Us — s = 17.6 — 21.6 = —4.0
U — s = 21.6 — 10.8 = 10.8¢

Asi, mediante la prueba de Tukey, se han encontrado los contrastes de la forma
I' = p; — p; para toda i # j que difieren significativamente (etiquetados con la letra
d).

Por lo tanto, la hipdtesis nula se rechaza:

Hy: “los diferentes tratamientos no afectan la resistencia a la tension de
la fibra sintética”

y se acepta la hipotesis alternativa:

Hy: “algunos valores de medias son diferentes”

4.3 La prueba LSD (Less Significant Difference)
de Fisher

La prueba de Fisher [25] consiste en determinar el valor de la diferencia signi-
ficativa minina (LSD) con respecto al cual comparar las diferencias de las medias
de los tratamientos. Si la diferencia para un par de medias es menor que este valor,
se considera como no significativa. La diferencia significativa minima (LSD), se
calcula mediante la siguiente expresion:
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2MSEg
n

LSD =ty N (4.14)

Donde t,/2, n—o €s el valor de la distribucién ¢ para « puntos porcentuales y
N - a grados de libertad (incluida en el Apéndice B). MSg es el cuadrado medio
del error (ec. 4.11) y n es el nimero de réplicas. Para usar el procedimiento LSD de
Fisher, simplemente se compara la diferencia observada entre cada par de promedios
con la LSD correspondiente. Para ilustrar el procedimiento, se presenta el siguiente
ejemplo:

Si se usan los datos del experimento presentado anteriormente acerca de la resis-
tencia a la tensién de una fibra sintética con respecto al peso porcentual del algodén,
la LSD con o= 0.05 y tp.2520 = 2.086 es:

LSD = too n-ay/ 22 = 20861/ 252 = 3.75 (4.14)

De esta manera, cualquier par de promedios de los tratamientos que difiera del
valor absoluto por mas de 3.75 implicaria que el par correspondiente de medias po-
blacionales es significativamente diferente. Las diferencias de los promedios son:

U1 — o = 9.8 — 15.4 = —5.6!%
U1 — U3 = 9.8 — 17.6 = —7.8!%
U1 — s = 9.8 —21.6 = —11.8%4
1 — s = 9.8 —10.8 = —1.0

Uo — 3 = 154 —17.6 = —2.2
Uo — s = 15.4 — 21.6 = —6.2!%4
Uo — U5 = 15.4 — 10.8 = 4.6'%¢
Us — gs = 17.6 — 21.6 = —4.0%¢
Us — Us = 17.6 — 10.8 = 6.8!*¢
Ua — Us = 21.6 — 10.8 = 10.8!*¢

Asi también, mediante la prueba del LSD de Fisher, se han encontrado los con-
trastes de la forma I' = p; — p; para toda i # j que difieren significativamente
(etiquetados con Isd).

Por lo tanto, esta prueba también conduce a rechazar la hipétesis nula:

Hy: “los diferentes tratamientos no afectan la resistencia a la tension de
la fibra sintética”
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y se acepta la hipotesis alternativa:
Hy: “algunos valores de medias son diferentes”

Sin embargo, mediante la prueba de LSD de Fisher sélo dos contrastes no difieren
significativamente en comparacién con la prueba de Tukey para la cual se encontraron
cuatro contrastes sin ninguna diferencia significativa. Esto se debe a que la prueba
de Fisher es més sensible a las diferencias existentes, manteniendo bajo el error tipo
I (rechazar la hipdtesis nula cuando ésta es verdadera).

4.4 Organizacion y distribucion de recursos de ser-
vicios Web

En esta seccién veremos cémo estan organizados y distribuidos los diferentes recur-
sos de servicios Web de Tavlab destinados a obtener la tabla de andlisis de varianza
y aplicar las pruebas de Tukey y Fisher en Biotecnologia. Se mostrara también,
cémo esta planificacion de recursos permitird facilmente anadir nuevas aplicaciones
para incluir otros métodos del analisis de varianza conforme se vayan requiriendo en
el futuro y hacer nuestro entorno de resolucién de problemas distribuidos més éptimo.

Los recursos de servicios Web de nuestro entorno Tavlab disenados e implemen-
tados para obtener la tabla de analisis de varianza, asi como para aplicar las pruebas
de Tukey y de LSD de Fisher en el andlisis de experimentos en Biotecnologia, se
muestran en la Figura 4.1. En la Figura 4.1 podemos apreciar que estos recursos
consisten principalmente de cuatro servicios Web con varios métodos para llevar a
cabo los diferentes andlisis estadisticos. Estos servicios estan disponibles en el sitio
Web para Tavlab http://www.tavlab-cinvestav.mz:2112/ y descritos en el capitulo 3:

» El Servicio Web (SW1) RecibeDatosEzperimentalesWS cuenta con métodos
disenados para recibir datos de entrada dependiendo de la disposicion de éstos
en el archivo con que se alimentara el workflow.

» El Servicio Web (SW2) AnalisisDeVarianzaWS obtiene cada uno de los ele-
mentos de la tabla de andlisis de varianza (Tabla 5.1), asi también, suministra
los valores requeridos por los métodos de las pruebas estadisticas de Tukey y
Fisher.

» En el Servicio Web (SW3) TablasDeFEstadisticosWS los métodos implementa-
dos corresponden a las tablas de los estadisticos g y t, incluidas en el Apéndice
B. Los valores de estos estadisticos son necesarios para las pruebas estadisticas
de Tukey y de LSD de Fisher. Cuando se requiera incluir més tablas de otros
estadisticos, los métodos correspondientes simplemente deberan adicionarse a
este mismo servicio Web.
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» El Servicio Web (SW/) PruebasEstadisticasWS cuenta con los métodos di-
senados para aplicar las pruebas de Tukey y de LSD de Fisher. Asi también,
cuando se requiera implementar otras pruebas estadisticas para el andlisis de
experimentos, podran ser incluidas en este mismo servicio Web.

Taverna
T T e
Tavlab
Biotecnologfa
/\ /\ i (
N 2 s \‘@
RecibeDatosExperimentalesWS AnalisisDeVarianzaWs ~ TablasDeEstadisticosWS  PruebasEstadisticasWs
reche datos fgrados_Hbenad ——tabla_q05 prueba_Tukey
— suma_cuadrados (
— datos_fretamientos L et oy —pruebe_LSD

. cuadrado_medio
| estadistico_Fo
L__tabla_AV

Figura 4.1: Organizacion de los recursos de servicios Web empleados en Biotecnologia

En la Figura 4.2 se desglozan los métodos de cada uno de estos servicios Web
utilizados en las tres aplicaciones: tabla de andlisis de varianza, prueba de Tukey y
la prueba LSD de Fisher. Por ejemplo, la Figura 4.2 muestra que para realizar el
analisis de varianza se requiere el método disenado para recibir los datos experimen-
tales del servicio Web SWI1, asi como los seis métodos correspondientes al servicio
Web SW2. Asi también, para realizar tanto la prueba de Tukey como la de LSD
de Fisher, se requiere el método destinado a recibir datos experimentales del servicio
Web SW1, asi como los métodos dedicados a calcular los grados de libertad, la suma
de cuadrados y las medias de los tratamientos correspondientes al servicio Web SW2.
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Ademads, para la prueba de Tukey debe utilizarse el método con los valores del
estadistico q para a = 0.05 del servicio Web SW3, asi como el método que obtiene
la tabla con los resultados de la prueba de Tukey del servicio Web SW/. Asimismo,
para la prueba de LSD debe utilizarse el método con los valores del estadistico t del
servicio Web SWS3, asi como el método que obtiene la tabla con los resultados de
esta prueba correspondiente al servicio Web SW/. En el Apéndice A, se describen
las interconexiones entre estos métodos, las cuales forman un workflow especifico en
el entorno Tavlab.

Taverna

Tavlab

N o iy P
(swl) w2 w3 w4
Biotecnologia b Nt - e
grados_libertad
suma_cuadrados
medias_tratamientos
cuadrado_medio
estadistico_Fo
tabla_AV

—— Anélisis de Varianza —— datos_tratamientos —|—

grados_libertad
| datos_traramientos _ suma cuadrados |  tabla_q03 —— prueba_Tukey
medias_tratamientos

Tukey

grados_libertad
LSD datos_tratamientos — | suma_cuadrados — | tabla t —— prueba LSD
medias_tratamientos

Figura 4.2: Métodos de servicios Web disenados para las aplicaciones en Biotecnologia
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4.5 Utilizacion del entorno estadistico Tavlab

Con la finalidad de apreciar claramente cémo emplear nuestro entorno Tavlab,
realizaremos el analisis de varianza, asi como las pruebas de Tukey y de LSD de Fis-
her al ejemplo del peso porcentual del algodén en una fibra sintética introducido en
la Seccion 4.1.  Como se mencioné en el Capitulo 3, se podra ver que la utilizacion
de nuestro entorno Tavlab aporta varios beneficios como son, construir workflows a
partir de recursos de servicios Web distribuidos en varios sitios en Internet, asi como
utilizar datos experimentales localizados no sélo en el sitio de trabajo, sino también
en cualquier otro sitio. Aprovechando asi, una mayor capacidad de cémputo utili-
zando servidores distribuidos. Asi también, la estructura de nuestro entorno Tavlab,
permite facilmente su crecimiento mediante la inclusién de nuevas aplicaciones y re-
cursos conforme se requieran. Por otra parte, se omitirdan los pasos para construir
un workflow, suministrarle los datos de entrada, ejecutarlo y guardar los resultados
en un archivo, ya que éstos estan explicados en el Capitulo 2.

4.5.1 Obtencidon de la tabla de analisis de varianza

La figura 4.3 muestra el workflow construido a partir de los recursos de nuestro
entorno estadistico Tavlab para obtener la tabla de anélisis de varianza (Tabla 4.1).
De esta manera, tenemos:

Definicién del problema: dado un conjunto de datos experimentales y un
numero de tratamientos determinados, crear un workflow para realizar el andlisis de
varianza.

Meta: obtener la tabla de analisis de varianza tal como se muestra en la Tabla
4.1 a partir del método tabla_AV.

Solucién: para obtener la tabla de analisis de varianza a partir del método ta-
bla_AV, se deben calcular primero los grados de libertad, la suma de cuadrados y
el estadistico Fo de los datos experimentales mediante los métodos grados_libertad,
suma_cuadrados y estadistico_Fo respectivamente. A su vez, el estadistico Fo se
obtiene a partir del cuadrado medio, utilizando el método cuadrado_medio, y éste a
partir de los grados de libertad y suma de cuadrados. Luego, estos métodos recibiran
los datos de entrada en forma apropiada (arreglo tipo string de datos) suministrados
por el método datos_tratamientos. En la Figura 4.4 se presenta la ventana en la
que se introducen las URLs de todos estos servicios Web para que sean localizados
en nuestro sitio para Tavlab:

1. http://www.tavlab-cinvestav.mx:1221 /axis/
services/RecibeDatosExperimentalesWS?wsdl

2. http://www.tavlab-cinvestav.mx:1221/axis/
services/AnalisisDeVarianzaWS7wsdl
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3. http://www.tavlab-cinvestav.mx:1221 /axis/
services/ TablasDeEstadisticosWS7wsdl

4. http://www.tavlab-cinvestav.mx:1221/axis/
services/PruebasEstadisticasWS?wsdl

e Tools Workflows Advanced

‘Design || = Results || € Discnver|

Help

| [l Save diagraml | iy Refresh| | & Configure diagram|

Workflow Inputs

datos_tratamientos

[ num_tratamientos H datos_expermentales ]A

|_ grados_libertad ||_ suma_cuadrados |

Rendering done.

Figura 4.3: Workflow para obtener la tabla de analisis de varianza

Address of the WSDL document?

*nd

http:

OK

‘ Cancel ‘

Figura 4.4: Ventana en la que se introducen las URLs de los servicios Web
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De esta manera, en el panel de servicios disponibles de Taverna, apareceran estos
servicios Web con sus respectivos métodos como se muestra en la Figura 4.5.

»—WSDL http:/ /www.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/services/RecibeDatosExperimentalesWs?
¢— Porttype: RecibeDatosExperimentales [RPC]
— recibe_datos
— datos_tratamientos
—WSDL http:/ /www.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/services/ AnalisisDeVarianzaWStwsdl
¢—Porttype: AnalisisDeVarianza [RPC]
—grados_libertad
—suma_cuadrados
— medias_tratamientos
— cuadrado_medio
—estadistico_Fo
L tabla_AV
0—WSDL http:/ /www.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/services/ TablasDeEstadisticosWStwsdl
»— Porttype: TablasDeEstadisticos [RPC]

—tabla_q05
L tabla_t

o—WSDL http:/ fwww.tavlav-cinvestav.mx:2112/ axis/services/ PruebasEstadisticasWStwscl
¢—Porttype: PruebasEstadisticas [RPC]

—prueba_Tukey
__prueba_LSD

Figura 4.5: Panel de servicios disponibles en Taverna

En seguida, seleccionando los métodos correspondientes del panel de servicios, se
construye el workflow (Figura 4.3) para obtener la tabla de anélisis de varianza. Pa-
ra ilustrar la manera de conectar los métodos, el diagrama de la Figura 4.6 muestra
las conexiones de las entradas y salidas de los iconos representativos de los métodos
del workflow de la Figura 4.3. Para construir un workflow, el usuario debe referirse
al Apéndice A conteniendo las descripciones de los iconos representativos de todos
los métodos implementados. De esta manera, la Figura 4.6 muestra el nombre del
método correspondiente a cada entrada.

Los datos experimentales que se suministraran al workflow son los resultados
del experimento mostrados en la Tabla 4.2, y que se encuentran en el sitio Web:
hitp:/ /www.matriz-cinvestav.mzx/~ urevilla/data/datos_ experimentales.tzt. Esto se
muestra en la Figura 4.7.
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— — — — = — — — —

‘ V\;rkﬂow Inputs
|

Lo S _

| ‘num_tratamientost ‘datos_experimentales\

inl in0

LTI | Servicio Web: RecibeDatosExperimentaleswWs
[return| Método: datos_tratamientos

in0

Servicio Web: AnalisisDeVarianzaWs
Método: suma_cuadrados

Servicio Web: AnalisisDeVarianzaWs
Método: grados_libertad

Servicio Web: AnalisisDeVarianzaWs
Método: cuadrado_medio

Servicio Web: AnalisisDeVarianzaWs
Método: estadistico_Fo

inl
Servicio Web: AnalisisDeVarianzaWs
Método: tabla_AV

Workflow Outputs

= o= |

Figura 4.6: Conexiones de las entradas y salidas de los métodos
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Inputs

| *

= Load Input Duc" [} save Input Duc" = Load Inputs || | New Input New List | 3

= Input Document | datos_experimentales
¢ W datos_experimentales :
El Some input data goes fiere. | i5oma input data goes here
UL fguitd &)

URL to open?

|http:Nwww.matrix-cin\resta\r.mx,f~urel

[7

B Run workflow =

q] Il | [¥]

Figura 4.7: Se alimenta al workflow con los datos experimentales

A continuacién, introducimos también el nimero de tratamientos (los diferentes
pesos porcentuales del algodén) considerados en el experimento, como muestra la
Figura 4.8 es 5.

