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Resum

Resum.

Les tecnologies de tipus Next Generation Sequencing han experimentat un augment
exponencial en els darrers anys. Aixo0 ha creat una creixent necessitat en el desenvolupament
de programes informatics que siguin capacos de processar i interpretar els milers de milions
de dades biologiques que generen aquestes tecnologies. Les aplicacions elaborades per a tal
proposit requereixen d’una actualitzaci6 i manteniment constant, donats els rapids avancos
i continus descobriments tant en el mon informatic com en el biologic. Aquest treball pretén
ser un clar exemple de la feina tan necessaria que s’ha de dur a terme per mantenir actualitzat
i en constant evolucié el programari especialitzat en el processament i interpretacio de dades
omiques. Concretament, I’aplicacié informatica tractada en aquest treball, anomenada
Phylograph, consisteix en un editor d’arbres filogenétics que va deixar de ser funcional fa
diversos anys. S’han dut a terme diverses tasques d’actualitzacido i manteniment per tal
d’aconseguir una nova versié executable actualitzada i funcional. A banda, s’ha dut a terme
el disseny i implementacié de noves funcionalitats per poder mostrar i tractar dos tipus de
representacions d’arbre filogenetic de gran interes avui dia, com son la representacié polar
amb distancies i la representacio polar sense distancies. També s’ha implementat la
possibilitat d’emmagatzemar els documents que contenen les filogenies en multitud de
formats i s’ha habilitat la interoperabilitat entre ells. La nova versiéo de Phylograph s’ha
validat amb diversos conjunts de dades corresponents a sequiencies viriques. El resultat de la
validacié ha estat exités per totes les funcionalitats de 1’aplicacid. S’han fet proves
satisfactories també amb aquelles filogenies amb un nombre molt gran de dades a tractar,
que son les que suposen un repte més important per a aquest tipus d’eines informatiques.

Resumen.

Las tecnologias de tipo Next Generation Sequencing han experimentado un aumento
exponencial en los Gltimos afios. Esto ha creado una creciente necesidad en el desarrollo de
programas informaticos que sean capaces de procesar e interpretar los miles de millones de
datos biologicos que generan estas tecnologias. Las aplicaciones elaboradas para tal
propdsito requieren de una constante actualizacion y mantenimiento, dados los rapidos
avances y continuos descubrimientos tanto en el mundo informéatico como en el bioldgico.
Este trabajo pretende ser un claro ejemplo del trabajo tan necesario que debe llevarse a cabo
para mantener actualizado y en constante evolucion el software especializado en el
procesamiento e interpretacion de datos 6micos. Concretamente, la aplicacion informatica
tratada en este trabajo, llamada Phylograph, consiste en un editor de arboles filogenéticos
que dejo de ser funcional hace varios afios. Se han llevado a cabo diversas tareas de
actualizacion y mantenimiento para conseguir una nueva version ejecutable actualizada y
funcional. Ademas, se ha llevado a cabo el disefio e implementacion de nuevas
funcionalidades para poder mostrar y tratar dos tipos de representaciones de arbol
filogenético de gran interés hoy en dia, como son la representacion polar con distancias y la
representacion polar sin distancias. También se ha implementado la posibilidad de almacenar
los documentos que contienen las filogenias en multitud de formatos y se ha habilitado la
interoperabilidad entre ellos. La nueva version de Phylograph se ha validado con varios
conjuntos de datos correspondientes a secuencias viricas. El resultado de la validacién ha
sido exitoso para todas las funcionalidades de la aplicacion. Se han realizado pruebas
satisfactorias también con aquellas filogenias con un nimero muy grande de datos a tratar,
que son las que suponen un reto mas importante para este tipo de herramientas informaticas.
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Abstract.

Technologies such as Next Generation Sequencing have experienced an exponential
increase in recent years. This has created a growing need in the development of computer
programs that are capable of processing and interpreting the billions of biological data
generated by these technologies. The applications developed for this purpose require
constant updating and maintenance, given the rapid advances and discoveries in both the IT
and biological worlds. This work aims to be a clear example of the much-needed work that
must be carried out to keep software specialized in processing and interpretation of omic
data up-to-date and constantly evolving. Specifically, the computer application discussed in
this work, called Phylograph, consists of a phylogenetic tree editor that ceased to be
functional many years ago. Several update and maintenance tasks have been conducted in
order to achieve a new, updated and functional executable version. In addition, the design
and implementation of new functionalities has been carried out to be able to show and treat
two types of phylogenetic tree representations of great interest today, such as the polar
representation with distances and the polar representation without distances. The possibility
of storing the documents containing the phylogenies in a multitude of formats has also been
implemented and so the interoperability between them. The new version of Phylograph has
been validated with several datasets corresponding to viral sequences. The result of the
validation has been successful for all the functionalities of the application. Satisfactory tests
have also been conducted with those phylogenies with a very large number of data to deal
with, which are the ones that represent the most important challenge for these types of
computer tools.
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Introduccio

1 Introduccio

La bioinformatica té un paper fonamental en la investigacid biologica i biomedica
avui dia. A través d’aquesta branca cientifica-técnica es facilita una rapida interconnexio
entre els diferents avancos en les tecnologies de seqlienciacié de tercera generacio,
conegudes com a NGSt. Aquestes tecnologies van enfocades a I’analisi de dades omiques
[1], és a dir, aquelles dades que es generen fruit d’algun tipus de mesurament en molécules
biologiques. Aquest tipus d’informacio €s utilitzada a sovint per estudiar les relacions entre
les diferents molécules i com la seva interaccié afecta al funcionament general de les
cel-lules, teixits i organismes. El terme “Omica” es refereix a diversos camps d’investigacid
biologics, que poden classificar-se segons el tipus de molécula objecte d’estudi. Aquests
poden ser metabolomica (estudi dels metabolits -molécules implicades en el metabolisme-),
genomica (estudi dels gens -ADN-), transcriptomica (estudi dels transcriptomes -molécules
de RNA-), proteomica (estudi de les proteines) o metagenomica (estudi de la diversitat
genética als ecosistemes).

Els analisis de dades omiques permeten estudiar i entendre millor sistemes biologics
complexos, com per exemple els humans, facilitant aixi la comprensio de 1’organisme i
ajudant al desenvolupament de la medicina personalitzada. Al seu torn, faciliten la
identificacié de marcadors de malaltia, molt importants per a la sintesi de nous farmacs.
L aplicacid efectiva d’aquestes técniques incideix de manera directa en tota la cadena
analitica de valor biologic i sanitari. Aixo és degut a que la decodificacio i gestié de dades
biologiques requereix enfrontar-se al processament de milers de milions de lectures de
sequenciacid, conegudes com a reads, solament abordables a partir de 1’automatitzacio de
les diverses tasques per analisi.

Aquest procés d’automatitzaci6 de les tasques analitiques requereix del
desenvolupament de programes informatics i software especialitzat per poder cobrir aquestes
necessitats tan sofisticades. Aquest Treball Fi de Grau aborda el problema presentat a partir
de les necessitats de I’empresa on he treballat, “Biotech Vana SL”. Per tal de poder explicar
millor els objectius del projecte, primer s’exposen uns quants conceptes clau de diferents
disciplines cientifiques. A continuacio, es presenta el software propietat intel-lectual de
I’empresa anomenat Phylograph, en el qual s’ha centrat el projecte, i introdueixo informacio
sobre la mateixa empresa on s’ha realitzat.

1.1 Conceptes Clau

Abans de passar a explicar el programari objecte d’estudi, veurem una serie de
conceptes importants per poder comprendre d’una manera clara i entenedora 1’abast de
I’aplicacid bioinformatica en la qual he treballat.

1.1.1 Bioinformatica

La bioinformatica és una subdisciplina cientifica que involucra 1’Gs de ciencies
informatiques per obtenir, emmagatzemar, analitzar i disseminar dades i informacio
biologiques, tals com seqiiencies d’ADN i aminoacids, 0 anotacions sobre aquelles
sequencies. Els cientifics i el personal clinic utilitzen bases de dades que organitzen i
cataloguen aquesta informacio biologica per augmentar 1’enteniment de la salut i la malaltia
i, en determinats casos, s’utilitzen per proveir millor atenciéo medica [2].

! Next Generation Sequencing
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Dit d’una altra manera, la bioinformatica és un camp de les ciencies computacionals
que duu a terme l'analisi de sequéncies de molécules biologiques. Normalment s'aplica als
gens, a'ADN, al'ARN, o a les proteines, i resulta especialment Gtil per comparar seqiiencies
de gens i proteines entre diferents organismes, podent veure les relacions evolutives entre
els organismes, i intentant esbrinar quina és la funcié d'aquests gens i proteines. Realitzant
una comparativa, podriem dir que la bioinformatica s'encarrega de la part linguistica de la
genética. De la mateixa manera que els linguistes estudien els patrons en el llenguatge, els
bioinformatics estudien els patrons a les seqliencies d'’ADN o de proteines.

1.1.1.1 Next Generation Sequencing

Next-generation sequencing (NGS) és una tecnologia de seqiienciacié massivament
paral-lela utilitzada per a sequenciar ADN i ARN, aixi com per a la deteccio de
variants/mutants [3]. Aquesta tecnologia té la capacitat de seqlienciar centenars i milers de
gens o inclis genomes complets en un periode de temps curt. Les mutacions o variacions de
sequeéncia detectades per NGS permeten el diagnostic de malalties i la presa de decisions
terapeutiques especialitzades aixi com d’un millor seguiment i tractament del pacient. Tot
aixo oferint noves oportunitats per al desenvolupament de la medicina personalitzada.

1.1.2 Filogenetica

La filogeneética és I’estudi de les relacions entre organismes, basades en el seu material
genetic revelat a través de la seqlienciacio de DNA i RNA.

1.1.2.1 Arbre Filogenétic

Un arbre filogenetic, també anomenat filogenia, és una manera de representar
visualment relacions evolutives. Podriem dir que és la millor conjectura per a un cientific
sobre com ha evolucionat un organisme o grup d’organismes. Els biolegs evolutius utilitzen
els arbres filogenétics per a descriure com individus o grups estan emparentats entre ells a
través d’un ancestre comu [4].