Inputs =
| = Load Input Doc" [ save Input Doc" == Load Inputs " % New Input Mew List | 3
.= Input Document | num_tratamientos
% W datos_experimentales f;
2 click o edit... i
¢ W num_tratamientos -
=§-
B Run workflow —
-
“ i I [*]

Figura 4.8: Se alimenta al workflow con el nimero de tratamientos

Asi, ejecutamos el workflow presionando el boton Run workflow mostrado tam-
bién en la Figura 4.8. Como resultado obtenemos la Tabla 4.4 correspondiente a la
tabla de analisis de varianza.
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Tabla de Analisis cle Warianza
Grados e Cuadrado
c%iggt]raagues libertad medio Fo
95_Tratamienios 475.76 4 118.94 14.76
SS.E 161.20 20 8.06
SS.T £36.96 24

Tabla 4.4: Andlisis de varianza obtenida utilizando el entorno Tavlab

4.5.2 Aplicacion de la prueba LSD de Fisher

Para aplicar la prueba de LSD de Fisher descrita en la Secciéon 4.3 a los datos
experimentales mediante nuestro entorno Tavlab, se considera la misma disposicion
de recursos de servicios Web y se construye el workflow de la Figura 4.8. De esta
manera, tenemos:

Definicién del problema: dado un conjunto de datos experimentales y un
nimero de tratamientos determinados, crear un workflow para aplicar la prueba
LSD de Fisher.

Meta: obtener una tabla que muestre las diferencias significativas minimas en-
tre los pares de medias de los tratamientos.

Solucién: para obtener esta tabla con las diferencias significativas minimas
se deben calcular primero las medias de los tratamientos, los grados de libertad
y la suma de cuadrados de los datos experimentales mediante los métodos: me-
dias_tratamientos, grados_libertad y suma_cuadrados respectivamente. Asi también,
se necesita obtener el valor del estadistico t mediante el método tabla_t al suminis-
trar el parametro a y los grados de libertad. Luego, estos métodos recibiran los
datos de entrada en forma apropiada (arreglo tipo string de datos) suministrados
por el método datos_tratamientos (Figura 4.9).
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v Tools Workflows Advanced Help

Design ‘ [= Results “ & Discnver! &

| [ save diagram | ! % Refresh| | [/ Configure diagram |

Workflow [nputs

| datos experinentales || num vatamiertos || afa |A

datos_tratamientos

| mtmm‘ﬁﬂm_w:amm || grados Ietad

Rendering done.

Figura 4.9: Workflow para obtener la tabla de la prueba del LSD

A continuacién suministramos al workflow los datos experimentales ubicados en
el sitio Web:

http://www.matrix-cinvestav.mx/~ urevilla/data/datos_experimentales.txt

en la misma forma como se muestra en las Figuras 4.7 y 4.8. Asi también, in-
troducimos el valor del pardmetro o = 0.05 como se indica en la Figura 4.10.
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TPt

(= Load Input Duc‘

[ save Input Dac

[ Load Inputs ﬁNewlnput‘ New List

X

= Input Document lilfa

¢ ¥ datos_experimentales | -
Bl Clickwoedit.. | fogs

¢ ¥ num_tratamientos |
Bs s: 7

8 :

B oos

B Run workflow

( I [ M

¥

Figura 4.10: Se introduce el valor del parametro alfa

Después de ejecutar el workflow, se obtiene la tabla de la Figura 4.11 correspon-
diente a la prueba de LSD de Fisher.
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Tools Workflows Advanced Help

Design I| = Results |"-«',b Discover | &

Workflow_Prueba LSD 6:33 AM |

W= = = I
Save as XML | | |2 Save to disk! ! |2 Save to disk as wehsit.eI | = Excel| ¥ Close |

atus | Results | Process report |
bla_LSD |

Tabla L5D. Diferencia Significativa Minima

LSO = 32.75 [tratamientos = 5, réplicas = 5]

myl =258 my2 =154 my3 =176 myd =216 my> = 10.8

Miyl-my2 = 9.8-15.4 = 5.6
myl-my3 = 9.8-17.6 = -7.8
myl-myd = 9.8-21.6 = -11.8
myl-myS = 9.8-10.8 = -1

My2-tmy3 = 15.4-17.6 = -2.2
2oty = 15.4-21.6 = -6.2
My2-tnySs = 15.4-10.8 = 4.6
my3-rmyd = 17.6-21.6 = -4

my3-my5 = 17.6-10.8 = 6.8
myd-my5 = 21.6-10.8 = 10.8

K Il IC

Figura 4.11: Resultados de la prueba de LSD de Fisher obtenidos con Tavlab

4.5.3 Aplicacion de la prueba de Tukey

Para esta aplicacion se han distribuido los recursos de servicios Web en 2 sitios,
AnalisisDeVarianzaWS vy TablasDeFEstadisticosWS se encuentran en nuestro sitio
donde esta Tavlab, y tanto RecibeDatosExperimentalesWS como PruebasFEstadisti-
casWS' se instalaron en el sitio Tux. Esta disposicion distribuida en diferentes sitios
de nuestros recursos se muestra en la Figura 4.12.
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Sitio Matrix

hitp:/fmatrix-cinvestav.

~urevilla/gdla/datos_experimentales. txt

Sitio de Tavlab
Sitio Tux '

htt:/www.avlab-cinvestav.mx:2112/

htp:/fux:2112/ .
axisfservices/RecibeDatosKxperimentalesWS hwsdl axis/services/AnalisisDeV arianza WS wsdl

http:/fux:2112/ ht:/fwww.tavlab-cinvestav.mx:2112/
axis/services/PruebasEstadistihs WS wsdl axisfservices/TablasDeEstadisticos WS wsdl

Sitio con la interfaz Taverna
desde la cual se solicitan los servicios
Web.

Figura 4.12: Recursos para Biotecnologia de Tavlab distribuidos en 2 sitios

De esta manera, ahora nuestros servicios Web se obtienen desde estas ubicaciones:

1. http://tux:2112/axis/services/RecibeDatosExperimentalesWS?wsdl

2. http://www.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/
services/AnalisisDeVarianzaWS?wsdl

3. http://www.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/
services/ TablasDeEstadisticosWS7wsdl

4. http://tux:1221/axis/services/PruebasEstadisticasWS?wsdl
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Desplegandose en el panel de servicios disponibles de Taverna como muestra la
Figura 4.185.

»—WSDLhitp:/ /tux:2112/axis/services/RecibeDatosExperimentalesWStwsdl
¢—Porttype: RecibeDatosExperimentales [RPC]

trecibe_datos

datos_tratamientos

+—WSDL http:/ fwww.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/services/ AnalisisDeVarianzaWStwsdl
¢—Porttype: AnalisisDeVarianza [RPC]

grados_libertad
suma_cuadrados
— medias_tratamientos
— cuadrado_medio
—estadistico_Fo
—tabla_AV
—WSDL http:/ /www.tavlab-cinvestav.mx:2112/axis/services/ TablasDeEstadisticosWStwsdl
¢—Porttype: TablasDeEstadisticos [RPC]