Els arbres filogenétics estan composats per “fulles” i “branques”. Les fulles es troben
als extrems de 1’arbre i representen els organismes 1’evolucié dels qual estem descrivint.
Aguesta representacio pot ser una lletra, una imatge o el nom de la espécie/element genetic.
Una fulla pot representar un organisme individual, una especie sencera o inclis un nic gen,
i es referida de manera técnica amb el nom de taxa 0 OTUz Cada fulla esta connectada per
una série de brangues, les quals representen les relacions de les fulles entre si. A la Figura 1
podem observar I’estructura basica amb els diferents components.

2 OTU: Operational Taxonomical Unit
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Figura 1. Diagrama basic d’un arbre filogenétic.
Font: https://www.yourgenome.org/theme/what-is-phylogenetics/

El proces constructiu de tot arbre filogenétic consta de diversos passos [5]. Es parteix
d’un ancestre comu conegut, el qual representa 1’arrel, i partir d’aquest surten diferents
branques cada vegada que ocorre un canvi evolutiu. Posem per cas que el canvi evolutiu es
correspon amb un nou tret que fa a I’organisme que el desenvolupa diferent respecte als
altres individus (p.e. I’habilitat de volar o un bec més llarg). En el moment que ocorre aquest
canvi es forma una nova branca a I’arbre, i totes aquelles branques que en el futur en derivin
d’aquesta posseiran aquest tret com a comu (aquest agrupament s’anomena clade). Per
exemple, I’ancestre comu de totes les aus €s un dinosaure que va desenvolupar ales fara uns
150 milions d’anys. Per tant, totes les noves branques que van sorgir a partir d’aquest
individu tenen algun tret nou pero totes corresponen a organismes amb ales (podriem dir que
tots els successors de 1’ancestre comu de les aus formen un clade).

Un altre concepte important és el de node. Les branques que difereixen en els diferents
nivells de I’arbre tenen un ancestre comi en algun punt, el qual es pot classificar
estructuralment com a node intern. Treballant amb 1’exemple anterior, en algun punt
evolutiu a partir del desenvolupament d’ales per part de 1’ancestre comu de les aus, es va
produir un canvi pel qual un d’aquests organismes va adquirir a més la capacitat de volar.
Per tant, a la nova branca de ’arbre ara tindriem una altra bifurcacid. L’ancestre comu de
les aus seria un node intern, i a partir d’aquest sortiria una nova branca corresponent a les
aus amb capacitat de volar i una altra amb aquelles que no tenen la capacitat adquirida. Si
no hi tinguéssim més nous canvis a les noves branques comentades, aquestes representarien
el nivell final de I’arbre fent la funcio de fulla o node extern.

A partir d’aquesta informacié podem deduir que les fulles amb branques compartides
més recents estan més emparentades entre si (comparteixen mes trets en comd), mentre que
com més nodes interns (també anomenats branching points en anglés) tinguem separant dues
fulles més llunyanament emparentades entre si estaran (menys trets comuns). No obstant
aixo, algunes vegades els organismes perden trets amb els quals van evolucionar fruit d’una
adaptacio a un ambient canviant (p.e. en el nostre cas tractat, un individu que va
desenvolupar en el passat la capacitat de volar la perd en algun moment). Per aquest motiu,
la realitzacio i I’estudi de filogénies és molt important. A la Figura 2 podem veure un
exemple relacionat.
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Figura 2. Exemple d’arbre filogenétic mostrant les relacions evolutives entre diferents espécies d’aus.
Font: https://pterosaurheresies.wordpress.com/2018/03/30/bird-phylogeny-molecules-vs-morphology/

Fins ara hem posat per cas la construccio classica d’arbres filogenétics basada en
I’observacio de canvis en trets fisics i/o comportaments. Pero, recentment també existeix la
possibilitat de generar filogénies a partir de la seqlienciacio dels genomes dels organismes,
centrant-nos en canvis en la seqiiéncia de DNA com a punt d’embrancament. AiX0 €S
d’especial utilitat quan tractem amb virus i bacteries, ja que I’observacio classica en aquests
casos no és ni molt menys determinant.

Per altim, cal remarcar que tots els arbres filogenetics son hipotesis, és a dir,
representen la nostra millor estimacio sobre com agrupar organismes basant-nos en
caracteristiques que siguem capacos de mesurar. Amb les noves tecniques de seqlienciacio,
podem reconstruir una filogenia examinant les sequiéncies de nucledtids i/o proteines i
combinant aquestes amb el nostre enteniment i diferents models evolutius. D’aquesta manera
podem esbrinar amb més precisié esdeveniments evolutius que van ocorrer en el passat, al
mateix torn que obtenim més informacid sobre els processos evolutius que es donen a les
sequencies. | tot aix0 proporcionant un major enteniment sobre com funciona I’evolucio,
possibilitant també el desenvolupament de millors models matematics informatics evolutius.

1.1.3 Tipus de Representacions d’Arbres Filogenétics

Els arbres filogenétics es poden representar visualment de diferents maneres [6], [7].
L’eleccié d’un tipus o un altre de representacio dependra dels criteris a escollir per part de
la persona investigadora.

1.1.3.1 Sense Arrel o Radial

Els arbres sense arrel il-lustren la relacié entre els nodes que actuen com a fulles sense
realitzar suposicions sobre la seva ascendéncia. No tenen una arrel especificada i només
mostren el patr6 de ramificacio de les relacions evolutives entre taxons 0 OTUs, sense cap
informacio sobre el seu avantpassat comu. Els taxons es poden disposar formant una
representacio radial, amb els nodes al voltant d’un punt central de manera que els més
propers apareixen agrupats. Podem veure un exemple a la Figura 3.
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Figura 3. Representacié radial de la filogenia de AP_caulimovirus.

Font: material de treball.
1.1.3.2 Fenograma

Un fenograma és un grafic en arbre que utilitza informacié basada en diferéncies o
similituds fenotipiques (trets caracteristics) per a la seva construccid, sense tenir en compte
I’historial evolutiu. Difereix respecte als cladogrames i filogrames, qué si empren dades

sobre les relacions evolutives per a construir la representacié. Podem veure un exemple
d’aquesta representacié a la Figura 4.
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Figura 4. Representacid en forma de fenograma de la filogénia de AP_caulimovirus.

Font: material de treball.
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1.1.3.3 Cladograma

Un cladograma és un arbre jerarquic ramificat que mostra dnicament les relacions
entre els diferents clades a través dels patrons de ramificacié evolutius. Hi ha dos subtipus
principals: el rectangular (utilitza branques formant clades rectangulars; Figura 5) i
I’inclinat (utilitza branques formant clades en forma de V; Figura 6). Cal remarcar que, a
diferéncia dels filogrames, els cladogrames no estan escalats; és a dir, les longituds de les
branques no reflecteixen la carrega de divergencia evolutiva entre taxons o OTUs.
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Figura 5. Representacid en forma de cladograma rectangular de la filogenia de AP_caulimovirus.

Font: material de treball.

ComYMV
BSOLV
KTsv
BSGFV
BSVAV
BSMyV
ScBIMV
CLNV
TaBV
Drvv
BsCVBV
DBv
CYMV
cssv
CmyLCV
PCsSV
SbCMV
BRRV
RuFDV
EVCV
FMY
MiMV
svBY
CERV
Camv
LLDAV
[o2:3Y MAY
TVCV
PVCV
RTBV

Figura 6. Representaci6 en forma de cladograma inclinat de la filogénia de AP_caulimovirus.
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1.1.3.4 Filograma

Un filograma és un tipus d’arbre que representa les relacions evolutives entre
organismes tenint en compte tant els patrons de ramificacié com la quantitat de carrega de
divergéncia evolutiva. Aquesta representacio si esta escalada, ja que les longituds de les
branques son proporcionals a la quantitat de divergéncia evolutiva. Podem veure’n un
exemple a la Figura 7.
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Figura 7. Representacié en forma de filograma de la filogénia de AP_caulimovirus.

Font: material de treball.

1.1.3.5 Polar

Els arbres polars representen els taxons o OTUs en coordenades polars, amb les
distancies i direccions mesurades des d’un punt central. Aquest punt central es correspon
amb [’arrel, i els diferents nodes s’agrupen formant anells concentrics al voltant d’aquest
punt. S’obtenen diferents capes de cercles en base als diversos nivells temporals de canvis
evolutius. Hi ha dos subtipus principals: amb distancies (a escala; la longitud de les
branques mostra la carrega de divergéncia evolutiva) i sense distancies (no estan escalats;
totes les fulles estan a la mateixa distancia respecte del punt central). La Figura 8 i la Figura
9 son exemples d’aquests dos subtipus, respectivament.
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1.2 Phylograph

L’objecte d’estudi d’aquest treball és un software propietat intel-lectual de I’empresa
Biotech Vana SL anomenat Phylograph [8]. Aquest programa esta enfocat al processament
i tractament d’arbres filogenétics.

Phylograph és un editor d'arbres multifuncional especialment indicat per a arbres
grans. L'aplicacio és capagc de llegir arbres de fins a 2000 fulles i construeix i edita dibuixos
de grafics en diferents dissenys. L'eina incorpora un ampli conjunt de funcions per expandir,
comprimir, invertir i/o girar un arbre. A més a més, permet el tall de branques i la
incorporacio de decoracions com etiquetes, claudators, caixes i fletxes. L'eina també permet
a l'usuari desar el dibuix de I'arbre com a projecte reeditable i ofereix I'opcié d’exportables
en diversos formats d'imatge, inclos un format HTML adequat per a bases de dades.

Phylograph és una aplicacié Java. Aixo significa que aquest instrument és capac
d’executar-se en ordinadors personals (PCs) i en estacions de treball com a programa
autonom. EI model MV C: és usat com a patrd de programacidé amb 1’objectiu de mantenir la
independencia i la visualitzacio de les dades. Amb aquest model I’aplicacidé queda dividida
en tres capes: Model, View i Controller. La capa Model conté la logica del programa i les
funcions executables. La capa View defineix la interficie grafica de 1’usuari i presenta tots
els elements visuals (botons, Ilistes, camps de text, etc.) en un finestra principal. La capa
Controller proporciona la connexio entre les altres dues capes.

1.3 L’Empresa: Biotechvana

Biotech Vana SL (o Biotechvana) és una empresa tecnologica basada principalment
en la Bioinformatica i la Biologia Computacional, si bé implementa altres models tipus e-
business i serveis TIC. Va ser creada 1’any 2006 pels investigadors genetistes de la
Universitat de Valéncia Carlos Llorens i Andrés Moya, junt amb el programador Ricardo
Futami i diversos col-laboradors i capital privat.

En base a la seva activitat principal I’entitat ofereix productes software, serveis
d’analisi d’omiques i consultoria de I+D+i a universitats, centres de recerca i hospitals, aixi
com també a la industria biotecnologica i farmaceutica. Els esforcos de 1+D+i de
Biotechvana s’han dedicat a desenvolupar actius software propis (codi font i patents) i
protocols de know-how técnic per posicionar-se en la carrera bioinformatica. Entre d’altres
actius, han desenvolupat un paquet de software que treballa tant: a) enllagcat amb un servidor
gestionant pipelines basades tant en software Illiure com propietari 0; b) com un standalone
software d’escriptori. De la mateixa manera, es realitzen serveis computacionals; incloent
analisis i creacié d’infraestructures de tipus bases de dades.

En el que respecta a materia organitzativa i economica, Biotech Vana SL és una
microempresa (pyme) amb seu al Parc Cientific de la Universitat de Valencia que es
composa actualment d’un equip format per 7 treballadors fixos, amb Carlos Llorens com a
CEO. L’any 2023 va obtenir una facturaci6 al voltant dels 190.000€ i ingressos de projectes
d'1+D per valor de 250.000 euros, i presenta un capital social superior als 100.000€. Forma
i ha format part de diversos programes de subvencié d’ambit autonomic, nacional i europeu,
entre ells el Programa Operatiu Regional del Fons Europeu de Desenvolupament Regional
(FEDER) de la Comunitat Valenciana o els fons NextGenerationEU. L’empresa també rep
el suport del Gobierno de Espafia a través del Ministerio de Ciencia e Innovacion i la
Secretaria de Estado de Digitalizacion e Inteligencia Artificial. A banda, ha rebut el guardo
com a PYME Innovadora de “Innovative SME”.

3 MVC: Model View Controller
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1.3.1 Posicio personal de treball a I’empresa

En relacio a la feina feta amb Phylograph, he treballat en el projecte de manera
individual com a desenvolupador de software. Inicialment vaig rebre especial ajuda d’un
treballador enginyer informatic que tenia assignat com a tutor; sobretot en el que respecta a
la configuracio de I’entorn de desenvolupament i la exportacio i instal-lacié del programari
requerit al meu ordinador personal. Una vegada configurat I’entorn i donades les pautes
inicials se’m va deixar treballar de manera autodidacta per tal de familiaritzar-me amb el
programa i adquirir els coneixements especifics sobre aquest. La planificacio de les tasques
i el disseny dels nous components del software, aixi com la seva implementacio i la
realitzacio de les proves pertinents, han anat a carrec meu. Tot aix0 sempre seguint els
diversos objectius marcats en tot moment pel cap de I’empresa, el qual junt amb el tutor em
supervisaven la feina i em donaven suport quan ho necessitava.

1.4 Objectius

L’objectiu principal d’aquest Treball Fi de Grau és realitzar tasques d’actualitzacio,
manteniment i ampliacio d’un programari antic propietat de Biotech Vana, dedicat a 1’analisi
de dades omiques mitjangant arbres filogenetics.

Des del punt de vista de la enginyeria informatica, hi ha hagut dos reptes. D’una banda,
la realitzacio de tasques de testeig, actualitzacio i manteniment d’una eina software antiga, i
d’altra banda, 1’ampliacié del programa amb noves funcionalitats que s’han hagut de
dissenyar des de zero.

Podem dividir I’objectiu principal en diversos sub-objectius de la seglient manera:

e Actualitzar codi antiquat a una versio més recent i garantir la seva funcionalitat.

e Explorar el funcionament general del programa amb una nova versio
actualitzada i guanyar coneixements sobre aquest.

e Realitzar proves de test exhaustives sobre les diferents funcionalitats del
programa per tal d’assegurar un comportament adequat i detectar errors.

e Corregir tots els errors detectats a les proves i optimitzar el codi quan sigui
necessari.

e Ampliar el software amb noves funcionalitats sol-licitades (estudi de requisits,
disseny i implementacio).

e Generar documentacid tecnica del treball realitzat per donar suport a futures
revisions i ampliacions.

1.5 Estructura del document
La resta del document esta organitzat en 4 capitols:

e Al Capitol 2 s’explica el funcionament general del programa amb 1’objectiu de
tenir més context i una major comprensio sobre 1’aplicacio. Es realitza un
seguiment del flux basic de treball a través d’un exemple.

e Al Capitol 3 s’explica de manera detallada tots els procediments duts a terme
sobre el Phylograph, des de I’estat inicial fins el final. Aquest capitol agrupa
les fases d’actualitzacid, manteniment o realitzacio de proves, i ampliacio.

e Al Capitol 4 s’analitzen els resultats obtinguts a les diferents tasques
desenvolupades i es realitza una avaluacié dels mateixos.

e Al Capitol 5 es sintetitza la feina feta amb unes breus conclusions junt amb una
valoracio6 personal del treball i una explicaci6 de les perspectives de futur per
a I’aplicacio.
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2  Funcionament General del Programa Phylograph

En aquest capitol s’explicara de manera detallada el funcionament general de
I’aplicacio a través d’un exemple. Es realitzara un seguiment complet de tot el procés, des
de que entren les dades biologiques des d’un fitxer fins que surten en format de visualitzacio
d’arbre per poder ser observades i treballades per la persona investigadora.

A la Figura 13 podem veure representat tot aquest flux de manera esquematica.

2.1 Pre-processament

Inicialment les dades filogenétiques es troben guardades en un arxiu de text de manera
que puguin ser reconegudes per 1’aplicacio. Al méon de la filogénia hi ha dos formats
d’emmagatzemament molt estesos que sén Newick i Nexus, els quals passarem a explicar
més en detall en capitols posteriors. A la Figura 10 podem veure una visi6 d’un arxiu
d’aquest tipus amb I’exemple sobre el qual treballarem.

— a X
=) AP_caulimovirus.nwk X -F

File Edit  View 3

(((((((BSGFV:08.21781956,BSVAV:0.18234050)79:0.05396438,KTSV:8.23750324)57:0.07456327,BSOL
V:0.27135896)71:8.87616410, (BSMyV:0.32531460,ScBIMV:0.45880436)14:0.02888701)13:0.0246119
3,ComYMV:9.45447146)12:0.04517507, (CLNV: ©.38384059, (TaBV:0.49039549, ((DrMV:6.36012117,BsC
VBV:0.50210234)18:6.00725896, (DBV:0.27261580, (CYMV:0.30165352,CSSV:0.23891467)74:0.0853739
16)57:0.04000622)17:0.05225305)41:0.08672248)13:0.01733794)99:0.29233130, ((((SbCMV:@.3851
2529,BRRV:9.34311321)28:0.02945021,PCSV:0.33945344)28:0.01291775,CmYLCV: 0. 35238340)93:8.1
1931629, (RuFDV:8.39262630, (EVCV:8.33855193, (FMV:0.20498770, ((MiMV:0.22516521,SVBV:0.37367
129)21:0.02182203, (CERV:0.28417293, (CaMV:0.16958414, LLDAV:0.26978252)62:0.04835687)28:8.0
1936246)23:0.04584677)42:0.02290065)41:0.04501804)82:0.08411952)94:0.18991151, ( (CSVMV: 8.4
6712777, TVCV:0.56694600)36: -0. 00377163, (PVCV:0.73006758,RTBV:0.90262720)47:0.16476199)90:
0.16900969) ;

Ln 2, Col 1 903 characters 100% Windows (CRLF) UTF-8

Figura 10. Visi6 d’un arxiu formatat amb informacio filogenética (AP_caulimovirus).
Una vegada activem la funcio per obrir I’arxiu a través de 1’aplicaci6 (Figura 11), el

primer que es fa internament és comprovar si el fitxer que volem obrir esta en un format
reconegut i, si és el cas, esbrinar a quin dels formats acceptats es correspon.

|4 | Phylograph 1.2.1
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L p@IfE B KNCERGSE

Open treefile

Open project

Save project

Save project as...

Save as newick
Save as nexus
Save as json

Exit

| & | Open a treefile

Recent Items

Look in;

caulimov_srboles

. COAT caulimovirus.nwk

B AP caulimovirus.nwk
COAT_caubmovirus.nwk

* COATPOL_caulimovirus.nwk

MOV_caulimovirus.rwk
MOVCOATPOL _caulimovirus.nwk
POL caulimovirus.nwk
RNase_caulimovirus.nwk
RT_cauimovirus.nwk

File name: AP_caulimovirus .nwk

Files of type:  AJl Files

Open

Cancel

Figura 11. Captures dels menus del Phylograph per obrir de manera natural un arxiu d’arbre.
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A una classe del projecte Java anomenada Controller és on trobarem la funcionalitat
comentada al paragraf anterior, junt amb altres relacionades amb 1’obertura i el salvat de
fitxers de diferents caracteristiques. A més a més, aquesta classe és la responsable de dur a
terme un control sobre el flux general del programa, ja que crida instancies d’altres classes
que son clau en tot el procés. Dins seu hi trobem la funcié “openTreeFile”, que és
I’encarregada de realitzar les comprovacions inicials, i acabara transformant qualsevol fitxer
valid en el tipus newick (el més basic i simple de processar).

public void openTreeFile (String treeString, String fileName, String
treeAbsolutePath) {
ParseTreeFile ptf = new ParseTreeFile (treeString);
NewickToList ntl = new NewickToList (ptf.getNewick());

TreeElement treelist = ntl.getTreelist();

Dalt es mostra un fragment de codi de la funcio, que crea instancies dels objectes de
les classes “ParseTreeFile”, encarregada de transformar qualsevol format acceptat a newick,
1 “NewickToList”. Aquesta darrera classe agafara el document newick 1 el convertira en una
llista d’elements d’arbre, els quals serviran com a dades d’entrada per a 1’etapa de
processament.

Un element d’arbre o TreeElement ¢s un tipus d’objecte creat al programa per
representar els diferents nodes 1 fulles que componen un arbre filogenétic. Esta compost per
5 atributs:

e id - identificador de I’element de tipus int

e node - boolea que ens indica si I’element ¢és un node (true) o una fulla (false)
e text - String que contindra el nom de I’element a tractar (només si és fulla)

e X —> double que indica la posicié X de I’element

e y > double que indica la posicid Y de I’element

Els atributs “x” i “y” tindran un valor de 0.0 fins que no es calculin les coordenades
segons el tipus de representacié al panell de visualitzacié durant I’etapa de processament.