—tabla_g05
—tabla_t

O—WSDL http://tux:2112/axis/services/PruebasEstadisticasWStwsdl
¢—Porttype: PruebasEstadisticas [RPC|

~~~~~ prueba_Tukey
__prueba_LSD

Figura 4.13: Panel de servicios disponibles de Taverna

La Figura 4.1/ muestra el workflow construido a partir de los recursos de servi-
cios Web localizados en el sitio donde esta Tavlab y en el sitio Tux.

Tenemos ahora que:

Definicién del problema: dado un conjunto de datos experimentales y un

nimero de tratamientos determinados, crear un workflow para aplicar la prueba de
Tukey.

Meta: obtener una tabla mostrando las diferencias significativas entre los pares
de medias de los tratamientos de acuerdo a la prueba de Tukey.

Solucion: para obtener esta tabla con las diferencias significativas segiin la prue-
ba de Tukey, se deben calcular primero las medias de los tratamientos, los grados de
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libertad y la suma de cuadrados de los datos experimentales mediante los métodos
medias_tratamientos, grados_libertad vy suma_cuadrados respectivamente. Asi tam-
bién, se necesita obtener el valor del estadistico q mediante el método tabla_q05.

Luego, estos métodos recibirdn los datos de entrada en forma apropiada (arreglo tipo
string de datos) suministrados por el método datos_tratamientos.

* Tools Workflows Advanced Help

Design ‘ [ Results

—

' . | 2
L, Dlscwer| w7
|

|| Save diagram | | % Refresh | | | Configure diagram |

Workflow Inputs

rum_tratamientos || datos_expementales | A\

— i s—— :

dalos atamientos

PAERN

qgrados fbertad || suma_cuadrados || medias_tratamientos || tabla 05

| Rendering done.

Figura 4.14: Workflow para realizar la prueba de Tukey

A continuacién suministramos al workflow los datos experimentales ubicados en
el sitio Web:

http://www.matrix-cinvestav.mx/~ urevilla/data/datos_experimentales.txt

e introducimos el nimero de tratamientos como se mostré en las (Figuras 4.7 y
41.8).

Después de ejecutar el workflow, se obtiene la tabla de la Figura 4.15 correspon-
diente a la prueba de Tukey.
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Tools Workflows Advanced Help

Design I B Resuits | C4 Discover | LA

Workflow_Prueba_Tukey02 6:53 AM |

— = - =
Save as XMLi | |5 Save to disk | | |2 Save to disk as website | | || Excel ' : ® Close!

atus | Results | Process report |
bla_Tukey |

Tahbld Tukey. Comparacidn de todas las medias por pares

Tukey =538 [tratamientos = 5, réplicas = 5]

myl =48 m2 =154 my2 =176 myd =216 mys = 108

myl-my2 = 9.8-15 4 = -5.6
myl-my3 = 9.8-17 6 = -7.8
myl-ryd = 4 8-216 = -11.8

Myl-myS = 9.8-10.8 = -1
my2-my3 = 15.4-17.6 = -2.2
M2 -mmyd = 15.4-21.6 = -6.2
my2-my5 = 15.4-10.8 = 4.6
M3 -myd = 17.6-21.6 = -4
3 -myS = 17.6-10.8 = 6.8
M-S = 21.6-10.8 = 10.8

Figura 4.15: Resultados de la prueba de Tukey obtenidos con Tavlab

4.6 Sumario

En este capitulo se describieron los recursos de nuestro entorno estadistico Tavlab
disenados e implementados para aplicarse en la resolucion de problemas de analisis de
varianza en Biotecnologia, como son: la obtenciéon de la tabla de anélisis de varianza,
la cual contiene los valores para la suma de cuadrados, los grados de libertad, el cua-
drado medio y el estadistico Fo correspondientes a los resultados de un experimento,
y la aplicacién de las pruebas de Tukey y de LSD de Fisher.

Se mostrd que estos recursos consisten principalmente de cuatro servicios Web,
los cuales cuentan con varios métodos para llevar a cabo los correspondientes anali-
sis, asi como de un sitio Web desde el cual se pueden acceder estas aplicaciones.
Asi también, se presenté un ejemplo donde nuestras aplicaciones estan distribuidas
en dos sitios en Internet para mostrar que los recursos de Tavlab pueden estar even-
tualmente distribuidos.

De esta manera, nuestro entorno Tavlab aporta varios beneficios como son, cons-
truir workflows a partir de recursos de servicios Web que se encuentran distribuidos
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en varios sitios en Internet, asi como utilizar datos experimentales que se localizan
no solo en el sitio de trabajo, sino también en cualquier otro sitio. Aprovechando
asi, una mayor capacidad de computo al utilizar servidores distribuidos. Asimismo,
la estructura de nuestro entorno Tavlab permite facilmente su crecimiento mediante
la inclusién de nuevas aplicaciones y recursos que se requieran en el futuro.

Cinvestav Departamento de Computacién



Capitulo 4 Aplicacion de Tavlab en Biotecnologia

Cinvestav Departamento de Computacion



Capitulo 5

Quimiometria y Medicina Estadistica

En este capitulo describimos cémo aplicar Tavlab' a la resolucién de problemas
de andlisis estadistico de datos experimentales en las areas de la Quimiometria y la
Medicina Estadistica. La Quimiometria es la disciplina quimica que se enfoca en
la aplicacién de métodos matematicos o estadisticos sobre datos quimicos[27]. La
Medicina Estadistica se apoya en métodos estadisticos para la investigacion de los
mecanismos de la enfermedad (Patologia Humana) y del rendimiento de los procedi-
mientos de diagndstico y tratamiento[20]. La aplicacién de Tavlab en estos campos
cientificos se realiza a través de la resolucién de 5 problemas. Los primeros 3 proble-
mas pertenecen al area de la Quimiometria y los 2 restantes al de Medicina Estadisti-
ca. Concretamente, los problemas 1 y 2 versan sobre el tema de estadisticas de
medidas repetidas (para revelar la presencia de errores aleatorios en muchos ex-
perimentos quimicos resulta necesario habitualmente realizar medidas repetidas[27]).
El problema 3 trata sobre contrastes de significacién (para decidir si la diferencia
entre la cantidad medida y la cantidad conocida se puede atribuir a errores aleatorios
[27]). El problema 4 trata sobre la correlacién y regresiéon (determinacion del
grado de asociacién de los datos y la estimacion de la mejor linea recta que resume la
asociacién[28]). Finalmente, el problema 5 versa sobre la prueba de significacién
(aplicacién de la prueba t de Student para determinar si una asociacién es meramente
aparente[28]).

En la Seccion 5.1 se revisan los conceptos y métodos fundamentales de la Estadisti-
ca Descriptiva utilizados en la resolucion de los problemas propuestos. La Seccién
5.2 contiene la descripcion, la solucién conceptual y la solucion aplicando el entorno
Tavlab de estos problemas.

!'Entorno estadistico basado en workflows operado sobre la plataforma Taverna
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5.1 Estadistica descriptiva

5.1.1 Medidas de tendencia central

Las medidas de tendencia central son tres: la media, la mediana y la moda.
Cada una es 1util por cuenta propia, pero combinadas ofrecen una imagen muy clara
de las caracteristicas de una muestra.

La media es la estadistica de uso mas comun porque es el promedio aritmético
de un conjunto de valores. Por tanto, la media es el “centro de gravedad” de los
datos. Para calcular la media, se divide la suma de los elementos en la muestra
entre el numero de elementos. Por ejemplo, la suma de estos valores: 1 2 3 4
5 6 7 8 9 10, es 55. Al dividir este valor entre el nimero de elementos de
la muestra, que es 10, arroja la media, que es 5.5. Por tanto la férmula para
encontrar la media es:

1 N
M= — D; 1
N; (5.1)

donde Di representa al i-ésimo elemento de la muestra y N es el nimero de ele-
mentos en la muestra.

La mediana de una muestra es el valor medio por orden de magnitud. Por
ejemplo, en el conjunto de muestras: 1 2 & 4 5 6 7 8§ 9 la mediana
es 5. En el caso de muestras con un nimero par de elementos, la mediana es
el promedio de los dos valores centrales. Por ejemplo, para los valores: 1 2 3
4 5 6 7 8 9 10, la mediana es 5.5. En el caso de una muestra que tiene
una distribucién normal, la media y la mediana seran similares. Sin embargo,
a medida que la distribuciéon de elementos dentro de una muestra se aparta de una
curva de distribucién normal, la diferencia entre la mediana y la media aumenta.
Una forma facil de obtener la mediana de una muestra es primero ordenar los datos
y luego tomar el valor medio.

La moda de una muestra es el valor del elemento mas frecuente. Por ejemplo,
dado la muestra: 7 2 8 8 4 &5 6 7 7 7 8 9, la moda es 7 porque ocurre
mas que cualquier otro elemento. La moda no siempre es unica. Por ejemplo,
dado: 10 20 30 30 40 50 60 60 70, tanto 30 como 60 ocurren dos veces.
Cualquiera podria ser la moda. A este tipo de conjunto se la llama bimodal. Un
conjunto que solo tiene una moda se le llama unimodal.

5.1.2 Medidas de dispersiéon

Aunque resulta muy conveniente tener un resumen de “un numero”’, como la
media y la mediana, esto en ocasiones puede confundir, méas que informar. Por
ejemplo, si una muestra tiene valores agrupados en los extremos, entonces, la media
y la mediana no representan justamente al conjunto. Considere esta muestra: 10
117 9 1 0 2 38 12 11 10. La media es 6.9, pero este valor es apenas
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representativo de la muestra porque ningun valor esté cerca de él. El problema con
la media en este caso, es que no comunica informacién acerca de las variaciones o
la dispersion de los datos. Para que la media tenga mas sentido, es necesario
saber la cercania de cada elemento a ella. En esencia, saber la dispersion de los
datos ayuda a interpretar mejor la media, la mediana y la moda.

Para encontrar la variabilidad de una muestra, debe calcular su desviacién
estandar. La desviacion estandar se deriva de la varianza. Ambos valores
representan la dispersion de los datos. La desviacion estandar es el promedio
de las distancias entre los valores en la muestra y la media.

La varianza se calcula como se muestra a continuacion:

1 & )
V=s5—1 > (Di— M) (5.2)

i=1

donde N es el numero de elementos en el conjunto, M es la media y Di es el
i-ésimo valor de la muestra.

Es necesario elevar al cuadrado la diferencia de la media con cada elemeto para
producir un resultado positivo. Si no se hiciera asi, el resultado siempre seria cero.
La desviacién estandar se deriva al encontrar la raiz cuadrada de la varianza.
Por tanto, esta es la férmula de la desviacion estandar:

- )
DE = mZ(Di—M) (5.3)

i=1

5.1.3 Ecuacion de regresion

Uno de los usos mas comunes de la informacién estadistica es la de predecir eventos
futuros. Aunque los datos del pasado no necesariamente predicen eventos futuros,
aun asi este andlisis de tendencias suele resultar muy ttil. Tal vez la herramienta
mas usada para el analisis de tendencias sea la ecuaciéon de regresion. Esta es la
ecuacion de una linea recta que mejor se adapta a los datos y suele conocerse como
la linea de regresién, la linea del cuadrado minimo o la linea més adecuada.

Asi, la ecuacion de regresion tiene la forma de una linea en el espacio bidi-
mensional:

Y =a+bX (5.4)

donde, X es la variable independiente, Y es la variable dependiente, a es la inter-
cepcion en Y y b es la pendiente de la linea. La idea general es encontrar la linea
que minimiza la suma de los cuadrados de las desviaciones entre los datos reales y la
linea. Por lo tanto, para encontrar la ecuacién de regresién para un conjunto de
valores, primero se debe calcular b con la siguiente férmula:
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> (X = M)(Y; - My)

p==L (5.5)

> (X — M,)?

i=1

donde Mz es la media de la coordenada X, y My es la media de la coordenada
Y. Esta formula es equivalente en términos de la desviacién estandar de X ala
siguiente expresion|28]:

N

Z(X Y, — NM,M,)

b="= (N — 1)DE2 (56)

donde N es el numero de elementos de la muestray DFE, esla desviacion estandar
de X. Una vez encontrado b, a se calcula con esta férmula:

a= (M, —bMx) (5.7)

5.1.4 Coeficiente de correlacion

La forma mdas comun de determinar la correlacién de los datos con la linea de
regresién consiste en calcular el coeficiente de correlacién que es un ntmero
entre -1 y 1. El coeficiente de correlacién indica la distancia entre cada punto
de datos y la linea. Si el coeficiente es 1, los datos corresponden perfectamente a la
linea. Un coeficiente de 0 significa que no existe correlacién entre la linea y los datos.
(En este caso cualquier linea serfa buena.) El signo del coeficiente de correlacién
debe asignarse de acuerdo con el signo de la pendiente de la linea de regresion, que es
b. Si el coeficiente es positivo, significa que hay una relacién directa entre la variable
dependiente y la independiente. Si es negativo, entonces existe una relaciéon inversa.

La férmula para encontrar el coeficiente de correlacion es:

S (X, — M) (¥ — M)
r= =1 (5.8)

\/ngxi— XY M)

=1

2

donde Mz, esla media de X y My esla mediade Y. Elsigno se asigna de acuerdo
con el signo de la pendiente de la linea de regresién. Esta férmula es equivalente en
términos de las desviaciones estdndar de X y de Y a la siguiente expresién[11]:

M=

(X,Y; — NM,M,)

7

r =

(5.9)

ﬂ.

N —1)DE,DE,
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donde N es el nimero de elementos de la muestra y, DE, y DE,, son respectiva-
mente la desviacion estandar de X y la desviacién estandar de Y.

El coeficiente de correlacién también se utiliza para calcular el error estandar
de la pendiente de la linea de regresién mediante la siguiente expresién[28]:

DT@S
EE, = (5.10)

\/ (X, — M,)?

i=1

donde D,.,, la desviacion residual estandar, se determina con la siguiente férmu-
la:

n— 2

5.1.5 Prueba t de Student

Antes de introducir el concepto de la prueba t de Student se debe tener claro
qué es una hipétesis nula. La hipotesis nula propone algo que inicialmente se presume
como verdadero. Se rechaza tnicamente cuando se convierte en algo evidentemente
falso. Esto es, cuando el investigador tiene un cierto grado de confianza, usualmente
del 95% al 99%, de que los datos no sustentan la hipdtesis nula.

La prueba t de Student es una de las técnicas mas comunmente usadas para
probar una hipotesis nula sobre la base de una diferencia entre las medias de dos
muestras. La prueba t de Student determina la probabilidad de que dos muestras
sean iguales con respecto a una variable.

Por ejemplo, supdngase que se colectan datos sobre las alturas de jugadores de
basketball y de football y se desea probar la hipétesis nula de que los jugadores no
se pueden distingir sélo por su altura. Para probarla (o rechazarla), se comparan
las medias de las muestras usando la prueba t de Student. Una probabilidad de
0.4 indicaria que es 40 % factible que no se pueda distingir un grupo de jugadores de
basketball de un grupo de jugadores de football considerando solamente la altura.
Si se calcula una probabilidad de 0.05 o menor, entoces se puede rechazar la hipdtesis