La classe anomenada NewickToList és 1’encarregada de crear els diferents elements
d’arbre i els agrupa finalment a una llista que contindra tots aquests elements. Aquesta llista
és una ArrayList d’objectes anomenada treeList que conté I’estructura amb tot els elements
d’arbre que conformen la filogénia. Presenta diferents nivells de profunditat que es
corresponen amb les branques i subbranques de 1’arbre amb els nodes pare i els fills (Figura
12). Aquesta informacio és la que sera utilitzada posteriorment a I’etapa de processament
per realitzar el calcul de les coordenades i, en Ultima instancia, la representacio grafica
segons el tipus.
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Mame

Figura 12. Captura on es mostra la manera en que el programa estructura els diferents elements d’una
filogénia, junt amb els atributs d’un element d’arbre (fulla) seleccionat a mode d’exemple.

2.2 Processament

Després del pre-processament, la informacio continguda inicialment a I’arxiu
d’entrada ha sigut transformada de manera interna a una estructura jerarquica d’arbre
interpretable pel programa. Ara es passara a realitzar un processament sobre els elements
d’aquesta estructura per a poder donar finalment una representacid grafica veridica de la
filogenia tractada.

La classe que presenta una paper dominant en aquesta etapa es diu InternalF; la més
extensa i important del programa. Es I’encarregada d’inicialitzar els objectes de la gran
majoria de classes que componen el Phylograph, és a dir, practicament crea i gestiona tots
els atributs relacionats amb els arbres i les diferents funcionalitats del programa. Qualsevol
modificacié que ’usuari faci utilitzant les eines proporcionades per la interficie grafica, en
algun moment de I’execuci6 aquesta modificacio passara a ser gestionada per alguna funcio
o0 subclasse de InternalF.

En el cas exemplificat i en qualsevol altre, el constructor de InternalF crea totes les
variables necessaries per al tractament de I’arbre:

/**
* Internal frame for tree layout.
*
* @param controller controller layer of MVC
* @param view view layer of MVC
* @param treel treelist of TreeElements
* @param fileName name of opened file
* @param treeAbsolutePath absolute path of opened file
* @param treeType type of tree: parsimonia, nj...
* @param frameWidth width
* @param frameHeight height
* @param scaleValue scale value
*
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public InternalF (Controller controller, View view, TreeElement
treel, String fileName, String treeAbsolutePath,
int treeType, int frameWidth, int frameHeight, double
scaleValue) {

super (fileName, true, true, true, true);
this.winTitle = fileName;

this.controller = controller;

this.view = view;

this.treeAbsolutePath = treeAbsolutePath;
this.treelist = treel;

this.treeType = treeType;

this.scaleValue = scaleValue;

setPreferredSize (new Dimension (frameWidth, frameHeight));
setResizable (false);

setVisible (true);

pack () ;

treeUtils = new TreeUtils();

treegram = new TreeGram() ;

treelist.setRoot (true);

treeUtils.setTotallLength (treelist); // set accumulative
lengths for each element

treeUtils.setDescendantCount (treelist); // set accumulative
descendant count for each element

treeUtils.orderTree (treelList); // order node children, first
otus last nodes

maxLength = treeUtils.getMaxLength (treelList);

treelist = treegram.getCoords (treelist, treeView, maxLength,
negativeType) ;

Cal destacar la funcio getCoords, la qual s’encarrega de realitzar el calcul de les
coordenades per a la posterior representacid grafica dels diferents nodes i fulles de 1’arbre.
Aquest calcul variara depenent del tipus d’arbre que es vulgui representar. Pero, a 1’obrir un
arxiu, inicialment es tracta el cas per defecte que es correspon a una representacio en forma
de filograma.

Me¢s concretament, a getCoords() de la classe TreeGram ¢és on es realitza una
comprovacio per saber el tipus d’arbre que es vol representar. Posteriorment, es crida a una
altra funcid amb el mateix nom pertanyent a una classe corresponent al tipus de representacio
objectiu. En aquest cas es cridara a la funcio getCoords() de la classe Phylogram (si s’hagués
establert per defecte una representacié en forma de fenograma s’hagués cridat a getCoords()
de la classe Phenogram, per exemple). Una vegada dins la classe corresponent, s’executaran
funcions que calculen les posicions X 1 Y dels diferents nodes de 1’arbre. La implementacid
d’aquestes funcions de calcul de coordenades canviara segons el tipus de representacié que
es vulgui dur a terme. Finalment, a través de setters es modificaran els atributs X, Y de cada
TreeElement de la treeList, 1 aquestes dades ja estaran llestes per a ser passades a les rutines
encarregades de la representacio grafica.

15



Funcionament General del Programa Phylograph

2.3 Representacio

Continuant amb el codi vist a la seccid anterior, el seglient pas és el de la representacio
de I’arbre, que esta implementada a la classe PanelTree:

// get coordinates depending on treeView
panelTree = new PanelTree (treelList, this, treeView);

double width = Toolkit.getDefaultToolkit().getScreenSize () .getWidth();
double height = Toolkit.getDefaultToolkit().getScreenSize () .getHeight();
double marginX = (width - fontDialog2.getWidth()) / 2;

double marginY = (height - fontDialog2.getHeight()) / 2;

getMaxXPosition (treeList, 0.0);
moveElements (treelist) ;
updatePanel () ;

La classe PanelTree rep la llista amb els elements de la filogenia (ara ja amb les
coordenades correctament calculades), una instancia de la classe InternalF, i el tipus de
visualitzacid que va a representar-se. Aquesta classe conté una funcié anomenada
paintComponent(), la qual detectara el tipus d’arbre a representar i escollira la rutina adient
per dur a terme la representacid. Aixi, junt amb les coordenades dels nodes i diferents atributs
provinents de InternalF, aquesta funcid s’encarregara de crear i dibuixar els diferents
elements grafics sobre un panell que sera visible per 1’usuari.

Finalment, s’haura obtingut una representacio grafica en forma de filograma de 1’arxiu que
contenia la informacio filogenética inicial (Figura 7). Ara I’usuari ja podra passar a realitzar
les valoracions i modificacions que cregui pertinents, fent-se servir de la multitud de
funcionalitats ofertes pel programa.

2.4 Diagrama de flux general de ’aplicacio

La Figura 13 mostra el diagrama de flux de ’aplicacio per al cas generic (explicat fins
ara amb un exemple concret), és a dir, quan 1’usuari entra a ’aplicacié i vol obrir un arxiu
d’arbre qualsevol. Hi podem veure les classes explicades a les seccions anteriors. Les fletxes
continues indiquen la relacio de sequencialitat entre les diferents classes junt amb la
informacio que passen unes a altres a sobre. Les fletxes discontinues indiquen les relacions
de control d’unes classes sobre altres mitjangant la creaciéo d’instancies (p.e. la classe
Controller, al llarg del flux d’execucid, crea instancies de les classes ParseTreeFile,
NewickToList, TreeElement i InternalF; i crida funcions de les mateixes). Dintre de cada
quadre hi trobem la classe involucrada en cursiva i, si n’hi ha, a sota es troba la seva funcio
principal pertanyent al flux.
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Figura 13. Diagrama de flux general per a un cas estandard mostrant les relacions entre classes.

17



Desenvolupament del Projecte

3  Desenvolupament del Projecte

En aquest capitol s’explicaran de manera detallada les diferents fases que s’han dut a
terme per tal d’actualitzar, mantenir i ampliar el software estudiat a aquest treball, convertint-
lo aixi en una aplicacid perfectament funcional, al dia i utilitzable per a I’edicié d’arbres
filogenétics.

3.1 Entorn de Desenvolupament

Phylograph esta implementat integrament en llenguatge Java. L’entorn d’execucio
necessari per a I’aplicacié en questié ve proporcionat per diverses dependencies Maven i la
JRE* System Library per a Java Standard Edition 11.

S’empren llibreries i diversos java packets per cobrir les necessitats del programa. Cal
destacar les llibreries seleccionades per a la creacio de la interficie grafica d’usuari (GUI);
I’aspecte més rellevant donada la naturalesa de ’aplicacio. A la llibreria Java AWTS® trobem
les classes Graphics i Graphics2D i el paquet geom, utilitzats per a representar graficament
els diferents elements visuals que componen els arbres filogenetics. Al seu torn, la llibreria
javax.swing és clau per implementar el ment d’usuari.

L’eina utilitzada per dur a terme les diferents proves i modificacions sobre el codi ha
sigut I’entorn de desenvolupament integrat Eclipse IDE 2022-06. La portabilitat del
programa i la capacitat de funcionament com a entitat autobnoma ha permés en tot moment
I’execuci6 sobre un ordinador personal amb sistema operatiu Windows 11. El programa
també eés completament operatiu amb sistemes Linux i/0 amb altres versions de Windows.

3.1.1 Dependéncies Maven

"Maven Dependencies” [9] fa referencia a les biblioteques externes que son
gestionades pel sistema de gestio de dependéncies Maven en un projecte Java. Maven és una
eina de gestid de projectes que permet automatitzar la construccio, la gestio de dependencies
i el desplegament d'aplicacions Java. Quan afegim dependéncies, Maven descarrega
automaticament les biblioteques necessaries des de repositoris remots i les inclou al nostre
projecte Maven. Les dependéncies en quiestio son totes les biblioteques externes que el nostre
projecte Java necessita per a funcionar correctament, i Maven s'encarrega de gestionar-les i
incloure-les automaticament durant el proces de construccid. Aixo facilita la gestio de
dependeéncies i assegura que les versions de les biblioteques siguin coherents entre tots els
desenvolupadors del projecte.

3.2 Fase d’Actualitzacio

La primera tasca a realitzar en el procés de manteniment del software va ser
I’actualitzacio del codi de Phylograph de la versio en que es trobava inicialment a Java 11.

L’aplicacio tenia una primera versi6 datada en 1’any 2008 amb Java 1.6.2, la qual va
ser pujada posteriorment a un repositori git personal de I’empresa 1’any 2011. Durant els
seguents anys va sofrir lleugeres modificacions fins el 2015, quan es va realitzar el darrer
commit. La versio Java no va ser actualitzada en cap moment.

4 JRE: Java Runtime Environment
5 AWT: Abstract Window Toolkit
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A T’inici del nostre estudi es va agafar com a punt de partida aquest darrer commit.
Una vegada configurat I’entorn de desenvolupament amb Eclipse i amb el projecte importat
correctament, primer que tot es va realitzar la reinstal-lacio de la JRE System Library i es va
substituir I’entorn d’execuci6 Java SE-1.6 per Java SE-11. Després es va instal-lar el sistema
de gestio de dependéncies Maven i s’hi van afegir diverses dependencies entre les quals
destaquem les que incorporen les biblioteques javafx-graphics i javafx-swing per la
rellevancia que tindran posteriorment. La configuracio de les dependéncies es va realitzar de
manera natural amb la creaci6 d’un fitxer pom.xml. Aquest nou fitxer actua com un element
important de cara al futur, ja que descriu la configuraci6 del projecte Maven, incloent al seu
torn les dependéncies, la informacio sobre el mateix i els plugins que s’han d'utilitzar durant
el cicle de construccio del projecte.

3.2.1 Problemes i Errors

Com a consequéncia d’aquest canvi de versid van apareixer nombrosos problemes tals
com warnings o deprecated code i errors. L’actualitzacié duta a terme i el gran salt entre
versions va comportar la necessitat de realitzar una série de modificacions fruit de noves
funcionalitats o nous paradigmes de programacio publicats en versions mes recents de Java
respecte a la inicial. Ara passarem a exposar un parell dels canvis mes rellevants per al nostre
programa a mode exemplificador.

1. Implementacié del concepte de “generics”.

A partir de Java 5.0 es va introduir la caracteristica de generics, que permet especificar
el tipus d'objectes que una col-leccio pot contenir o manipular, augmentant aixi la seguretat
dels tipus i la claredat del codi. No obstant aixo, a I’any 2007 i ja amb Java 6.0 aquesta nova
practica encara no estava massa estesa i I’s de genérics era opcional. Es per aix0 que al codi
es van trobar linies tals com les segients:
for (Iterator iter = parent.iterator(); iter.hasNext();) {
java.util.List textLabellist = internalF.getlLabellList();

public class TreeElement extends ArraylList implements Cloneable {
private java.util.List listOtulength = new ArrayList();

O O O O

2. Modificacions associades al tractament d’esdeveniments.

Amb el pas dels anys i la publicacid de noves versions, sovint es produeixen canvis en
les anomenades “constants” propies de Java. Aquestes actualitzacions son especialment
frequents en el que respecta al tractament d’esdeveniments, amb 1’objectiu de proporcionar
una representacio més precisa de les interaccions i entenedora pel programador. Al codi es
van trobar diverses linies relacionades amb aco, per exemple:

o private int RIGHT SHIFT MASK = MouseEvent .BUTTON1 MASK +
MouseEvent.SHIFT MASK;
o if((me.getModifiers() & RIGHT SHIFT MASK) == RIGHT SHIFT MASK) {

3.2.2 Solucions Implementades

El codi obsolet va ser substituit per les noves alternatives recomanades 1 s’hi van
realitzar les adaptacions necessaries per reajustar codi dependent d’aquest canvis. També
s’hi va treballar per eliminar els warnings.

Respecte als exemples comentats a la subseccié anterior, passarem a mostrar les
solucions proposades.
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Abans de la implementacié del concepte de generics no es podia especificar el tipus
d'elements que contenia una col-lecci6. Aixo vol dir que I'iterador podia recérrer qualsevol
tipus d'objectes, i el tipus concret d'elements retornats per l'iterador s'havia de determinar
manualment amb I'ajuda d’una conversio de tipus o casting. A I’actualitzar a Java 11, aquesta
nova sintaxi introduida pels genérics fa el codi més segur i llegible, ja que el compilador pot
detectar errors relacionats amb el tipus durant el temps de compilacié i proporcionar
missatges d'error més precisos en cas de problemes.

o for (Iterator<?> iter = parent.iterator(); iter.hasNext();) {

Amb lterator<?>, s’especifica que I'iterador pot recérrer qualsevol tipus d'objectes
sense necessitat de casting.

o List<TextLabel> textLabellist = internalF.getLabellist();

Aci s’especifica que la instancia de List només pot contenir objectes de tipus
TextLabel. Aquest canvi millora la seguretat del codi, ja que impedeix la inserci6 d'objectes
de tipus incorrectes en la llista.

o public class TreeElement extends ArrayList<Object> implements
Cloneable {

En aquesta linia s'utilitzen generics per especificar que TreeElement contindra
elements de tipus Object. Aixo significa que qualsevol tipus d'objecte pot ser afegit a la
llista TreeElement, ja que Object és la classe arrel de totes les classes en Java. Aquest canvi
garanteix que només s'afegeixin objectes de tipus Object (o subclasses d’aquest) a la llista
TreeElement. Com en el cas anterior, també es millora la llegibilitat del codi, ja que és més
clar quin tipus d'elements esperem que contingui la llista en questio.

o private ArrayList<String> listOtulLength = new ArrayList<String>();

A la sentencia mostrada, en comptes de declarar la variable listOtuLength com una
instancia de java.util.List, utilitzem generics per especificar que la variable contindra
Unicament elements de tipus String, millorant aixi la fiabilitat i la especificitat del codi.

Respecte als exemples exposats pels canvis en el tractament d’esdeveniments:

0 private int RIGHT SHIFT MASK = MouseEvent.BUTTON1 DOWN MASK +
MouseEvent.SHIFT DOWN MASK;

En aquesta linia de codi, s'utilitzen les constants BUTTON1 DOWN_MASK i
SHIFT_DOWN_MASK per representar el boté esquerre del ratoli premut i la tecla Shift
premuda, respectivament. Aquest canvi reflecteix la substitucié de les constants antigues
(BUTTON1 _MASK i SHIFT_MASK) per les noves en Java, que proporcionen una
representacio més precisa de les interaccions amb el ratoli i el teclat.

o if ((me.getModifiersEx() & RIGHT SHIFT MASK) == RIGHT SHIFT MASK)

Aquest canvi reflecteix I's del métode getModifiersEx() en comptes de getModifiers()
per obtenir una representacio meés precisa dels modificadors de teclat en versions meés recents
de Java. Utilitzar getModifiersEx() permet detectar modificadors de teclat estesos, com ara
Ctrl, Alt i Meta, a més dels modificadors de teclat basics com Shift. Aixo millora la precisid
del codi en les interaccions amb el teclat i el ratoli.

Totes aquestes modificacions proposades al canviar de versiéo son detectades i
assenyalades pel compilador i/0 1’eina de deteccid d’errors integrada en 1’entorn de
desenvolupament. Algunes apareixen com a simples suggeriments marcats amb un warning
i d’altres son directament classificades com a deprecated code o errors.
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En el que respecta al proposit de ’actualitzacid del codi, veiem com els canvis
introduits ajuden a millorar aspectes clau com la seguretat i la llegibilitat del programa.
Podriem concloure aquest apartat afirmant la importancia de mantenir sempre el codi
actualitzat a una versio recent, per tal d’evitar errors 0 confusions i aixi garantir un correcte
funcionament de I’aplicaci6 maximitzant al seu torn el rendiment i la eficiencia de les
operacions.

3.3 Fase de Testeig Exhaustiu

Una vegada actualitzada I’aplicaci6 a Java 11, es va passar a realitzar una serie de
proves test de manera intensiva sobre la totalitat del programa per tal d’assegurar una
funcionalitat correcta i adequada del mateix.

3.3.1 Testeig General

Primer, es va dur a terme un estudi del codi sobre les diferents classes i les seves
relacions i dependéncies, per tal de comprendre el patré6 de comportament general del
Phylograph. L’objectiu era poder conéixer I’estructura del programa orientat a objectes i de
la seva relacio amb els postulats filogenetics en el que respecta al processament i
representacié d’informaci6 d’aquest tipus.

La combinacio de coneixements biologics i informatics, junt amb un maneig detallat
del debugger i de les eines de suport de I’entorn de desenvolupament, em van permetre la
comprensio del comportament basic del programa, explicat al Capitol 2 d’aquest treball. ES
va realitzar un estudi a nivell de cas genéric, és a dir, es va agafar un arxiu amb informacio
filogeneética i es va descriure el flux principal del programa. Aquest comenca en el moment
en qué I'usuari prem el botd per obrir ’arxiu i finalitza quan li és mostrada aquesta
informacio per pantalla en forma d’arbre filogenétic. Tots els arxius utilitzats per realitzar
les proves van ser proporcionats per I’empresa i consistien en seqiéncies de diverses
proteines viriques.

Una vegada estudiat el flux principal, es va passar a fer tests de la resta de fluxos
associats a les diferents opcions disponibles per a I’usuari. Aixo s’explicara a la subseccio
que ve a continuacio.

3.3.2 Testeig Funcional

Arribats a aquest punt, es van comengar a dur a terme proves test de manera concreta
sobre totes i cadascuna de les funcionalitats del programa. L’objectiu era localitzar possibles
errors durant 1’execucio que no haguessin sigut detectats previament, o trobar funcions amb
un comportament que no fos 1’esperat.

Per completar aquesta laboriosa tasca, es va decidir seguir un ordre estructurat i les
proves es van realitzar en diferents tandes. Primer, les proves corresponents al mend
principal (Figura 14), les quals al seu torn es van agrupar en les diferents seccions que el
componen. Després, les proves corresponents a la barra d’eines (Figura 14).

&y Phylograph 1.2.4
File Font Export Attachments Links Clusters Window Help

EIMEO@HTE S EL|BXEISE T

Figura 14. Captura de la interficie grafica de Phylograph amb el mend principal a la part superior i la barra
d’eines a la part inferior.
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Per realitzar els tests es va utilitzar en tot moment el material de treball proporcionat
per I’empresa. Els passos emprats eren:

1. Estudiar el flux de programa que es produia a I’executar la funcionalitat.

2. Establir quin seria el resultat desitjat (amb ajuda de coneixements filogenetics
especialitzats).

3. Comparar el resultat generat amb 1’esperat.

En cas de funcionament correcte, es finalitza el test d’aquella funcionalitat.