nula (esto es, se puede concluir que los dos grupos de atletas si pueden ser reconocidos
sélo por su altura).

A continuacién, se muestra la formula para la prueba t de Student que se utiliza
cuando se cuenta con las medias de dos muestras:

M, — M,

Ve | Ve
N, TN,

t= (5.12)
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donde M, y M, son las medias de la muestra X y de la muestra Y respectiva-
mente, N, y N, son el nimero de elementos correspondientes a estas muestras y V.
es la varianza conjunta que se calcula con la siguiente ecuacién|28]:

(Nz - 1)‘/50 + (Ny B 1)Vy

Ve = N, 1 N,) - 2 (5.13)

donde V, y V,, son las varianzas de la muestra X y de la muestra Y respectivamente.

Puesto que el coeficiente de correlacion nos indica el nivel o grado de asocia-
cion entre dos variables, podemos usar la prueba t de Student para probar si la
asociacion es meramente aparente mediante la siguiente férmula:

N -2

1—1r2

t=r (5.14)

donde r es el coeficiente de correlacion y N es el nimero de elementos de la
muestra. Esta es la prueba t de Student para la correlacion.

5.2 Aplicaciones en Quimiometria y Medicina Es-
tadistica

A continuacion, se resuelven 5 problemas pertenecientes a las areas de la Qui-
miometria y la Medicina Estadistica. Para cada problema primero se presenta su
solucion conceptual utilizando las ecuaciones introducidas en la seccion anterior y en
seguida su solucién utilizando el entorno Tavlab en Taverna. En el Capitulo 2 se
mostré como utilizar Taverna, explicando los pasos que se siguen para construir un
workflow, suministrarle los datos de entrada, ejecutarlo y guardar los resultados en
un archivo. De esta manera, en la resolucion de los problemas aplicando el entorno
Tavlab se omitiran dichos pasos.

5.2.1 Problema 1: estadisticas de medidas repetidas
Planteamiento y solucion conceptual

Un estudiante desea verificar la cantidad de hidréxido sédico que se sabe es de
10.00 ml en una muestra mediante su valoraciéon con acido clorhidrico. El estudiante
repite la valoracion 5 veces y obtiene los resultados que se muestran en la Tabla 5.1.
Determinar la media y la desviacién estandar de estos resultados[27].
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Valoraciones D; (ml)

1 10.08
2 10.11
3 10.09
4 10.10
5 10.12
Total 50.50

Tabla 5.1: Valoraciones del hidréxido sédico por el estudiante

Soluciéon conceptual:

Para calcular la media de los resultados en la Tabla 5.1, se utiliza la ecuacién
(5.1):

N
1 Z 50.50

La desviacién estandar se obtiene a partir de la ecuacién (5.3):

N
1 0.001
DE = | —— 3 (D, — M)? = /= = 0.01
N1 (D; ) 1 0.0158 ml

i=1

Solucién en Taverna

Mediante la ventana localizadora se solicitan los recursos de servicios Web del
entorno Tavlab desarrollados para el andlisis estadistico de datos experimentales.

Ver Figura 5.1.

Address of the WSDL document?
ii_s_{gEnricesjﬂpE_s_tgpiisticasTang_lj

=nd

Ok ‘ Cancel ‘

Figura 5.1: Ventana localizadora en la cual se introduce la URL del servicio Web
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Los servicios Web solicitados aparecen en el panel de servicios disponibles de
Taverna y a continuacion se expanden para poder ver sus respectivos métodos. Ver
Figura 5.2. De esta manera, se pueden seleccionar de este panel los métodos que se
necesiten para crear los workflows de los problemas propuestos.

File Tools Workflows Advanced He
| | Design | B Results |
Search | | [»] Watch loads

|»

Tl WSDL @ httpsfflocalhost: 8080 favis/sendces fapEstadisticasT aviniEws ol
T = porttype: ApEstadisticasTaw [RPC]
wa# rmediana
“# moda
g varianza
w# ecuReg
wa# coeCorr
s var_Conjunta =il
wa# coeReg i
w student_t_vc
@@ student_t_Corr
wa# ceswResEst
g errorEst_m
@ rmedia
Tl WSDL @ hip: fflocalhost 8080 faxis/senvices JFunBasT avinsawsd|
=y porttype: FunBasTaw [RPC]
g raizCua
w elevarCua
w# valorahs
e WEDL @ hitp fflocalhost E0E0 faxis/services foraficadorT avnEAwsdl
=% porttype: GraficadorTay [RPC]
g graficar_ER
T WEDL @ hitp fflocalhost 8080 /axis/services /RecibeDatosExperimentalesWiawsdl
¢ % porttype: RecibeDatosExperimentales [RPC]
w# recibe_datos
@ datos_tratamientos
T b WSDL @ hitp: fflocalhost 8080 faxis/senvices JRecibeArchivosBinariosWisawsd|
= porttype: RecibeaArchivosBinarios [RPC]
wg# binariolnteger_BigEndian
@ kinarioshort_BigEndian
w# hinarioLong_BigEndian
«g# binarioFloat_BigEndian_IEEE7S 4
w# binarioDouble_BigEndian_IEEE7S <
wg# hinariolnteger_LittleEndian
wa# hinarioShort_LittleEndian
s binarioLong_LittlieEndian
w@# hinarioFloat_LittleEndian

s | o arno o 22:3

v

Figura 5.2: Métodos de los servicios Web desarrollados

En seguida, seleccionando los métodos correspondientes del panel de servicios
disponibles, se construye el workflow que se muestra en la Figura 5.3 para obtener
la media y la desviacion estandar de los datos de la Tabla 5.1.
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e Tools Workflows Advanced Help
‘Design “ B Results—" = Discu\-'er| <
; | [iF] save diagram | i P Refreshi | i3 con

Rendering done.
HEN 1l | [ »

Figura 5.3: Workflow del problema 1

Para ilustrar la manera de conectar los métodos, el diagrama de la Figura 5.4
muestra las conexiones de las entradas y salidas de los iconos representativos de los
métodos del workflow dela Figura 5.3. Para construir un workflow el usuario debe
referirse al Apendice A conteniendo las descripciones de los iconos representativos
de todos los métodos implementados. De esta manera, la Figura 5.4 muestra el
nombre del método correspondiente a cada entrada.

Cinvestav Departamento de Computacién



Capitulo 5:  Quimiometria y Medicina Estadistica

\ Workflow Inputs |

valoraciones

b

Servicio Web: RecibeDatosExperimentalesWS
Método: recibe_datos

Servicio Web: ApEstadisticasTavWs
Método: media

Servicio Web: ApEstadisticasTavWs
Método: varianza

Servicio Web: FunBasTavW$s
Método: raizCua

dato tipo double dato tipo double

Y |

desvEst ‘ media

Workflow Outputs ’

L

Figura 5.4: Conexiones de las entradas y salidas de los métodos
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El workflow de la Figura 5.8 se guarda en un archivo con el nombre Work-
flow_Probl.xml para usarlo o compartirlo en aplicaciones futuras. Ver Figura 5.5.

Guardat en: |7 ulisesD1 ‘V‘ @ |E @ @E

T books I FigsCap4 |
[ clases25022008 ] graficaTavl =
7 container Jimagtay =
] Desktop ] nuevas_imagenes =
] Documents ] old_files I
(] [ \ [»

Nombre de archivo; |Warkflow_Prob1 xmi |

Archivos de tipo: |Filter for extensions : xml |vi

| Guardar H Cancelar |

Figura 5.5: Se guarda el workflow como Workflow_Probl.xml

Después de guardar el workflow, se alimenta con los datos contenidos en el archivo
valoraciones.trt que corresponden a los resultados de la Tabla 5.1.  Ver Figuras 5.6
y 5.7.

Look In: iﬁ ulises0l |V| @ @ E| EZE:|B_:|

D horizontalL.ixt D nyvalores.txt D valores.ixt

D horizontal L.ixt-~ D nyalores. i~ D valores. i~

D horizontal2.oa D Sn_tiempol.ixt D verticall.mxt

D ion_nitrato.bin D Sn_tiempo2.ixt D verticall.bxt—

[ ion_nitrato.oa [ tasa_de_atenciontxt [ vertical2.ba
it D matriz.x D valoraciones.ixt
Ll Il [ T¥
File Name: !wluraciones.txt |
Files of Type: |All Files |~

| Open | | Cancel |

Figura 5.6: Se abre el archivo valoraciones.txt
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F

Inputs

i

= Load Input Doc “ Eﬂ Save Input Doc| = Load Inputs

5 Input Dacument . Valoraciones
¢ ¥ valoraciones |

=| Click to edlt., 10.08
10,12 —
10,09
|10.10
-[10.12

b

(| T | 0

Figura 5.7: Ventana con los datos de entrada para el workflow

En seguida, se ejecuta el workflow y se obtienen los valores para la media y la
desviacién estandar como se muestra en las Figuras 5.8 y 5.9.

Tools Workflows Advanced Help

Design| B Results wl7

Workflow _Probld 11:01 PM |

Save as }CML| | |<| Save to disk [

DCess report |
Status r Resulis

svEst | media |
10 . 09R9ooOQooooooE | |

Figura 5.8: Resultado para la media
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File Tools Workflows Advanced Help

| & Design | B> Results | <L

[' B Workflow Probl 11:01 PM

= E—
| <> Save as XML | | |5 Save to disk |

Process report |
| Status [ Results |

[ desvEst | media |

‘F +[0.015811388300841565
2k

Figura 5.9: Resultado para la desviacién estdndar

5.2.2 Problema 2: estadisticas de medidas repetidas
Planteamiento y solucién conceptual

La Tabla 5.2 presenta los resultados de 50 determinaciones de la concentracién de
ion nitrato, con dos cifras significativas, en una muestra concreta de agua|27]. Estos
resultados se guardan en un archivo binario llamado Ion_nitratoBin.bin en formato
Double y sistema Big_Endian para su andlisis posterior. Determinar la media, la
moda y la desviacion estandar de estos resultados.

0.51 051 0.51 050 051 049 0.52 0.53 0.50 047
0.51 052 053 048 049 050 052 049 049 0.50
049 048 046 049 049 048 049 049 0.51 047
0.51 051 0.51 048 050 047 050 0.51 049 048
0.51 050 0.50 0.53 0.52 0.52 0.50 0.50 0.51 0.51

Tabla 5.2: Resultados de 50 determinaciones de concentracién de ion nitrato en
pg ml~!
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Solucién conceptual:

La media de los resultados en la Tabla 5.2 se calcula con la ecuacién (5.1):

24.99 _
M= —ZDZ- = =5 = 04998 pg m !

El valor que se repite con més frecuencia en la Tabla 5.2 es el 0.51, asi:

moda = 0.51 pg mi™!

Utilizando ahora la ecuacién (5.3) se obtiene la desviacién estandar:

N
1 0.013298

DE = ,| —— D;— M)?=4/—— =0.0164 -1

N—lg(l )2 =1/ 9 0.01647 pg ml

=1

Solucion en Taverna

Como los resultados de la Tabla 5.2 se han guardado en el archivo binario
lon_nitratoBin.bin en formato Double y sistema Big_Endian se utiliza el método
binarioDouble_BigEndian_[EE754 del Servicio Web Recibe ArchivosBinarios WS pa-
ra transformar los datos en formato ascii y entregar a la entrada del workflow de la
Figura 5.10 el correspondiente arreglo tipo string de datos. El workflow dela Figura
5.10 representa el “programa grafico” solucion del problema 2. Como se aprecia en
la Figura 5.10, el icono del método binarioDouble_BigEndian_ IEEE754 se encuentra
precisamente entre el icono de la entrada representando al archivo lon_nitratoBin vy
los iconos de los métodos estadisticos que procesan los datos. Como se mencioné en
el Capitulo 3, las entradas vélidas para los métodos implementados en Tavlab (co-
rresondientes a los niveles I, III y IV) son arreglos tipo string de datos o datos
individuales de cualquier tipo (integer, double, float, etc).

A continuacién, se guarda el workflow en el archivo Workflow_Prob2.xml tal
como se hizo en el problema anterior y se alimenta con los datos del archivo binario
Ton_nitratoBin.bin. Como se muestra en la Figura 5.11, los datos binarios de entrada
no se pueden visualizar, por lo que aparece la leyenda No renderer.
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Flows Advanced Help

SIS || f_g Discover LLP

| |'7 Save diagram “%. Refresh | |# Configure d

Workflow Inputs

jon_nitratoBin | 4

binarioDouble_BigEndian_IEEET54.
Talk ;

(2T

raizCt s _ moda
3 'w;,;k;éu; P i & """"
desvEst media moda |

-) Rendering done.
KN il | | ¥

Figura 5.10: Workflow para el problema 2

Cinvestav Departamento de Computacién



Capitulo 5:  Quimiometria y Medicina Estadistica

4

Inputs k=

= Load Input Doc | [] Save Input Doc | = Load Inputs H

= Input Document | lon_nitratoBin
o ' lon_nitratoBin :

2| application/octet-straam Salf
/|No Renderer

w

( I | [¥]

Figura 5.11: Ventana para los datos de entrada del workflow

Se ejecuta el workflow y se obtienen los resultados que se muestran en las Figuras
5.12, 5.13y 5.14.

Tools Workflows Advanced Help

Design | B Results 47

Workflow_Prob2bin 11:27 PM |

Save as XML| | |=| Save to disk | || sav

atus | Results | Process repoit |

svEst | moda | media |
i r «ASLECCCOCCOCC00 ‘

Figura 5.12: Resultado para la media
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Tools

Workflows Advanced

Design

k= Results|

Help

&

Workflow Prob2bin 11:27 PM

Save as XI'UIL| | || Save to disk| | || Save -

atus | Results rPrucess report |

isvEst |

moda | media |

=

Figura 5.13: Resultado para la moda

File Tools Workflows Advanced

| |# Design

[ Results

Help

&

[ B> Workflow_Prob2bin 11:27 PM |

¢ Save as XML

| |2 Save to disk! ‘ =] Save to disk

" Status |

Results ” Process report |

desyEst

| moda | media |

I 0.016473850645858157

Figura 5.14: Resultado para la desviacion estandar

5.2.3 Problema 3: contrastes de significacion

Planteamiento y solucion conceptual

En una serie de experimentos para la determinacion de estano en productos ali-
menticios, las muestras fueron llevadas a ebullicién con 4cido clorhidrico (HCL) a

reflujo para diferentes tiempos.

Los resultados se presentan en la Tabla 5.3[27].

Aplicar la prueba t de Student a la diferencia de las medias muestrales.
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Tiempo de reflujo (min) || Estafio encontrado (mg Kg~')

30 55, 57, 59, 56, 56, 59
75 57, 55, 53, 59, 59, 59

Tabla 5.3: Resultados de la determinacion de estafio

Solucién conceptual:

Primero, se obtienen las medias para los dos tiempos mediante la ecuacién (5.1):
N
1 342
m:—E%:—:. Kg™*
N 2 5 57.00 mg Kg

N
1 347
M, = E%z?:w%mm*
=1

=|

Luego, se encuentra la varianza respectiva a cada tiempo con la ecuacién (5.2):

N
1 14.00
:75 D; — M) = —— =2, Kg !
Vi N_li:1( ; ) E 80 mg Ky
N
1 , 1283 B

A continuacién, se calcula el valor conjunto para la varianza mediante la

ecuacion (5.11):

N.—1 N, —1 2. 2.
(N, W + (N, Wy _ (5x280+5 57):2.685 mg Kg™*

(N, + N,) — 2 10

‘/c:
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Finalmente, se aplica la ecuacién (5.10) y se obtiene el valor t de Student:

L M, — M, _5700—5783 088

Ve Ve
VN TN 1.64 54—5

Solucion en Taverna

Para este problema se crea el workflow que se muestra en la Figura 5.15 y se
guarda con el nombre de archivo Workflow_Prob3.xml.

+ Tools Workflows Advanced Help

Design || = Resulis |[ y, DISED\-’EI‘ \i,’

s I ™
§§ | _,ijSa\fe diagram } : i Refresh | & Configure diag

Workflow Inputs

[ sn_tiempol || sn ﬁempoz ]A.

aT
i mﬂ’

Workflofw Outputs

C | student t Ve |Y7

Rendering done.
Q] il | B

Figura 5.15: Workflow para la prueba t de Student
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A continuacién, se le suministran los datos de entrada que se encuentran en los
archivos Sn_tiempol y Sn_tiempo2. Estos archivos corresponden a los resultados de
la determinacién de estano para cada uno de los tiempos que se muestran en la Tabla
5.3. Ver Figura 5.16.

| *

= Load Input Doc L‘ﬁ'] Save Input Doc | = Load Inputs

- Input Dacument §§ Sn_tiempo?
¢ W sn_tiempol : =
[l 555759565659 57
¢ W Sn_tiempo? e u
[l 575558595959 g
s
iy
s =
{ [ | D] ]

Figura 5.16: Se suministran los datos de entrada para el workflow