En cas de la deteccio d’un error o de 1’obtencié d’un resultat que no es corresponia
amb el predit:

4. Utilitzar I’eina debugger de manera intensiva per tal de trobar el punt o punts de

codi malfuncional.

5. Reparar la secci6 de codi disruptiva, i tornar al pas 3.

3.3.3 Resultats de les proves

Problema Detectat Reparacié Realitzada Exit
Eliminacio de clusters incorrecta si hi | Modificacio de les condicions del bucle | Si
havia més d’un cluster -veure Annex A- | que itera sobre els diferents clisters
present al fitxer cluster_default | presents al fitxer per tal d’eliminar
(s’eliminaven tots encara que volguessis | només els clusters seleccionats
eliminar nomeés un)

Color i font per defecte inexistents en | Atributs de font i color per a clasters | Si

clasters presents en arxius salvats com a | afegits a les classes ProjectOpener i

projecte -veure Annex B-(.phylo) ProjectSaver

Boto de “Exit” de [I’aplicaci6 no | Addicid del listener corresponent a la | Si

funcional (mancanca de listener) classe de control i creaci6 d’una
funcidn exit() associada a InternalF

Links i cldsters mostrats en pantalla no | Addicié de Getters i Setters per als | Si

guardats després de desar un arxiu com a | clusters i links, implementacié de

projecte comprovacions per avaluar si hi ha
links i/o clusters mostrant-se en
pantalla abans de guardar un projecte,
creacio de funcions per habilitar o no la
visibilitat de clasters i links presents
segons les comprovacions previes

Posici6 i mida dels clasters mostrats en | Implementacio de la  funcid | Si

pantalla fixa i independent dels canvis de | AdjustClusters() per tal de modificar la

dimensié o moviment en 1’arbre posicio i la dimensié dels clusters
d’acord amb els canvis realitzats per
part de 'usuari en aquests mateixos
parametres sobre I’arbre

Taula 1. Principals problemes detectats i reparacions realitzades al Phylograph fruit de diverses proves test.
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En general, tal i com s’esperava després d’haver dut a terme la fase d’actualitzacio de
manera exitosa, no s’hi van trobar gaire errors en el funcionament del programa. Cal destacar
pero, tot el relacionat amb la gestio dels clusters ja que la majoria de funcionalitats en les
que estava present aquest element no responien amb un comportament desitjat.

Aquesta fase de testeig va servir per acabar de polir el codi, eliminant tots aquells
resultats no esperats. Pero, sobretot, em va permetre guanyar una enorme experiencia en la
comprensid del programa i en els diferents fluxos de treball que gestiona. Aquest factor sera
determinant per poder implementar amb més agilitat i eficiencia les noves funcionalitats
sol-licitades; tractades en la seccio vinent.

3.4 Fase d’Ampliacié

Un cop actualitzat el programa, i després d’haver realitzat tasques de prova tant de
funcionament general com de testeig especific de cadascuna de les funcionalitats
disponibles, ara s’explicara el procés d’incorporacio de dues noves opcions: (1) suport de
diversos formats de dades 1 (2) representacié d’arbres polars.

Per cadascuna, s’introduira si cal un poc de context per explicar la nova funcionalitat
sol-licitada i a continuaci6 s’explicara el procés de disseny i implementacié de la mateixa
junt amb els reptes que va presentar.

3.4.1 Formats d’Emmagatzematge de Dades

Perqué una aplicacié bioinformatica pugui realitzar un processament, construccio i
representacié adequades d’un arbre filogenétic, tota la informacid necessaria ha de ser
emmagatzemada en un format que sigui interpretable per la aplicacié en questio.

Hi ha diversos formats que segueixen diferents criteris i guarden aquesta informacio
filogenética imprescindible de manera distinta. Com a puntualitzacio important, cal remarcar
que un arxiu d’arbre no conté informaci6 de seqiiéncia, sin6 que simplement és el resultat
de les distancies genétiques (parentesc o semblanca) entre les diferents seqliencies. Per tant,
no podem extraure dades de seqlienciacié d’un arxiu filogenétic.

En aquest punt tractarem alguns dels formats d’emmagatzemament més representatius
i estesos, i que utilitza el software objecte d’estudi en aquest treball. Inicialment el programa
només permetia guardar els arxius en un unic format reconegut (newick), malgrat tenir la
capacitat de llegir diversos tipus diferents.

Newick és el format estandard per a desar la representaci6 d’arbres. Un arbre sencer
pot ser expressat com un string, llistant tots els nodes que el formen i les relacions (distancia
de branca) entre cadascun d’ells. El text de I'arbre acaba amb un punt i coma, i els nodes
interns es representen amb un parell de parentesis coincidents. Entre els parentesis poden
haver-hi al seu torn els nodes descendents d'aquest node. Els nodes germans estan separats
per una coma i les fulles es representen amb els seus noms. La longitud d'una branca (des
del node pare al node fill) es representa amb un nombre real després del node fill i va
precedida de dos punts. Les dades singulars (p.e. valors bootstrap, que indiquen el grau de
confianca de les dades calculades [10]) associades a nodes o branques internes es poden
codificar com a etiquetes de nodes i representar-se mitjancant text/nimeros simples abans
dels dos punts. A la Figura 15 podem veure un exemple de la notacié comentada.

‘(BSOLV:27.135896, (KTSV:23.750324, (BSGFV:21.781956,BSVAV:18.23405)79.0:5.396438)57.0:7.456327)0.0:0.9;

Figura 15. Captura del contingut d’un fitxer d’arbre en format newick d’un clade extret de AP_caulimovirus.
Font: material de treball.
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3.4.1.1 Analisi de Requisits

Es va sol-licitar la addici6 de noves funcions que permetessin guardar els arxius
d’arbre també en format nexus, emprat a sovint per al desament d’informacio filogenética, i
en format json, molt Util per a la visibilitat i comprensié de les dades per part del 1’usuari.

Per a poder guardar efectivament les dades filogenétiques en els dos nous formats,
s’han de complir els seglients punts:

01. El programa ha de ser capag d’identificar els formats nexus i json.
02. El programa ha de poder llegir arxius formatats de tipus nexus i/o json.
03. El programa ha de tenir la capacitat de transformar tots els formats d’entrada valids
en el format de processament basic newick, en cas que sigui necessari.
04. El programa ha de tenir la capacitat d’interpretar una llista d’elements d’arbre i
transformar-la amb la notacid corresponent a un arxiu en format nexus o json,
I.  Aquest arxiu s’ha de poder emmagatzemar a un directori del computador
de I"usuari de manera permanent.
ii.  L’arxiu desat i la seva posterior utilitzacio no ha de comprometre cap dels
punts anteriors.

D’acord amb els punts exposats i el flux sequiencial del codi, construim el diagrama
d’activitats per a I’obertura d’un fitxer (Figura 16) i un altre per al desament amb els nous
formats (Figura 17). En roig apareixen ressaltades les parts del flux que han de ser
modificades per poder adaptar-se a les noves necessitats.

USUARI SISTEMA

Obrir arxiu d'arbre »Comprovar format

[valid & tipus == newick]
[valid & tipus = newick]

Y

Convertir a newick

element: TreeElement

)

Crear llista d'elements element
d'arbre

treelList

Y

Processar elements
(calcular

coordenades)
| —

Determinar tipus de

representacio

treeList

h A
Y

Dibuixar components —)@

Figura 16. Diagrama d’activitats per a I’obertura d’un fitxer d’arbre.
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USUARI SISTEMA

Convertir llista
d'elements d'arbre a
un String amb el
format seleccionat

Guardar arxiu d'arbre
(Save as newick,
Save as nexus,
Save as json)

Escriure en un arxiu
el contingunt formatat

Llegir llista d'elements
d'arbre

Figura 17. Diagrama d’activitats per al guardat d’un fitxer d’arbre.

3.4.1.2 Disseny i Implementacio

Analitzant els requisits i els diagrames d’activitats, veiem com hem d’habilitar la
intercanviabilitat entre formats. Es a dir, no només hem de permetre desar arxius d’arbre en
els nous formats nexus i json, sinG que també hem de fer possible la seva lectura perque el
programa sigui complet i coherent.

Per dur a terme aixo, primer que tot, haurem d’implementar algun tipus de logica que
sigui capag¢ d’identificar el format en que esta desada la informacio filogenética a I’arxiu.
Abans d’aix0 pero, cal explicar I’estructura de cadascun d’aquests dos nous formats.

Nexus ¢s un format d’arxiu dissenyat per a contenir dades sistematiques que puguin
ser utilitzades per programes informatics. Els objectius d’aquest format sén permetre la
possibilitat d’una futura expansio, la capacitat d’incloure tipus d’informaci6 diferents,
garantir la independéncia respecte a un sistema operatiu en particular i un facil processament
per part dels programes. Amb aquest proposit, el format és modular, amb un arxiu consistent
de blocs separats cadascun dels quals conté un tipus d’informacio en particular. Els blocs
poden contenir informacid relativa a taxons, caracters morfologics i moleculars, distancies,
codis genétics, conjunts, arbres, etc.[11]. A la Figura 18 podem veure’n un exemple
representant el cas més basic (només s’hi troba el bloc referent al contingut de 1’arbre), qué
es correspondra amb I’implementat al programa.

#NEXUS
begin trees;
tree treel =

(BSOLV:27.135896, (KTSV:23.750324, (BSGFV:21.781956,BSVAV:18.23405)79.0:5.396438)57.0:7.456327)0.0:0.9;
end;

Figura 18. Captura del contingut d’un fitxer d’arbre en format nexus d’un clade extret de AP_caulimovirus.
Font: material de treball.

JSONEe és emprat per representar dades estructurades seguint la sintaxi dels JavaScript
objects. Es sovint utilitzat per transmetre dades en aplicacions web (p.e. per enviar dades des
d’un servidor a un client de manera que puguin ser mostrades a un web, o viceversa) [12].
En el cas de I'is d’aquest tipus de format en arbres filogenetics, ens permet construir la
jerarquia d’una manera simple i visual, utilitzant els mateixos tipus de dades que es poden
utilitzar en un objecte JavaScript estandard. Es genera una estructura formada per un array
de nodes on cada node té un identificador, una etiqueta i un conjunt de nodes fills (subarrays).

6 JSON: JavaScript Object Notation
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L’identificador es correspon al nom del node i la etiqueta fa referéncia a la longitud de la
branca. Els corresponents nodes fills apareixen identificats sota el mot “children”. Cada node
es separa amb una coma i es troba tancat entre dos claus. Cada clade es troba entre claudators
i, a continuaci6 del claudator que simbolitza el tancament d’un clade, s’hi afegeix una coma
sequida del valor bootstrap i la longitud del node “pare” corresponent. A la Figura 19
podem veure un exemple de I’estructura de text comentada, que es correspondra amb la
implementada al Phylograph.

"root™: {
"children": [

{
"name": BSOLV,

"length": 27.135896
I,
{

"children": [

{
"name"”: KTSV,

"length": 23.758324
}J
{

"children": [

{
"name": BSGFV,

"length": 21.781956
}J

{

"name": BSVAV,
"length": 18.23485

¥
]J

"bootstrap”:79.8,
"length":5.396438

¥
]J

"bootstrap”:57.0,
"length":7.456327

b
]J

"bootstrap":@.0,
"length":0.9
}
b

Figura 19. Captura del contingut d’un fitxer d’arbre en format json d’un clade extret de AP_caulimovirus.
Font: material de treball.

3.4.1.2.1 Interoperabilitat de Formats

Una vegada explicat quina notacio presenta cada format per guardar la informacio, ara
ja podem definir unes caracteristiques que permetin al programa identificar-ne el tipus al
comengar la lectura d’un arxiu. Per fer aix0 crearem una nova classe “TreeFormat”, on
realitzarem les comprovacions:
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public class TreeFormat {

private String type = "newick";

TreeFormat (String file) {
// check if tree file has NEXUS format
if (file.indexOf ("#NEXUS"™) != -1) {
type = "nexus";
}
// check if tree file has JSON format
if (file.indexOf ("{") != -1) {

type = "json";

}

D’aquesta manera, el format per defecte continuara sent newick, mentre que quan es
detecti un comengament caracteristic d’un fitxer amb format nexus o json s’hi canviara al
corresponent tipus.

La classe anomenada “ParseTreeFile” sera 1I’encarregada d’obtenir aquesta informacio
i transmetre-la al flux de treball principal:
public ParseTreeFile(File file) {
String input = fts.getString(file.getAbsoluteFile()); // gets
string of file

TreeFormat ttype = new TreeFormat(input); // determines type
String tipo = ttype.getType() ;

if (tipo.equalsIgnoreCase ("nexus")) {
NexusToNewick ntn = new NexusToNewick (input) ;
output = ntn.getNewick();

} else if (tipo.equalsIgnoreCase ("json")) {
JsonToNewick jtn = new JsonToNewick (input) ;
output = jtn.getNewick();

} else // newick

{
output = input;

}

}

Veiem com haurem hagut de crear les classes “NexusToNewick” i “JsonToNewick”
per tal que el programa sigui capac de transformar el contingut dels fitxers que tinguin algun
d’aquests dos formats a format newick. Aixo és un pas indispensable, ja que la posterior
etapa de processament de la informacié sempre es fa partint de la lectura de dades del tipus
estandard (newick).

En el cas d’arxius amb format nexus només caldra realitzar una implementacio que
extregui la part corresponent al text on es troba la informacié de I’arbre (a la Figura 18,
quarta linia comencant per dalt). En cas que més avant decidirem implementar nous tipus de
blocs, hauriem d’eliminar tots aquests i quedar-nos-en Unicament amb la part indicada del
bloc “tree”. Pels arxius amb format json laimplementacio adient consistira en la identificacio
dels diferents tipus d’elements al document (root, children, name, length...) i substituir-los
per la notacié que es fa servir en el format newick per identificar els mateixos elements,
eliminant al seu torn caracters redundants que no s’empren a la nova notacio.
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3.4.1.2.2 Noves Opcions d’Emmagatzemament

Per implementar les dues noves opcions d’emmagatzemament sol-licitades, primer
que tot haurem d’habilitar al menu de I’aplicacié aquestes noves funcionalitats. Afegirem al
llistat de la seccio “File” del menu les opcions “Save as nexus” i “Save as json”, i habilitarem
els listeners corresponents per quan 1’usuari les seleccioni:

final class SaveNexusListener implements ActionListener {
public void actionPerformed (ActionEvent ae) {

saveNexus () ;

}

final class SaveJdsonListener implements ActionListener {
public void actionPerformed (ActionEvent ae) {

savedson () ;

}

Els listeners “SaveNexusListener” i “SaveJsonListener” cridaran a noves funcions
anomenades saveNexus( ) i saveJson( ), les quals crearan instancies de dues classes noves
anomenades ‘“NexusSaver” i “JsonSaver”. Aquestes classes al seu torn delegaran la part
central de la logica requerida a les classes “ListToNexus” i “ListToJson”, que haurem hagut
d’implementar per tal de convertir el llistat d’elements d’arbre ja processat a un arxiu de text
amb la notacié especifica del nou format corresponent.

public class JsonSaver ({
/**
* @param internalF parent internal frame
* @param treelist target node
*/
public void saveJdson (InternalF internalF) {
File output = null;
boolean hasBootstrap = false;
int treeType = 1;
ListToJdson ltn = new ListToJdson() ;

// create Json
String Json = ltn.getJsonString(internalF.getTreelist (), hasBootstrap):;

// write file
writedson (output, Json);

}

Dalt es mostra un fragment de codi corresponent a la classe “JsonSaver” i a la seva
funciod associada saveJson( ). Les dues noves implementacions s’han realitzat respectant el
flux de treball i el model d’implementacid ja existent per al desament d’arxius en format
newick. Aix0 ens permet garantir un correcta connexid entre les classes Controller i
InternalF, claus en la gestid dels esdeveniments activats per 1'usuari i en el posterior
tractament del flux d’informacid.
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Les classes “ListToNexus” i “ListToJson” contindran funcions per a recorrer els
diferents nodes de 1’arbre, identificar-ne el seu paper (arrel, node intern, fulla, etc.) i les seues
caracteristiques (longitud, nivell, etc), i transformar tot aixo a notacio especifica. Una vegada
convertida la llista d’elements d’arbre en un String formatat, aquestes dades passaran a ser
escrites a un fitxer de manera permanent, gracies a les funcions writeJson( ) i writeNexus( )
que fan servir operacions de tipus “FileWriter” i “BufferedWriter”.

3.4.2 Arbre Polar (amb Distancies i Sense Distancies)

Un arbre polar és un tipus de representacio filogenética emprada per representar les
relacions evolutives entre diferents espécies, individus o gens. La diferencia respecte a altres
tipus comuns de representacio (filograma, cladograma, etc) radica en la disposicio radial dels
diferents nodes, al voltant d’un punt central conegut com a arrel. Aix0 aporta un altre tipus
de visio a la persona investigadora, que li pot resultar atil en determinades situacions a 1’hora
d’interpretar els resultats.

3.4.2.1 Analisi de Requisits

Com que les dues funcionalitats sol-licitades estan altament relacionades, es realitzara
un analisi conjunt de les mateixes. A nivell de requisits, s’han de garantir les seglents
condicions:

01. El programa ha de ser capa¢ d’identificar quan 1’usuari vol canviar la representacio
d’arbre actual a tipus “polar amb distancies” o “polar sense distancies”.

02. El programa ha de poder modificar les variables que assignen internament el tipus
d’arbre per assignar-li el corresponent a la representacio polar.

03. El programa ha d’escollir el flux de treball corresponent al tipus seleccionat.

04. El programa ha de ser capac de realitzar els calculs de les coordenades polars de
manera correcta i respectant les distancies en cas que sigui necessari.

i.  S’hade tenir la capacitat de passar de coordenades rectangulars/cartesianes
a coordenades polars, i a I’inrevés.

ii.  Sis’han calculat les coordenades polars previament sense tenir en compte
les distancies, aquestes s’han de poder afegir a totes les posicions.

05. El programa ha de tenir la capacitat de dibuixar els elements geomeétrics requerits,
aixi com de calcular la seva mida, orientacid i posicio, per tal de mostrar a 1’usuari
una representacio satisfactoria d’un arbre filogenétic de tipus polar (amb distancies
0 sense).

Seguint el protocol definit, ara passarem a elaborar el diagrama d’activitats
corresponent (Figura 20) per tal que es garanteixin els requisits establerts.
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USUARI SISTEMA

Seleccionar canvi de
tipus al menu
(Polar tree with

distances, Polar tree

without distances)

Detectar nou tipus de Canviar variables
representacid assignades al tipus
seleccionat d'arbre

Calcular coordenades

polars (amb
distancies o no)

Calcular i dibuixar
components

Figura 20. Diagrama d’activitats per al canvi de representaci6 d’arbre a algun dels dos tipus polars.

3.4.2.2 Disseny i Implementacio

Una vegada analitzats els requisits i el diagrama d’activitats, veiem com haurem
d’implementar una serie de noves classes per als nous arbres “polar amb distancies” i “polar
sense distancies”. A més a més, haurem d’afegir noves funcions a aquelles classes ja
existents que s’encarreguin del processament de la informacid necessaria per canviar el tipus
de representacio quan 1’usuari en selecciona un de nou.

Primer que tot, a la classe View, que és I’encarregada d’acollir els diferents elements
que conformen la interficie grafica d’usuari (botons, menus, barra d’eines), caldra afegir dos
botons a la barra d’eines per a les noves opcions (a la Figura 14, els dos botons de més a la
dreta). A aquests dos nous botons, que anomenarem “PolarDist” per a la representacio amb
distancies i “Polar” per a la representacido sense distancies, els associarem un action
command amb aquests noms.

Quan I’usuari premi alguna d’aquestes opcions, s’activara un listener que cridara a una
funcié “changeTreeType” 1 li passara com a parametre el tipus associat al nom del boto.
Aguesta funcié de la classe Controller li passa I’execucio a la classe InternalF i aquesta al
seu torn cridara a una altra funci6 “changeTreeType” de la classe TreeTypeChanger. Es en
aquest punt on, segons el tipus, es canviaran una serie de caracteristiques i variables de
I’arbre. Acte seguit, es cridara a la funcié getCoords() per realitzar el calcul de les
coordenades segons el tipus assignat i finalment es realitzaran una série d’operacions per
ajustar la visi6 d’arbre al panell de visualitzaci6 amb que treballara I’usuari.