Después de alimentar el workflow, se ejecuta y se obtiene el valor de la prueba
t de Student como se muestra en la Figura 5.17.

File Tools Workflows Advanced Help

‘ \# Design | B> Results &

| B> Workflow_Prob3 11:46 PM |

¢ Save as XML ‘ || Save to disk! ‘ | save

Status | Results | Process report |

student_t_Vc |

Elin |

Figura 5.17: Resultado de la prueba t de Student
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5.2.4 Problema 4: correlacion y regresion

Planteamiento y solucion conceptual

Se efectud un estudio relativo a la tasa de atencion de un hospital que presta ser-
vicio a comunidades localizadas en 16 areas geograficas diferentes, en un periodo de
tiempo fijo. La distancia desde el hospital al centro de cada area geografica esta me-
dida en kilémetros. La Tabla 5.4 presenta los resultados.

de correlacién y encontrar la ecuacién de regresion[28].

Area geografica || Distancia (Km)

Tasa de atencién (%)

1

00 1 O O i W N

9
10
11
12
13
14
15
16

6.8
10.3
1.7
14.2
8.8
5.8
2.1
3.3
4.3
9.0
3.2
12.7
8.2
7.0
5.1
4.1

21
12
30
8
10
26
42
31
21
15
19
6
18
12
23
34

Tabla 5.4: Distancia y tasa de atencion en 16 areas geograficas

Solucién conceptual:

Se calculan las medias para la distancia y la tasa de atencién empleando la ecua-

cién (5.1):

1 N

106 6

—— =6.6625 Km
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N
12 328

Se obtienen ahora sus respectivas desviaciones estandar mediante la ecuacién
(5.3):

N
1 203.12
DE, = 75 D:— M2 =,/2"2"""_3 K
© N_li:1( i ) 5 3.67967 Km
R 1542
DE. = 75 D, — M,)?2=4/— =10.1

=1

Utilizando la ecuacién (5.9) se calcula el coeficiente de correlacién como sigue:

N
X,Y; — NM, M,
7,_2-:21 i TV ATIB3-21853 o
~ (N-1)DS,DS,  15(3.67967)(10.139)

Combinando las ecuaciones (5.6) y (5.9) se obtiene la siguiente expresién para
la pendiente de la linea de regresion:

DE, 10.139
—_ - . 4 g
DE, 5367067

Una vez encontrado b, la ordenada en el origen a de la linea de regresién se
calcula con la ecuacién (5.7):

a = (M, — bM,) = 20.5 — (—2.32)(6.6625) = 35.957 ~ 36
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Finalmente, al sustituir a y b en (5.4) se encuentra la ecuacién de regresion:

y =36 — 2.32

Solucion en Taverna

La Figura 5.18 muestra el workflow que se construyd para la solucién de este
problema.

x Tools Workflows Advanced Help

Design ” B Results iy

Workflow Inputs

| Distancia || Tasa de atencion | A

Rendering done.

Figura 5.18: Workflow para el problema 4
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A continuacién, la salida imagen_LR correspondiente al método graficar ER
debe configurarse para recibir el tipo de datos MIME image/jpeg. Esto se hace de
la siguiente manera: en la ventana del explorador seleccionar con el botén derecho
del mouse la salida imagen_LR y en el ment que se presenta elegir Metadata
for output imagen_LR. En seguida, aparecerd una ventana en la cual se debe
introducir el tipo de dato MIME image/jpeg como se muestra en la Figura 5.19.
Después, oprimir ENTER. para que este tipo de dato quede registrado.

|"Gntulug1r Description | MIME Types
~Current MIME Types-

rEnter new MIME Type and hit return-
image/jpeg I

Figura 5.19: Ventana donde se introducen los tipos de datos MIME

Luego, el workflow se guarda con el nombre de archivo Workflow_Prob4.xml y
se alimenta con los datos de entrada contenidos en los archivos distancias.txt y tasa
de atencion.txt . Ver Figura 5.20.
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Inpits —

L:LuadInpulDUtHwSavelnpulDUt LLU&[”"[]U[SH Newlnput‘ Netw List ‘x

5 ot Dot | Tasa, e atencion
o Y0etde |

5 (ki D1 308 10643100 G BB A
W Taga e atencon|

okt

4 m li

Figura 5.20: Datos de entrada para el workflow

En seguida, se ejecuta el workflow y se obtienen los resultados que se presentan
en las Figuras 5.21 y 5.22.

File Tools Workflows Advanced Help

‘ \# Design | B> Results | 4, Disn:mrer‘ &

| B> Workflow_Prob4 2:00 AM |

<> Save as XML | || Save to disk | | Save to

" Status | Results | Process report |

coeCorr |

Figura 5.21: Se obtiene el coeficiente de correlacién

-0, 847715657450129 H
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File Tools Workflows Advanced

[# Design

[> Results

& Discwer‘

Help

&

f B> Workflow_Capd_4 11:22 PM |

43 Save as XML

‘ =l Save to diskl ‘ =] Save to disk as wehsite‘ ! H Excel‘

Status | Results | Process report |

_ ¥ Close

" coeCorr

imagen_LR |

applicationfactet-stream image/jpeg |
urm:lsicknet. st taverna:dataltem:4 14ee .

y=36.06-234x

Figura 5.22: Gréfica de la linea de regresion sobre el diagrama de dispersion

5.2.5 Problema 5: prueba de significaciéon

Planteamiento y solucién conceptual

Un investigador pediatra ha registrado las medidas del espacio anatémico pulmo-
nar (en ml) y las alturas (en cm) de 15 ninos. Estos datos se muestran en la tabla
4.6. Se desea conocer la correlacién que existe entre estos dos parametros y aplicar
la prueba t de Student para la correlacion.
el coeficiente como la linea de regresién y calcular el error estandar de la

pendiente[28].

Asi también, desea obtener tanto
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Nino || Altura (cm) || EAP (ml)
1 110 44
2 116 31
3 124 43
4 129 45
) 131 26
6 138 79
7 142 57
8 150 26
9 153 58
10 155 92
11 156 78
12 159 64
13 164 88
14 168 112
15 174 101

Tabla 5.5: Alturas y espacio anatémico pulmonar en 15 nifios

Soluciéon conceptual:

Se calculan las medias para la altura y el espacio anatémico pulmonar empleando
la ecuacién (5.1):

N
1 2169
M, = — D;,, = —— = 144.
N ; B 6 cm
N
1 1004
M, = N ;Zl D, = BT = 66.933 ml

Se encuentran ahora sus respectivas desviaciones estandar mediante la ecua-
cién (5.3):

\/% = 19.3679 cm

M,)? =
N
1 7828.9258
DE, = | —— S (Dy = M) =/ 222929° _ 9364
s \N_lz(z ) - 3.6476 ml

1 N
DE, = | —— S (D, —
N1

=1
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El coeficiente de correlacién se obtiene utilizando los resultados anteriores en
la ecuacién (5.9) como sigue:

N
X;Y; — NM, M
r—i; Y 5426.6 _ 0846
- (N-1)DS,DS, — 14(19.3679)(23.6476)

A continuacién, se utiliza la ecuacién (5.12) que es prueba t de Student para

la correlacion:
N -2 15—2
t = - —0.8464/ ——— =5.72
"1 T O8I0 T e T O

Combinando las ecuaciones (5.6) y (5.9) se obtiene la siguiente expresién para
la pendiente de la linea de regresion:

DE, 23.6476
pE, ~ "¥%793679

b=r =1.033

A b también se le llama coeficiente de regresion. Una vez encontrado b, la
ordenada en el origen a de la linea de regresién se calcula con la ecuacién (5.7):

a= (M, —bM,) = 66.933 — (1.033)(144.6) = —82.4

Luego, al sustituir a y b en (5.4) se encuentra la linea de regresion:

y=—82.4+ 1.033z

Para encontrar el error estandar de la pendiente, se debe calcular primero la
desviacién residual estdndar mediante la ecuacién (5.14):
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= 13.08445

_ [DEA=7r*)(n—-1) \/23.64762(1 —0.8462)(15 — 1)
o n—2 152

Finalmente, se sustituye el valor anterior en la ecuacién (5.13) para obtener el
error estandar de la pendiente:

Dyes ~13.08445

By =— = 72,4680
Z(Dim - Mr)z
=1

= 0.18055

Solucion en Taverna

El workflow que se cred para este problema se guardé con el nombre de archivo
Workflow_Prob5.xml. De manera que, para colocar el workflow en la ventana de
diagramas y ejecutarlo, abrimos el archivo de la siguiente manera: se selecciona del
menu principal la opcién File y luego Open workflow from a file. A continuacién,
se presentard una ventana selectora en la cual se introduce el nombre de archivo
Workflow_Prob5.xml como se muestra en la Figura 5.23. Después, se presiona el
botén Open y el workflow aparecerd en la ventana de diagramas. Ver Figura 5.24.
De manera semejante a como se hizo en el problema anterior, la salida imagen_LR
correspondiente al método graficar _[ER debe configurarse para recibir el tipo de
datos MIME image/jpeg antes de ejecutar el workflow.
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Look In: | ulises0ol - @ @ @ B

mcrml D Workflow_Prob3v2.xml D Workflow_Prueba_TukeyD1l.xml
D Workflow_Prob<.xmil D Workflow_Prueba_TukeyD2xml
D Workflow_Probdv2.xml D Workflow_Tabla_AV.xml

D Workflow_Prob5.xmil
D Workflow_Prueba_LSD.xmil
D Workflow_Prueba_Tukey.xml

i Il [ b
File Name: |Wnrkf|nw_F‘mt:u5.xml |
Files of Type: |Fi|1er for extensions : xmi v

Open | | Cancel |

Figura 5.23: Se abre el workflow del archivo Workflow _Prob5.xml
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g Tools Workflows Advanced

‘Desigh H = Results ” &, Discuver‘

Help

&

. (2] Save diagram ‘ 2 Refresh | |5 Configure diagram‘

. Workflow Inputs

[ Espacio_pulmonar “ Alturas ]‘.

Workflgw Outputs

imagen_LR H coeReg H coeCorr H student_t Corr ” erorEst m lv

Rendering done.

Figura 5.24: Workflow para el problema 5
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En seguida, se le suministran al workflow los datos de entrada contenidos en los
archivos Alturas.txt y Espacio_pulmonar.txt. Ver Figura 5.25.

= Load Input Doc | (<] Save Input Doc| = Load Inputs | New Input| ~ New List 3 Rer |

) Input Document || Espacio_pulmonar B
o ¥ Auras

B Clek o edi.. | a4 3143 45 56 79,57 56 58 92 78 64 88 112 101
o ¥ Espacio_pulmanar |-

B Clikio e, |

| =]

(] I LD

Figura 5.25: Se suministran los datos de entrada para el workflow

Finalmente, se ejecuta el workflow y se obtienen los resultados que se presentan
en las Figuras de la 5.26 a la 5.30.

File Tools Workflows Advanced Help

‘._@ Design | B> Results | 4, Discmrer‘ &

| B> Workflow._Prob5 216 AM |

¢ Saye as XML | | Save to disk! | || Save to disk asy

Status | Results | Process report |

rerrurEsLm | coeReg | student_t_Corr rcueCurr \_

‘ 0.8463123787644077

Figura 5.26: Resultado para el coeficiente de correlacion
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File Tools Workflows Advanced Help

‘@’Design [ Results c!rgDiscmrer| &

[ B> Workflow_Prab3 216 AM |

¢ Save as XML | || Save 1o disk ‘ | Save to disk as v

"Status | Results | Process report |

errorEstm | coeReg rsludenLLCurr rcneCurr |

l 10333231 776082266

Figura 5.27: Resultado para el coeficiente de regresién

File Tools Workflows Advanced Help

‘._é Design | B> Results| 4, Discwer‘ O

[ B> Workflow._Prob5 2:16 AM |

¢ Save as XML ‘ | Save to disk ‘ || Save to disk as

"Status | Results | Process report |

" errorEstm | coeReg | student.t Cort | coeCorr

Figura 5.28: Resultado de la prueba t de Student para la correlacién
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File Tools Workflows Advanced Help

‘ [ Design | [ Results (-«'\ DiSl:l]'u'EI’| s

| B> Workflow_Prob5 2:16 AM |

43 Save as XML ‘ [ save to disk ‘ [] Save to disk as

- Status

Results |’ Process report |

BITOrEST_m r[ueﬂeg rstudem_t_(:urr r[neCurr |
H §§ L1B03ET 24045002327

Figura 5.29: Resultado para el error estandar de la pendiente

File Tools Workflows Advanced Help

‘ [ Design H 23 RewltsH &, Discuver‘ &

B> Workflow. Capd_3 11:46 PM |

‘ <3 Save as XML‘ | J]save to disk‘

[J] save to disk as website ‘ | ] Excel ‘ ¥ Close|

Status | Results r Process report |

ferrorEst_m rcoeReg rstudenLLCUrr rcueCurr | imagen_LR |

applicationfoctat-Giram, Image/jpeg |
urm:lsick net.sf.taverna dataltem cfcfade -
: Y

112 04
w=-8249+ 103 x

B4.0

560

28.0.

| |
0 I I

110.0 124.0

|
1380 153.0 174.0

Figura 5.30: Grafica de la linea de regresién sobre el diagrama de dispersion
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5.3 Sumario

En este capitulo se explicé como aplicar los recursos de servicios Web del entorno
Tavlab a la resolucién de problemas de andlisis estadistico de datos experimentales.
Los problemas propuestos pertenecen a los campos de la Quimiometria y la Medicina
Estadistica, ambas, ciencias experimentales que se apoyan en gran medida en la
Estadistica para llevar a cabo el analisis de resultados de sus experimentos. Como
preambulo, se revisaron al inicio del capitulo los conceptos y las ecuaciones principales
de la Estadistica Descriptiva utilizados para la resolucion de los problemas propuestos.

Asi también, el grado de dificultad de los problemas propuestos aumenta gradual-
mente con la finalidad de hacer mas intuitiva la utilizacién del entorno estadistico
Tavlab desarrollado en este trabajo de investigacion. Los workflows creados en este
capitulo representan “programas graficos” solucién de los problemas propuestos.
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Conclusiones y trabajo futuro

La principal contribucion de nuestro trabajo de investigacion consiste en la imple-
mentacién de un entorno de servicios Web con componentes de software (métodos)
disenados para realizar aplicaciones de andlisis estadistico y de andlisis de varianza
de datos experimentales, los cuales pueden ser integrados, reutilizados y compartidos
para construir workflows en la plataforma Taverna. Hemos llamado a este entorno
estadistico basado en workflows con Taverna, Tavlab (Capitulo 3).

Taverna es un ambiente grafico de resolucion de problemas en forma distribui-
da bien establecida y ampliamente utilizada para llevar a cabo experimentos con
workflows en la e-Sicience. En Taverna, todas las etapas computacionales de los
workflows son componentes de software ofrecidos por servicios Web (Capitulo 2).

Los servicios Web de Tavlab estan organizados en cuatro niveles de aplicacién: el
nivel destinado al manejo de datos de entrada, el nivel de aplicaciones estadisticas,
el nivel de apoyo y consulta, y el nivel de presentacién de resultados (Capitulo 3).
Tavlab es un entorno abierto, de manera que pueden adicionarse otros servicios Web
conforme se requieran en el futuro.

El nivel destinado al manejo de datos de entrada consiste de 2 servicios Web con
12 métodos para leer archivos de datos sin importar su disposicién y formato (ascii o
binario), y hacerlos disponibles de manera adecuada a las entradas de los workflows
de anélisis estadistico.

El nivel de aplicaciones consiste de un servicio Web con 12 métodos mediante
los cuales es posible realizar diferentes tipos de analisis propios de la Estadistica
Descriptiva como son: obtener las medidas de tendencia central y de dispersion, la
ecuacion de regresion, el coeficiente de correlacién, aplicar la prueba t de Student,
etc. Asi también, consiste de un servicio Web con 6 métodos para realizar el analisis
de varianza de datos experimentales y aplicar las pruebas de Tukey y de Fisher a
pares de medias.

El nivel de apoyo y consulta cuenta con un servicio Web con 3 métodos para
realizar calculos aritméticos y un servicio Web con 2 métodos para realizar consultas
a tablas de estadisticos necesarias en el analisis de varianza.

El dltimo nivel, presentacién de resultados, consiste de 2 servicios Web con 3
métodos destinados a graficar la linea de regresion y la dispersién de los datos de
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entrada, asi como las tablas de resultados del anélisis de varianza.

Para implementar Tavlab se requirié conocer y aplicar los estandares abiertos: len-
guaje de marcado extensible XML (eXtensive Markup Language), protocolo simple
de acceso a objetos SOAP (Simple Object Access Protocol), descriptor de activacion
de servicios Web WSDD (Web Services Deployment Descriptor) y el lenguaje de
descripcién de servicios Web WSDL (Web Services Description Language). Estos
estandares permiten a los servicios Web, respectivamente, estructurar informacién,
intercambiar mensajes, activar componentes de software (métodos) y describir apli-
caciones (Capitulo 3). También fue necesario instalar un servidor Apache-Axis para
utilizarlo como contenedor de servicios Web.

Para realizar los programas de las aplicaciones estadisticas ofrecidas por los servi-
cios Web fue indispensable conocer con profundidad los parddigmas de la programa-
cién orientada a objetos, en particular del lenguaje Java. Un aspecto importante de
nuestra investigacion se centrd, precisamente, en la programacién en lenguaje Java
de aplicaciones que generaran graficas para mostrarlas en Taverna (Capitulo 2).

Nuestro entorno Tavlab aporta varios beneficios como son, construir workflows
a partir de servicios Web distribuidos en varios sitios en Internet, asi, los datos
experimentales pueden localizarse no sélo en el sitio de trabajo, sino también en
cualquier otro, aprovechando una mayor capacidad de computo (Capitulo 4).

Para validar nuestra implementacion, se resolvieron problemas pertenecientes a
los campos de la Biotecnologia, la Quimiometria y la Medicina Estadistica. La
Biotecnologia es el campo del conocimiento que integra el uso de las ciencias de la
Bioquimica y la Microbiologia con la ingenieria para llevar a cabo aplicaciones con-
troladas y deliberadas de las capacidades de agentes biol6gicos, (microorganismos,
cultivos celulares, etc) para uso industrial. La Quimiometria es la disciplina quimi-
ca que se enfoca en la aplicacién de métodos matematicos o estadisticos sobre datos
quimicos. La Medicina Estadistica se apoya en métodos estadisticos para la investi-
gacion de los mecanismos de la enfermedad (Patologia Humana) y del rendimiento
de los procedimientos de diagnostico y tratamiento. Los workflows creados son
“programas graficos” que resuelven los problemas propuestos (Capitulos 4 y 5).

Los ambientes distribuidos de resolucién de problemas DPSE (Distributed Pro-
blem Solving Environment) son necesarios para que recursos computacionales distri-
buidos/paralelos se pongan al alcance de la mano de cientificos de diferentes dreas sin
que tengan que conocer mucho de computacién (Sistemas Operativos, Redes, Ser-
vidores, Web, Java, servicios Web, etc), y asi puedan concentrarse en la resolucién
de los problemas de su area. Taverna es un DPSE que fomenta la colaboracion y
comparticién de recursos entre diferentes personas. La tesis demuestra como hacerlo,
cémo fomentar colaboraciones y comparticiéon de recursos entre personas.

Nuestro entorno estadistico basado en workflows con Taverna, Tavlab, aspira a
ser una contribucién original al analisis estadistico de datos experimentales dentro de
la e-Science.
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Trabajos futuros:

1. En virtud de que nuestra infraestructura es software abierto, es factible anadir
servicios Web con otras aplicaciones estadisticas o de otro tipo, por ejemplo,
para algoritmos en el area de Reconocimiento de Patrones, extendiendo las
implementadas para nuestro entorno Tavlab.

2. Publicacién de servicios Web por medio de PeDRo. PeDRo es una herramienta
abierta para la captura de datos basada en XML. PeDRo permite especificar
documentos XML como el WSDL utilizado para describir servicios Web. La
especificaciéon de un documento XML se realiza por medio de la captura de los
elementos y atributos mas representativos del servicio Web que describen. Los
elementos y atributos capturados por medio de PeDRo formaran parte de una
ontologia que permitira facilmente la localizacion del servicio Web requerido.

3. Creacion de un motor de capa de conocimiento que pueda anadirle a los servicios
Web una ontologia tal que puedan ser localizados por un motor de btisqueda de
servicios como Feta, lo cual constituye un reto en todos los sistemas de compo-
nentes de software cuya finalidad es ser reutilizados por otros. En la medida
que un componente de software es utilizado ampliamente, éste se convierte en
un estandar; a diferencia de la manufactura de software tradicional en la que
cada componente tiene un objetivo especifico y soélo ese.
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A.1 Instalacion de software

I. Instalacion del servidor Apache-Tomcat

Para poner en marcha el servidor Apache Tomcat, se instala el software que se
describe a continuacion:

1. Instalar jdk

JDK (Java Development Kit) constituye el paquete Java de Sun MicroSys-
tems y es el que nos permite compilar y ejecutar nuestros programas escritos
en este lenguaje.

Se debe contar con la version 1.5 o mayor.

Se instalo el paquete: jdk-1_5_0_08-linux-i586.bin en el directorio /usr/local
Se agregan al directorio /etc/profile las siguientes variables de ambiente:
export JAVA_HOME=/usr/local /jdk1.5.0_.08

export JRE_HOME=$JAVA_HOME/jre

export PATH=$PATH:$JAVA_HOME/bin

Recargar la sesion: salir con logout y entrar nuevamente con login.

Ejecutar javac para asegurar que la instalacion haya sido correcta.

2. Instalar Apache Tomcat

Apache-Tomcat es el paquete con los programas que permiten levantar el
servidor como contenedor para nuestros servicios Web.

Se instalé el paquete: apache-tomcat.5.5.17.tar.gz en el directorio /usr/local.
Se agregan al directorio /etc/profile la siguiente variable de ambiente:
export CATALINA_HOME=/usr/local/apache-tomcat-5.5.17
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Recargar la sesion: salir con logout y entrar nuevamente con login.

3. Instalar xerces, jaf y javamail

Xerces es un analizador (parser) para cédigo XML escrito en un subconjunto
portable de C4++ por el proyecto Apache.

JAF es el paquete JavaBeans Activator Framework para la ediciéon de docu-
mentos.

javamail es utilizado para aplicaciones de envio de mensajes y correo electroni-
co independientemente de la plataforma y protocolos.

tar -xvzf Xerces-J-bin.1.4.4.tar.gz

mv xerces-1.4 4/ /usr/local

unzip jaf-1_1-fr.zip

mv jaf-1.1 /usr/local

unzip javamail-1_4.zip

mv javamail-1.4 /usr/local
Agregar al /etc/profile (al final del archivo):

export CLASSPATH=usr/local/xerces-1_4_4/xerces.jar:$PATH
export CLASSPATH=$CLASSPATH:usr/local/javamail-1.4/mail.jar
export CLASSPATH=$CLASSPATH:usr/local/jaf-1.1/activation.jar

4. Instalar Axis
Axis es la plataforma de Java para crear y ejecutar aplicaciones de servicios
Web.

tar -xvzf axis-bin-1_4.tar.gz

mv axis-1.4 /usr/local
Copiar la carpeta axis al directorio /webapps de Apache-Tomcat:
cp -a /usr/local axis-1_4/webapps/axis /usr/local/apache-tomcat-5.5.17/webapps

Agregar al /etc/profile (al final del archivo):
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export AXIS_HOME=/usr/local/axis-1_4

export AXIS_LIB=$AXIS_ HOME/lib

export CLASSPATH=$AXIS_LIB/axis.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/jaxrpc.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/saaj.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/commons-logging-1.0.4.jar
export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/commons-discovery-0.2.jar
export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/wsdl4j-1.5.1.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_ HOME/samples

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/xmlsec-1.3.0.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/activation.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/mail.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB/xml-apis.jar

export CLASSPATH=$CLASSPATH:$AXIS_LIB /xercesImpl.jar

Recargar la sesion: salir con logout y entrar nuevamente con login.

II. Instalacion de Taverna

Se instalé la versién 1.5.2 de Taverna en el directorio:
/home /ulises01

En el directorio /usr (o /usr/bin segin sea el caso) buscar el enlace simbdlico a
java.

Jusr# 1s -al java

Irwxrwxrwx 1 root root 22 2006-08-22 14:30 java — /etc/alternatives/java

Renombrar java a java_old porque era un enlace simbdlico del java de GNU.

Jusr# mv java java_old

Crear nuestro propio enlace al java de Sun.

Jusr# In -s /usr/local/jdk1.5.0_.08 /bin/java java

Desde /home/ulises01/taverna-1.5.2 ejecutar Taverna mediante:

./runme.sh

Instalar el software auxiliar para graficas graphviz de AT&T que puede ser bajado
gratuitamente de http://www.research.att.com/sw/tools/graphviz/download.html.
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graphviz se instal6 en en el directorio:
/home/ulises01

Desde /home/ulises01/graphviz ejecutar con:
./install.sh

De esta manera la variable de ambiente CLASSPATH qued6 como muestra la
Figura A.1.

! ‘;'1 nlsec
mpl. jar:/

Figura A.1: Variable de ambiente CLASSPATH
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IT1. Probar la instalacion

Para levantar el servidor Apache-Tomcat se procede como indica la Figura A.2.
Luego desde la ventana de un navegador o browser abrimos: http://localhost:8080/.

Si se puede ver esta pagina (Figura A.3), entonces se ha instalado el servidor
Apache-Tomcat correctamente.

|_.

ootflocalrost apache-toncat-5.3. 47} o SATALINLHOE
|_||_.._1M|_|._.T.. apache-toncat-5.3.17]4 bin/startup.sh
G ..-u-"|.|.=s:-r'..-f"1|:u::al..-""ar:'a':*'IE'*-'Z'f""H*-'ﬁ-W
i v H fisr/locals r":,p:,|-}-|p-T|'|r|'||"=4T-FI F' 17

03 1

|_.

[|||||1'|1 loca MH 1y -1;|-1||||JJT||H|| at- l-| l ]11 H

Figura A.2: Arranque del servidor Apache-Tomcat
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Direccion Editar Ver Ir Marcadores Herramientas Prefersncias Ventana Ayuda

QUO 0O

e sl i S e i

- E® Direccion: | /& http:localhost 8080/ ;.

Mandrakesoft

Mandrakestore Mandrakeclub Mandrakeexpert Mandrakeonline Mandrakesecur | Mandrakebizcases s Dr »

Status
Tomeat Administration
Tomeat Managsr

Docymentation

Release Notes

Change Log
Tomeat Documentation

Home Page

FAQ

Bug Database

Open Bugs

Users Mailing List
Developers Mailing List
1RC

wpache Software Foundation
% http://www.apache.org/

It you're seeing this page via a web browser, it means you've setup Tomeat successtully. Congratulations!

Apache Tomeat/5.5.17

As you may have guessed by now, this is the default Tomcat home page. It can be found on the local filesystem
at:

$CATALINA_HOME /webapps/RCOT/index. jsp

where "$CATALINA_HOME" is the roct of the Tomeat installation directory. If you're seeing this page, and you
dont think you should be, then either you're either a user who has amived at new installation of Tomeat, or you're
an administrator who hasnt got his/her setup quite right. Providing the latter is the case, please refer to the
Tomeat Documentation for more detailed setup and administration information than is found in the INSTALL file.

NOTE: This page s precompiled. If you change it, this page will net change since it was compiled into a servlet
at build time. (See §CATALINA_HOME /webapps/ROOT/WEB-INF/web. xml as to how it was mapped.)

NOTE: For security reasons, using the administration webapp Is restricted to users with role "admin". The
manager webapp is restricted fo users with role "manager”. Users are defined in
SCATALINA_HOME/conf/tomcat-users. xml.

Included with this release are a host of sample Servlets and JSPs (with associated source code), extensive
documentation (including the Servlet 24 and JSP 2.0 API JavaDec), and an intreductory guide to developing web
applications.

Tomcat mailing lists are available at the Tomeat project web site:

« users@tomcat.apache.org for general questions related to configuring and using Tomcat
o+ dev@tomcat.apache.org for developers working on Tomeat

Thanks for using Tomeat! hdl

|hﬂp.h’iakarla apache.org/

Figura A.3: Pagina de instalacién de Apache-Tomcat
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Desde este mismo navegador abrimos ahora: http://localhost:8080/axis.

Aparece la pantalla de instalacién y validacion del software de Axis instalado en
el servidor Apache-Tomcat que se muestra en la Figura A.4 y se selecciona la liga
Validation.

Direccion Editar Ver Ir Marcadores Herramientas Preferencias Ventana Ayuda

10QUY O cRAR &

| Ep Direccion: U@ http:)flocalhost:B080/axis! % ‘EJ

Mandrakesoft Mandrakestore Mandrakeclub Mandrakeexpert Mandrakeanline Mandrakesecure Mani

Apache-AXIS

Language: [en] [jal
Hello! Welcome to Apache-Axis.

What do you want to do today?

Validation - Validate the local installation's configuration

see below if this does not work.

List - View the list of deployed Web services

Call - Call a local endpoint that list's the caller's http headers (or see its WSDL).
Visit - Visit the Apache-Axis Home Page

Administer Axis - [disabled by default for security reasons]

SOAPMonitor - [disabled by default for security reasons]

To enable the disabled features, uncomment the appropriate declarations in WEB-INF/web xml in the webapplication
and restart it.

Validating Axis

If the *happyaxis" validation page displays an exception instead of a status page, the likely cause is that you have
multiple XML parsers in your classpath. Clean up your classpath by eliminating extraneous parsers.

If you have problems getting Axis to work, consult the Axis Wik and then try the Axis user mailing list.

‘Pa’gina cargada;

Figura A.4: Pagina de instalacién de Axis

A continuacién, aparece una nueva pantalla (Figura A.5) mostrando que los
componentes necesarios para el funcionamiento de Axis fueron encontrados.

La parte inferior de esta misma pantalla (Figura A.6) muestra que los compo-
nentes opcionales para el funcionamiento de Axis fueron encontrados.
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Direccion Editar Ver Ir Marcadores Herramientas Preferencias Ventana Ayuda

G090 © JJRana *

* EB Direccian: | 5 hitp:/flocalhostB080/axishappyaxisjsp % | @

Mandrakesoft Mandrakestore Mandrakeclub Mandrakeexpert Mandrakeanline Mandrakesecure Mandrak 3

a

Axis Happiness Page

Examining webapp configuration
Language: [en] [jal

Needed Components

Found SAA] APl { javax xml.soap.SOAPMessage | at
fusrflocal/apache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INF/lib/sazj jar

Found JAX-RPC API { javax.xml.rpc.Service ) at
fustflocal/apache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INFAibfjaxrpc jar

Found Apache-Axis [ org.apache axis transport.http AxisServlet ) at
fusrflocal/apache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INF/lib/axis jar

Found Jakarta-Commons Discovery ( org.apache commons.discovery Resource ) at
fusrflocal/apache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INF/lib/commens-discovery-0.2 jar

Found Jakarta-Commons Logging ( org.apache.commons logging.Log ) at
fusrflocal/apache-tomcat-5.5.17/bin/commons-logging-api jar

Found Logdj { org.apache logdj.Layout ) at
fusrflocal/apache-tomcat-5.5 17/webapps/axis/WEB-INF/liblogdj-1.2 8 jar

v Found IBM's WSDI dlava { com ibm wsdl factory WSDI Factorvimnl § At K

Figura A.5: Pagina de validacién de Axis/componentes necesarios
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Direccion Editar Wer Ir Marcadores Herramientas Preferencias Ventana Ayuda

10Q00 0O oA & £

+ BB Direccion: I hﬂp:ﬂloca\hust:éﬂﬁOfaxisfhappyaxis.jsp ¥ E

Mandrakesoft Mandrakestore Mandrakeclub Mandrakeexpert Mandrakeanline Mandrakesecure Mandrak 3

a

Optional Components

« Found Mail API { javax mail.internet MimeMessage ) at
fusrflocallapache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INF/lib/mail jar

» Found XML Security APl [ org.apache.xml security Init } at
{usrflocalfapache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INF/libjxmlsec-1.3.0 jar

+ Found Java Secure Socket Extension ( javax.net.ssl.S5LSocketFactory ) at an unknown location

The core axis libraries are present.The optional components are present.

Note: Even if everything this page probes for is present, there is no guarantee your web service will work,
because there are many configuration options that we do not check for. These tests are necessary but not
sufficient

Examining Application Server

Servlet version 24

XML Parser org.apache xerces jaxp.SAXParserimpl

XML ParserLocation | fusriocalfapache-tomcat-5.5.17/webapps/axis/WEB-INF/libjxerces jar

Figura A.6: Pégina de validacién de Axis/componentes opcionales
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A.2 Creacién de un documento descriptor
de activaciéon de servicios Web WSDD ( Web
Services Deployment Descriptor)

a) Se compila al archivo .java de la aplicacién con la siguiente instruccion:

javac Programa.java

b) Asegurese de que el archivo .class se encuentre en el siguiente directorio:
/usr/local/apache-tomcat-5.5.17 /webapps/axis/ WEB-INF / classes

¢) Definimos su descritor de activacién o de despliegue (wsdd):
Programa.wsdd

<deployment xmlns=*“http://xml.apache.org/axis/wsdd/”
xmlns:java=“http://xml.apache.org/axis/wsdd/providers/java” >

<!— Definimos el servicio Web a activar, nombre y tipo de servicio Web.
RPC llamadas a procedimientos remotos con ejecucién sincrono >
<service name= “ProgramaWs” provider="“java:RPC” >

<!— Nombre de la clase que implementa los métodos expuestos —>
<parameter name=“className” value=“Programa”/ >

<!— Expone todos los métodos como visibles desde el exterior —>
<parameter name= “allowedMethods” value“x” / >

< /service>

< /deployment >

d) Ejecutamos el comando:

java org.apache.axis.client. AdminClient Programa.wsdd

Si la ruta desde donde se ejecuta la activacién (deploy) no se encuentra el
.wsdd, devolverd una excepcion diciendo que el sistema no pudo encontrar el
archivo especificado:

java.io.FileNotFoundException: Programa.wsdd

e) Terminado esto, habra de aparecer listado nuestro servicio con sus respectivos
métodos en la direcciéon:

http://localhost:8080/axis/servlet /AxisServlet

Esto se muestra en la FiguraA.7. Al seleccionar la liga wsdl que aparece a
un lado de cada servicio Web en la Figura A.7 se obtendra su documento
descriptor pero sin los nombres de espacio (namespace). De esta manera, hay

que buscar en Internet los posibles nombres de espacio para nuestra aplicacion
(Figura A.8).
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Direccion Editar Ver Ir Marcadores Herramientas Preferencias Ventana Ayuda |

1AL O = — EREAEL @

- E¥ Direccion: % httpuflocalhost:B080/axisiservietAxisserviet = EE]

Mandrakesoft Mandrakestore Mandrakeclub Mandrakeexpert Ma >

And now... Some Services

e GradoswWs (wsdl)
o grados_lib
s AdminService (wsdl)
o AdminService
e PruebasEstadisticasWs (wsdl)
o prueba_Tukey
o prueba_LSD
e TablasDeEstadisticosWs (wsdl)
o tabla_g05
o tabla_t
e AnalisisDevVarianzaWs (wsdl)
o grados_libertad
o suma_cuadrados
o medias_tratamientos
o cuadrado_medio
o estadistico_Fo
o tabla_AV
e« GraficarEstadisticasws (wsdl)
o send_Image
s FunBasTavWs (wsdl)
o raizCua
o elevarCua

o wvalorAbs
- Al mmmimen Sime—=dl i

Figura A.7: Pantalla de servicios
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File Edit View History Bookmarks Tools Help

@ - - @ ﬁ |[#] http:#ocalhost:B08O/axis/services/Analisis |+ | B | [Gl-] [&]
# Getting Started |3 Latest Headlines
This XML file does not appear to have any style information associated with it. The doeument tree is shown
below.
— <wsdl:definitions targetNamespace="http:/localhost:8080/axis/services/AnalisisDeVarianzaWs">
— <wsdl:types>
— <schema targetNamespace="http://localhos:8080/axis/services/AnalisisDeVarianzaWs ">
<import namespace="http://schemas.xmlsoap.org/soap/encoding/' />
— zcomplexType name="ArrayOf_xsd_string">
— <complexContent>
— <restriction base="soapenc:Array">
<attribute ref="soapenc:arrayType" wsdlarrayType="xsd:string[]"/>
</restriction>
</complexContent>
</complexType>
<fschema>
</wsdl:types>
— <wsdl:message name="cuadrado_medioRequest">
<wsdl:part name="in0" type="implLArrayOf_xsd_string"/>
<wsdl:part name="in1" type="impl:ArrayOf_xsd_string"/>
</wsdl:message>
— <wsdl:message name="medias_tratamientosResponse"> 2

| Done

Figura A.8: Documento WSDL sin nombres de espacio (namespace)
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A.3 Descripcion de las conexiones de los
métodos implementados

A continuacién, mediante las Tablas A.1 a A.7, se describen las entradas y sa-
lidas de los diferentes métodos pertenecientes a los servicios Web destinados a las
aplicaciones en Biotecnologia. Los iconos que representan a estos métodos se inter-
conectan entre si para construir los workflows correspondientes al Capitulo 5.

Las entradas y salidas de los iconos que representan a los métodos del servicio
Web RecibeDatosExperimentalesWS se describen en la Tabla A.1.

RecibeDatosExperimentalesWS

Método Conexiones del icono Estructura de datos

in0 Entrada

in0: arreglo de argumentos tipo string

recibe_datos Salida

Arreglo tipo string de datos
sin lineas de retorno ni espacios

Entrada
in0 inl in0: arreglo de argumentos tipo string
{ ; inl: nimero de tratamientos
datos_tratamientos BE BE Salida
refurn | A.rreglo tipo string de d.atos .
* — sin lineas de retorno ni espacios
output El tltimo elemento corresponde

al nimero de réplicas en los
tratamientos

Tabla A.1: Entrada/salida de datos de los métodos de RecibeDatosEzperimentales WS

En las Tablas A.2, A.3 y A./, se describen las entradas y salidas de los iconos
correspondientes a los métodos del servicio Web AnalisisDe Varianza WS.
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AnalisisDeVarianzaWs$
Método Conexiones del icono Estructura de datos
ino Entradas
¢ in0: arreglo tipo string de datos
correspondiente a la salida de
grados_libertad e datos_tratamientos
s Salida
# output Arreglo tipo string de datos
in0 Entradas
in0: arreglo tipo string de datos
. — correspondiente a la salida de
suma_cuadrados ‘ datos_tratamientos
Salida
output Arreglo tipo string de datos
in0 Entradas
in0: arreglo tipo string de datos
Y correspondiente a la salida de
medias_tratamientos e datos_tratamientos
return Salida
‘ output Arreglo tipo string de datos

Tabla A.2: Entrada/salida de datos de los métodos de AnalisisDe Varianza WS
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AnalisisDeVarianzaWs

estadistico_Fo

in0

Método Conexiones delicono Estructura de datos

inl

. el
cuadrado_medio _ inl: arreglo tipo string de datos
me correspondiente a la salida de
¥ ouput grados_libertad
Salida
Arreglo tipo string de datos
ino Entradas

Entradas

in0: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
suma_cuadrados

in0: arreglo tipo string de datos
correspondiente a la salida de
cuadrado_medio

Salida
Valor tipo double

Tabla A.3: Entrada/salida de datos de los métodos de AnalisisDeVarianza WS

Cinvestav

Departamento de Computacién



Apéndice A

AnalisisDeVarianzaWs

Método Conexiones del icono Estructura de datos

Entradas

in0: arreglo tipo string de datos
correspondiente a la salida de
suma_cuadrados

s arreglo tipo stri
im0 inl 102 in3 inl: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
} ‘ anados.lbertad

il R in2: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
cuadrado_medio

‘ output in3: valor tipo double

correspondiente a la salida de
estadistico_Fo

tabla_AV ‘

Salida
Arreglo tipo byte
correspondiente a la codificacién de
una imagen jpegen Java

Tabla A.4: Entrada/salida de datos de los métodos de AnalisisDe Varianza WS
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Enla Tabla A.5 se presentan las entradas y salidas para los iconos de los métodos
del servicio Web TablasDeFEstadisticos WS.

TablasDeEstadisticosWS

Método Conexiones del icono Estructura de datos
Entradas
in0 in0: arreglo tipo string de datos
correspondiente ala salida de
‘ datos_tratamientos
tabla_q05 | Salida

| return |
Valor tipo double
output correspondiente al valor del estadistico q

para fgrados de libertad y a tratamientos
con alfaigual a 0.05

Entradas

in0: arreglo tipo string de datos

in0 inl correspondiente a la salida de
# ¢ grados_libertad
B B inl: valor tipo double
tabla_t correspondiente al valor de alfa
- Salida
¢ output Valor tipo double

correspondiente al valor del estadistico ¢
para fgrados de libertad y alfa

Tabla A.5: Entrada/salida de datos de los métodos de TablasDeFEstadisticos WS

Mediante las Tablas A.6 y A.7, se describen las entradas y salidas de los iconos
correspondientes a los métodos del servicio Web PruebasEstadisticas WS.
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PruebasEstadisticasWs
Método

prueba_Tukey

Conexiones del icono

in0 inl in2 in3

RER

EH B B B
Tefum,

# output

w

Estructura de datos

Entradas

in0: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
suma_cuadrados

inl: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
grados_libertad

in2: valor tipo double
correspondiente ala salida de
tabla_q05

in3: arreglo tipo string de datos
correspondiente a la salida de
medias_tratamientos

Salida
Arreglo tipo byte

correspondiente a la codificacion de
una imagen jpegen Java

Tabla A.6: Entrada/salida de datos de los métodos de PruebasEstadisticas WS
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PruebasEstadisticaswWs

prueba_LSD

in0 inl in2 in3

——— e

Método Conexiones del icono Estructura de datos
Entradas

in0: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
suma_cuadrados

inl: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
grados_libertad

in2: valor tipo double
correspondiente a la salida de
tabla_t

in3: arreglo tipo string de datos

correspondiente a la salida de
medias_tratamientos

Salida
Arreglo tipo byte

correspondiente a la codificacién de
una imagen jpegen Java

Tabla A.7: Entrada/salida de datos de los métodos de PruebasEstadisticas WS
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En la Tabla A.8 se presentan las entradas y salidas para los iconos de los métodos
del servicio Web RecibeArchivosBinariosWS. En la Tabla A.8 sélo se muestra el
método binariolnteger_BigEndian ya que los demas métodos de este servicio Web,

tienen la misma representacion.

RecibeArchivosBinariosWS

Método

Conexiones del icono

Estructura de datos

binariolnteger BigEndian

in0

|

v
il
return

¢

output

Entrada

in0: archivo binario de datos

Salida

Arreglo de datos tipo string

Tabla A.8: Entrada/salida de datos de los métodos de Recibe ArchivosBinarios WS
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Dela Tabla A.9 ala Tabla A.15, se describen las entradas y salidas de los iconos
correspondientes a los métodos del servicio Web ApFEstadisticasTavWS.

ApEstadisticasTavWs
| Método ‘ Conexiones delicono | Estructura de datos
ino Entrada
in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
la salida de recibe_datos
media _
return Salida
L Dato tipo double
output
Entrada

in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente ala
salida de recibe_datos

inl: dato tipo double

correspondiente a la salida
de media

varianza

output Salida

Dato tiBO double

Tabla A.9: Entrada/salida de datos de los métodos de ApFEstadisticasTavWs
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ApEstadisticasTavW$s
e e ke o A el T S e S S A S s
Método Conexiones del icono| Estructura de datos
ino Entrada
in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
‘ | la salida de recibe_datos
mediana _
| return Salida
i Dato tipo double
output
Entrada

student_t_Corr

output

in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
la salida de recibe_datos
inl: dato tipo double
correspondiente a la salida
de coeCorr

Salida

Dato tipo string

Tabla A.10: Entrada/salida de datos de los métodos de ApFEstadisticasTav WS
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ApEstadisticasTavWs
Método Conexiones del icono Estructura de datos
in0 Entrada
inQ: arreglo de datos tipo
- string correspondiente a
la salida de recibe_datos
moda
Salida
Y Dato tipo double
output
Entrada

in0: arreglo de datos tipo
in0 inl in2 in3 string correspondiente
| | a la salida de recibe_datos
! ‘ inl: arreglo de datos tipo
é _____ 5 [i string correspondiente

ol | ala salida de recibe_datosl
var_Conjunta 7 ; in2: dato tipo double
. [retumd] | correspondiente a la salida
de la varianza
int3: dato tipo double
correspondiente a la salida
DR de la varianzal

Salida

Arreglo de datos tipo string

Tabla A.11: Entrada/salida de datos de los métodos de ApEstadisticasTavWs
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ApEstadisticasTavWs

Método

Conexiones del icono

Estructura de datos

ecuReg

output

Entrada

in0: dato tipo double
correspondiente a la salida
de coeReg

inl: dato tipo double
correspondiente a la salida
de media

in2: dato tipo double
correspondiente a la salida
de medial

Salida

Arreglo de datos tipo string

student t Ve

inl
inorg 5 | in2

Entrada

in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
la salida de var_Conjunta
inl: dato tipo double
correspondiente a la salida
de media

in2: dato tipo double
correspondiente a la salida
de medial

Salida

Dato tipo string

Tabla A.12: Entrada/salida de datos de los métodos de ApEstadisticasTavWs
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ApEstadisticasTavWs

Método

Conexiones del icono

Estructura de datos

coeCorr

in0 inl in2 in3 in4 in5

i

output

Entrada

in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
la salida de recibe_datos
inl: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
la salida de recibe_datosl
int2: dato tipo double
correspondiente a la salida
de media

int3: dato tipo double
correspondiente a la salida
de medial

int4: dato tipo double
correspondiente a la
desviacion estdndar
(varianza -> raizCua)
int5: dato tipo double
correspondiente a la
desviacién estandarl
(varianzal -> raizCual)

Salida

Dato tipo double

Tabla A.13: Entrada/salida de datos de los métodos de ApFEstadisticasTav WS
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ApEsradisticasTavWs

Método Conexiones del icono Estructura de datos

Entrada

In0 inl in2 in0d: dato tipo double

l correspondiente a la salida
i L\ J de coeCorr
| B By R inl: clatnt:ipn double
coeReg c:oyrq:spggndtenfe ala
desviacidn estdidndar
in2: dato tipo double
correspendiente a la
desviacidn estindarl
output (varianzal -> raizCual)

Salida

Dato tipo double

Tabla A.14: Entrada/salida de datos de los métodos de ApEstadisticasTavWs
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ApEstadisticasTavWs

Método

Conexiones del icono

Estructura de datos

desvResEst

in0 inl in2

output

Entrada

in0: arreglo de datos

tipo string correspondiente
ala calida de recibe_datos
in2: dato tipo double
correspondiente a la salida
de varianzal

int3: dato tipo double
correspondiente al cuadrado
(elevarCua)de la salida de
coeCorr

Salidia
Dato tipo double

errorEst_.m

output

Entrada

in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a

la salida de recibe_datos
inl: dato tipo double
correspondiente a la salida
de media

in2: dato tipo double
correspondiente a la salida
de desvResEst

Salida

Dato tipo double

Tabla A.15: Entrada/salida de datos de los métodos de ApEstadisticasTavWs
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Enla Tabla A.16 se presentan las entradas y salidas para los iconos de los métodos
del servicio Web FunBasTavWS.

FunBasTavW$s
Método Conexiones del icono Estructura de datos
in0 Entrada
raizCua L int0: dato tipo double
elevarCua e :
Salida
valorAbs [return |
Dato tipo double
output

Tabla A.16: Entrada/salida de datos de los métodos de FunBasTav WS
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Enla Tabla A.17 se presentan las entradas y salidas para el icono correspondiente
al método del servicio Web Graficador TavWS.

GraficadorTavWs

Meétodo Conexiones del icono Estructura de datos

Entrada
in0 inl in2 in0: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
vy VvV vV la salida de recibe_datos

B B B inl: arreglo de datos tipo
S ' string correspondiente a
la salida de recibe _datosl
int2: arreglo de datos tipo
string correspondiente a
la salida de ecuReg

graficar ER

output

Salida

Arreglo tipo byte

Tabla A.17: Entrada/salida de datos de los métodos de GraficadorTavWs
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A.4 SCUFL y BPEL4WS

Taverna utiliza el lenguaje de flujo unificado simple conceptual SCUFL (Sim-
ple Conceptual Unified Flow Language), basado en XML, para describir workflows
y localizar los servicios Web mediante sus respectivas URLs. SCUFL coordina la
ejecucion del workflow.

Taverna utiliza SCUFL en lugar del estdindar BPEL4AWS (Business Process Exe-
cution Language for Web Services) porque es més apropiado para representar work-
flows cientificos. BPEL4WS esta enfocado a representar y coordinar workflows de
procesos de negocios. Utilizar BPEL4AWS disminuiria las principales funcionalidades
de los workflows cientificos (como son las caracteristicas de diagndstico) [83].

Aunque es factible realizar una conversiéon de SCUFL a BPEL4WS esto requi-
rirfa de mucho esfuerzo. Es maés, el esfuerzo seria ain mayor una vez que aparezca
disponible Taverna2 ya que el distanciamiento entre las 2 se incrementa.

A continuacién, se muestra una secciéon de cédigo SCUFL (Figura A.9) que
describe al workflow que se muestra a su derecha.

SCUFL (Simple Conceptual Unified Flow Language)

<s:processor name ="media">
<s:arbitrarywsdl>
<s:wsdI>http:/tavlab.cs.cinvestav.mx:2112/axis/services/ ApEstadisticas Tav WS 7wsdl</s:wsdl>
<s:operation>media</s:operation>
</s:arbitrarywsdl>
<[s:processor>

e Tools Workflows Advanced Help
<S:processor name ="varianza"> Designi B> Results | ©4 Discover <&
<s:arbitrarywsdl> | || [ save diagram | | % Refresh & Con|

<s:wsdI>http:/tavlab.cs.cinvestav.mx:21 12/axis/services/ ApEstadisticasTavW$ i

:

</s:arbitrarywsdl> F IO SU

<s:operation>varianza</s:operation>

<[s:processor>

<s:link source="Valoraciones" sink="recibe_datos: in0" />

<s:link source="media:mediaReturn" sink="media" />

<s:link source="media:mediaReturn" sink="varianza: in1" />

<s:link source="raizCua:raizCuaReturn" sink="desvEst" />

<s:link source="recibe_datos:recibe_datosReturn" sink="media: in0" /> :
<s:link source="recibe_datos:recibe_datosReturn" sink="varianza: in0" /> E v
<s:link source="varianza_varianzaReturn" sink="raizCua: in0" /> (4

<s:source name:"Valoraciones" /> | ] Rendering done. - =
st i I [»]

<s:sink name="media" />

<s:sink name="desvEst" />

Figura A.9: Seccién de cédigo SCUFL

Cinvestav Departamento de Computacion



Apéndice A

A.5 Participacién en el Taverna users list

Durante nuestra investigacién detectamos y reportamos un bug o falla en Taverna
al momento de introducir datos manualmente (que no provienen de un archivo) para
alimentar nuestros workflows. El correo se muestra en la Figura A.10.

Issue Details (XML | Word | Printable)

. myGrid
re: .l “ Adding new input does not set focus on editor
Type: New Feature Created: 2007-04-20 11:05 Updated: 2007-04-24 14:24
Status: ¢/ Closed Component/s: None
Resolution: Duplicate Affects s
Priority: € Major Version/s:

Assignee: Stian Soiland-Reyes  Fix Version/s: None

Reporter:  Stian Soiland-Reyes
Votes: 0 Issue Links: Duplicate

Watchers: 0 This issue duplicates:
> FAN-463 Adding newi... ¢ §f

Description « Hide
On 20 Apr 2007, at 07:53, ULISES REVILLA wrote on taverna-users:

| created an application that needs to be fed with

a column of numbers. | then built the corresponding
workflow and tried to run it. | first fed my

application manually through the NEW INPUT button, so
each time | typed in a number in the right side of the
"run workflow" window it moved to the left side(after
pressing the NEW INPUT button). | kept doing this
process until | had several numbers on the left side.

This is a bug, obviously when you add a new input it doesn't make sense to
put the focus on left side (the list of inputs), it should be on the right side (in
the editor), highlighting "Some input data goes here" so you could just start
typing for the next input.

Figura A.10: Participacién en el Taverna users list
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B.1 Tablas estadisticas utilizadas

En este apéndice se incluyen las tablas estadisticas utilizadas en el Capitulo 5.
Las Tablas B.1 y B.2, corresponden a los puntos porcentuales de la distribucion
F y la distribucién t respectivamente. Y la Tabla B.3 corresponde a los puntos
porcentuales del estadistico de rango studentizado q.

1" Puntos porcentuales de la distribucién F (continuacion)

F, 05.¥, ¥y
u Grados de liberiad del numerador (v,)
AN I 3 3 4 5 6 7 3 9 10 2 15 20 24 10 40 60 120 @

1614 1995 2157 2246 2302 2340 2368 2389 2405 2419 2439 2459 2480 2490 250 2511 2522 2533 2543
2 18.51 19.00 19.16 19.25 19.30 19.33 19.35 19.37 19.38 19.40 19.41 _I9,43 19.45 19.45 19.46 19.47 19.48 19.49 19.50
v1003 9.55 0.28 9.12 9.01 8.94 889 885 3.81 879 874 870 866 864 862 859 857 8.55 8.53
4 771 6.94 659 639 626 616 609 604 600 596 591 586 580 577 575 572 569 S66 563
§ 6.61 579 541 5.19 5.05 4.95 488 482 4,77 4.74 4.68 4.62 4.56 4.53 4.50 4.46 443 4.40 4.36
6 599 S04 476 453 439 428 421 415 410 406 400 394 347 384 381 an 374 30 267
7 5.59 474 435 412 397 387 379 37 3.68 364 357 351 344 341 338 334 330 327 323
8 532 446 407 1.84 3.69 358 350 344 339 3.35 3.28 a2 315 an 3.08 3.04 301 297 2.93
9 512 426 386 1.63 3.48 337 329 323 318 314 307 301 294 290 286 283 279 275 27
10 496 37 348 3.33 322 314 307 302 298 291 2.85 217 274 270 266 262 2.54
1 4.84 398 35 236 320 3.09 3.01 295 290 285 279 272 265 2.61 2.57 253 249 240
12 475 389 349 226 3 300 201 285 280 275 269 262 254 251 247 243 2.38 220
13 467 381 341 518 303 292 283 2711 2m 267 260 253 246 242 238 234 230 221
14 460 374 3.34 ERN 296 285 276 270 265 260 253 246 239 235 231 227 213
15 363 329 6 290 279 271 264 254 248 240 23 229 220 216 20 207
16 3.63 3.24 1.01 2.85 274 2.66 259 254 249 242 235 228 2.24 215 an 2.06 201
17 359 320 296 281 270 261 255 249 245 238 231 219 210 206 201 196
18 355 316 293 277 266 258 251 246 241 234 221 219 215 206 202 1.97 192
19 3.52 313 2,90 274 263 254 248 242 238 231 223 216 211 203 1.98 193 188
20 3.40 310 287 27 260 251 245 239 235 228 220 202 208 204 199 1.95 1.90 184
a1 3.47 3.07 2.84 2.68 257 2.49 242 237 232 225 218 210 2.05 2,01 1.96 1.92 1.87 1.81
22 344 3.05 282 266 255 246 240 234 230 223 215 207 2,03 1.98 194 1.89 184 178
2 342 303 280 264 2.53 244 237 232 227 220 213 205 201 1.96 191 1.86 181 176
2 340 301 278 262 251 242 236 230 225 218 211 203 1.98 1.94 189 1.84 179 173
25 424 339 299 276 260 249 240 234 228 224 216 209 201 1.96 192 187 182 177 17
2 423 3.37 2.98 274 259 247 239 232 227 222 215 207 1.99 1.95 1.90 1.85 1.80 175 1.69
27 4.21 335 296 0% 257 246 2.37 231 225 220 213 2.06 1.97 1.93 1.88 1.84 179 1.73 1.67
28 4.20 134 295 271 2.56 245 236 229 224 219 212 2.04 1.96 1.91 1.87 1.82 1.77 LN 1.65
29 418 133 293 270 2.55 243 235 228 222 218 210 203 1.94 1.90 1.85 181 175 170 164
0 407 332 292 .269 253 242 233 221 221 216 209 201 193 1.89 1.84 119 1.68 1.62
40 4.08 323 2.84 261 245 234 2.25 218 2.12 2.08 2.00 1.92 1.84 o 1.74 1.69 1.58 151
60 4.00 315 276 353 237 225 217 210 204 199 1.92 1.84 175 170 165 1.59 1.47 139
120 392 307 268 245 229 217 209 20 1.96 191 183 175 1.66 161 155 155 135 125
o 384 300 2,60 237 221 210 201 1.94 1.88 183 175 1.67 1.57 1.52 146 139 | 1.00

Tabla B.1: Puntos porcentuales de la distribucién F
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I Puntos porcqnmales de la distribuci6n

v 40 25 10 05 025 01 005 0025 001 .0005
135 1000 3078 6314 12706 31821 63.657 12732 31831 63662
2 289 816 1886 2920 4303 6965 9925 14089 23326 3159
3277 765 1638 2353 3182 4541 5841 7453 10213 12924
4 271 741 1533 2132 2776 3747 4604 5598 7173 8610
5 267 727 1476 2015 2571 3365 4032 4773 5893 6.869
6 265 727 1440 1943 2447 3143 3707 4317 5208 5.959
7 263 711 1415 1895 2365 2998 3499 4019 4785 5.408
§ 262 706 1397 1860 2306 2896 3355 3833 4501 5.041
9 261 703 1383 1833 2262 2821 3250 3690 4297 4.781

10 260 00 1372 1812 2228 2764 3169 3581 4144 4.581
11 260 697 1363 1796 2201 2718 3106 3497 4025 4437
12 259 695 1356 1782 2179 2681 3055 3428 3930 4318
13 259 694 1350 1771 2160 2650 3012 3372 3852 4221
14 258 692 1345 1761 2145 2624 2977 3326 3787 4140
15 258 691 1341 1753 2131 2602 2947 3286 3733 4.073
16 258 690 1337 1746 2120 2583 2921 3252 3686 4015
17 257 689 1333 1740 2110 2567 2898 3222 3.646 3.965
1§ 257 688 1330 173 2101 2552 2878 3197 . 3610 3.922
19 257 688 1328 1729 2093 2539 2861 3174 3579 3.883
30 257 687 1325 1725 2086 2528 2845 3153 3552 3850
21 257 686 1323 L1721 2080 2518 2831 3135 3527 3819
2 25 686 1321 1717 2074 2508 2819 3119 3505 3792
23 25 685 1319 1714 2069 2500 2807 3104 3485 3767
24 256 685 1318 1711 2064 2492 2797 3091 3467 3745
25 256 684 1316 1708 2060 2485 2787 3078 3450 3725
26 256 684 1315 1706 2056 2479 2779 3067 3435 3707
2/:7 256 684 1314 1703 2052 2473 2771 3057 3421 3.690
2% 25 683 1313 1701 2048 2467 2763  3.047 3408  3.674
29 256 683 1311 1699 2045 2462 2756 3038 339% 3659
30 256 683 1310 1697 2042 2457 2750 3030 5385 3.646
40 255 681 1303 1684 2021 2423 2704 2971 3307 3551
60 254 679 1296 1671 2000 2390 2660 2915 3232 3460
120 254 677 1289 1658 1980 2358 2617 2860 31600 3373

© 253 €74 1282 1645 1960 2326 2576 2807  3.090 3251

2 = aradnc de lihertad

Tabla B.2: Puntos porcentuales de la distribucion t
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VIIL  Puntos porcentuales del estadistico del rango studentizado (continuacidn)

4o 0s(pr f)

p

b 2 3 4 3 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 I8 19 20
18.1 26,7 328 372 405 431 454 413 49.1 506 519 532 543 554 563 572 580 588 59.6
6.09 828  9.80 10.89 1173 1243 13.03. 13.54 1399 1439 1475 15.08 1538 1565 1591 1614 1636 16.57 16.77
450 588 683 751 804 847 885 9.8 946 972 995 10.16 1035 1052 1069 10.84 1098 1112 11.24
3.93 5.06 576 631 673 706 735 160 7.83 8.03 821 837 852  8.67 880 89 903 914 924
364 460 522 567 603 633 658 680 699 .17 732 747 760 792 783 793 803 812 821

346 434 490 531 5.63 589 612 632 649 6.65 679 692 704 704 724 734 743 73] 7.59
334 416 468 506 535 559 580 599 6.15 629 642 654 665 675 684 6.93 7.01 7.08 7.16
326 404 453 489 517 540 560 577 592 6.05 6.18 629 639 648  6.57 6.65 6.73 6.80  6.87
9 320 395 442 476 502 524 543 5.60 574 587 S9%8 609 619 6.28  6.36 6.44 651 6.58 6.65
10 3.15 388 433 466 491 502 530 546 560 572 &3 593 6.03 6.12  6.20 6.27 634 641 6.47

11 3.11 3.82 426 458 482 503 520 535 549 5.61 5.71 5.81 590 598  6.06 6.14 620 627 6.33
12 308 377 420 451 4.75 4.95 512 527 540 5.51 5.61 571 580 588 595 6.02  6.09 6.15 6.21
13 3.06 373 415 446 4.69 4.88  5.05 519 532 543 553 563 571 579  5.86 5.93 6.00  6.06 6.11
14 3.03 370 4.1 4.41 464 483 499 513 52§ 536 546 556 5.64 572 579 586 592 5.98 6.03
15 3.01 3.67 4.08 437 459 478 494 508 520 531 540 549 557 565 572 579  5.85 5.91 5.96

16 3.00 3.65 405 434 456 474 490 503 5.5 526 535 544 552 559 5.66 573 5.79 5.84 5.90
17 298 362 402 431 452 470 486 499 511 5.21 5.21 539 547 555 56l 5.68 574 5719 5.84
18 297 3.61 400 428 449 467 483 496 507 507 527 535 543 550 557, 5.63 5.69 5.74 5.79
19 2.96 359 398 426 447 464 479 492 504 514 523 532 539 546 533 559 5.65 5.70 5.75
20 295 358 396 424 445 462 477 490 501 5.11 520 528 536 543 550 5.56 5.61 5.66 571

24 292 353 390 417 437 4.54  4.68 4.81 4.92 £.01 510 5.8 5.25 532 538 5.44 5.50 5.55 5.59
30 2.89 348 384 411 430 446 460 472 483 492 500 508 515 521 527 5.33 5.38 5.43 5.48
40 2.86 3.44 379 404 423 439 452 463 474 482 490 498 5.05 5.11 5.17 522 527 5.32 5.36
60 283 340 374 398 416 431 444 455 465 473 481 488  4.94 500  5.06 3.4 5.15 5.20 5.24
120 2.80 336 3.69 392 4.10 424 436 447 456 4.64 471 4.78 4.84 490 495 5.00 5.04 5.09 5.13
©o 277 332 3.63- 386  4.03 17 429 439 447 455 462 468 474 480  4.84 4.98 4.93 4.97 5.01

Qo bW =

o

Tabla B.3: Puntos porcentuales del estadistico de rango studentizado q
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