La implementacié detallada dels calculs de coordenades segons si es tracta d’una
representacid filogenética de tipus “polar amb distancies” o “polar sense distancies”
s’explicaran a continuacié de manera separada. A una classe anomenada TreeGram és on
trobarem implementada la funcié getCoords( ), la qual presenta una série de condicionals
(un per cada tipus de representacié d’arbre implementat). Segons el tipus, es cridara a una
funci6 local amb el mateix nom d’una classe corresponent a la representacio seleccionada.
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public TreeElement getCoords (TreeElement treelist, String type, double
maxLength, int negativelLength) {

if (type.equalsIgnoreCase ("phenogram")) {
return phenogram.getCoords (treelist, maxLength);
} else if (type.equalsIgnoreCase ("cladogram")) {

} else if (type.equalsIgnoreCase ("phylogram")) {

(
return cladogram.getCoords (treelList, maxLength);
(
return phylogram.getCoords (treelList, maxLength,

negativelength) ;

} else if (type.equalsIgnoreCase("slanted")) {
return slanted.getCoords (treelist, maxLength);

} else if (type.equalsIgnoreCase ("unrooted")) {
return unrooted.getCoords (treelist) ;

} else if (type.equalsIgnoreCase ("polarDist")) {
return polarDist.getCoords (treelList);

} else if (type.equalsIgnoreCase ("polar")) {
return polar.getCoords (treelist);

} else {

return null;
}
}

En el codi mostrat a dalt, veiem seleccionat en roig les noves comprovacions que haurem
d’afegir per habilitar els dos tipus nous de representacio.

3.4.2.2.1 Calcul de les Coordenades Polars (Amb Distancies)

Caldra crear una classe anomenada PolarDist, i dintre d’aquesta sera imprescindible
implementar la funcié getCoords( ), la qual rebra per parametre la llista d’clements d’arbre
i sera I’encarregada de calcular les seves coordenades.

A la implementacié proposada, primer que tot cridarem a una instancia de la classe
TreeUtils. Aquesta classe ja implementada incorpora una série de funcionalitats per
processar informacio de 1’arbre que ens seran d’utilitat.

A continuacio, crearem un element fonamental per a tota representacio polar, aixo és
I’arrel. L’arrel és I’element central de 1’arbre al voltant de la qual es distribuiran els nodes i
fulles. Per tal d’obtenir I’arrel de la filogénia, simplement haurem d’agafar el primer element
de la llista i cridar el seu pare amb la funcié getFather( ), implementada a la classe
TreeElement. Ara ens caldra determinar la proporcié de la mida de I’arrel respecte la totalitat
de la mida de I’arbre. Realment aquest parametre no és rellevant en el que respecta a I’analisi
filogenétic, ja que la seua variacié simplement permet a 1’usuari fer 1’anell central de I’arbre
més gran o més petit, comprimint o expandint al seu torn la resta de branques i respectant
sempre les proporcions entre aquestes. Per tant, ens hem decantat per establir una longitud
estandard amb un valor de 1. Per mantenir aquesta constant a 1 haurem d’avaluar la mida de
I’arbre. Aixo ho podrem fer a través d’una funcid que s’encarregara de trobar la longitud
maxima. A aquesta funci6 1’anomenarem “getMaxXPosition”, la qual anira recorrent la llista
d’elements d’arbre i acumulara la longitud dels nodes fills a la posicio X. Si la nova posicio
X calculada és superior a una prévia, s’actualitzara aquest valor maxim. Una vegada
recorreguda la llista tindrem emmagatzemada a una variable la posiciéo X maxima de 1’arbre,
1 utilitzarem aquesta informacid per mantenir la proporci6 de la longitud de 1’arrel.
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Després d’aix0, ens caldra calcular un altre parametre molt important per a aquest tipus
de representacid: I’increment de la posicié Y. Aquesta variable sera clau per definir una
separacio fixa entre els diferents nivells de nodes que componen 1’arbre (nivell 0: arrel; nivell
1: fills del node arrel; nivell 2: fills dels fills del node arrel...). Aixo ho farem, primer que
tot, definint el nombre de descendents que té 1’arbre fent una crida a la funcid
setDescendantCount( ) de la classe TreeUtils, comentada amb anterioritat, passant-1i 1’arrel
com a parametre. Acte seguit, cridarem a la funcio getDescendantCount( ) de TreeElement
per agafar aquest valor calculat, i I’emmagatzemarem a una variable. Perqué 1’increment de
Y sigui proporcional als diferents nivells, dividirem 1 entre el nombre de descendents
obtinguts.

Una vegada tenim I’arrel, la seua longitud (que sera el punt de partida de les
coordenades X) i I’increment de la posicio Y calculades, ara ja podrem passar a explicar la
logica de la rutina que s’encarregara de I’establiment de les noves coordenades als diferents
elements de la filogénia per tal d’obtenir una representacio polar. Aquesta funcio, que
anomenarem assignPolarCoordinates( ), sera de tipus recursiu i rebra com a parametres
I’element de la llista actual a tractar i la posicio X. Explicarem el seu funcionament amb el
seguent codi en alt nivell:

Funcio assignPolarCoordinates (node tractat, posicioX)
Si (node tractat.esNodeIntern()) llavors
per (tots els fills) fer
longitudFill = fill.obtenir longitud()
assignPolarCoordinates (fill, posicioX + longitudFill)
posicioY = posicioX + fill.agafarPosicioY
fiper
posicioY = posicioY / node tractat.agafarMida ()
/*actualitzar noves posicions del node tractat*/
per (tots els fills) fer
polarConversion (fill)
fiper

sino

Primer que tot, es comprovara el tipus d’element tractat. Si és un node intern (no €s
una fulla) s’agafara la longitud dels seus fills i es cridara de nou a la funcio un cop per cada
fill passant-li la longitud acumulada del pare més la seva propia. D’aquesta manera,
s’obtindra la coordenada X de cada fill tractat i, acte seguit, es calculara la Y de la mateixa
forma. A continuacid, es realitzara el calcul per obtenir la posicio Y del node pare processat
(dividint el seu valor entre la mida del mateix) i s’actualitzaran les seves coordenades.

Després d’aixo es recorreran una vegada més els fills de cada node intern i es cridara
a la funcié polarConversion( ), passant-li com a parametre el fill a processar. Aquesta
funcio és I’encarregada de convertir les noves coordenades calculades de cartesianes a
polars. Per tant, podriem dir que fins ara només haviem calculat les coordenades basades en
les longituds dels nodes i els diferents nivell de I’arbre (semblant al calcul per a una
representacio de filograma). La funci6 de conversio de coordenades queda implementada de
la seglient manera:
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/**
* Convert rectangular coordinates into polar coordinates
* @param parent: a tree element from the tree list
*/
private void polarConversion (TreeElement parent) {
double x = parent.getX();
double y = parent.getY();

double angle = (y * 360);

double r = Math.toRadians (angle);
double xP = (x * Math.cos(r));
double yP = (x * Math.sin(r));

parent.setX (xP);
parent.setY (yP);
}

Per realitzar aquest calcul imprescindible per a una correcta representacié polar ens
hem hagut de basar en les seguents formules matematiques de conversié de coordenades
cartesianes i polars [13]:

X =rcosf
y =rsinf
r2 = x? +y?
tan @ = 4

X

Veiem com a la implementacio duta a terme la variable “x” de cada node fa referéncia
al radi que tindra la coordenada polar d’aquest node a la representacio. D’altra banda, la
variable “r” esta associada al calcul de 1’angle theta, qué indicara la posicio en 1’espai de la
coordenada polar al voltant del punt arrel central. Aquest valor s’obté a partir de la
multiplicacio del valor de la coordenada “y” de cada node per la totalitat de graus a una
circumferencia, passant posteriorment el resultat a radians.

En el cas dels nodes fulla, no sera necessari cridar a la funcié polarConversion() ja
que aquests necessariament son fills d’un node intern i per tant les seues coordenades ja
hauran sigut calculades al ser tractats com a fills del seu pare amb anterioritat. Es a dir, en
aquesta situacié només en caldra ficar com a coordenada X la longitud de I’element i com a
coordenada Y el resultat de I’increment calculat abans d’entrar en la funcié d’assignacio de
coordenades.

Una vegada modificades les coordenades de la llista d’elements d’arbre per a obtenir
la representacid polar, nomes ens quedara executar un parell de subrutines dins de la funcio
principal getCoords( ) per tal d’assegurar més endavant una visualitzacio completa:

1. getMinCoords( ). Rep com a parametre un node (inicialment 1’arrel). Recorrera
tota la llista d’elements i obtindra les coordenades polars X i Y minimes de manera
recursiva.

2. translateCoords( ). Rep com a parametre un node (inicialment 1’arrel). Recorrera
tota la llista d’elements de manera recursiva i aplicara un sumatori del valor absolut
de les coordenades per tal que totes les coordenades negatives passin a ser positives
i per tant puguin ser visibles al panell de visualitzacio.
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3.4.2.2.2 Calcul de les Coordenades Polars (Sense Distancies)

Sera necessari crear una nova classe que anomenarem “Polar”, on implementar
getCoords( ). El disseny i la implementacié de les funcions seran semblants a la classe
“PolarDist”, amb les segiients diferéncies:

Addicio de la funcié getMaxLevel(). Aquesta rutina recorrera de manera recursiva
tots els elements de la llista de nodes i calculara el nivell maxim de 1’arbre. Aquest
valor fa referéncia al maxim nombre de descendents que pot tenir un node a la
filogénia tractada. Aquest valor I’emmagatzemarem a una variable que utilitzarem
posteriorment.

Canvis en assignPolarCoordinates( ). Dintre d’aquesta funci6, al processar per
primer cop els fills del node tractat, haurem d’invocar a la nova rutina
getMaxLevel( ) per tal d’obtenir el nombre maxim de descendents que té aquest
node fill. Dit d’una altra manera, estarem guardant el “nivell” de 1’arbre on es troba
aquest element (recordem: nivell 0 arrel, nivell 1 fills de I’arrel, etc.). Una vegada
sabem el nivell al que pertany el node tractat, cridarem de manera recursiva a la
funcié assignPolarCoordinates( ). A diferéncia de la implementacié “polar amb
distancies” en que li passavem el node fill a tractar i la seva longitud sumada a la
posicid X del pare, ara li continuarem passant 1’eclement a tractar pero hi haura un
important canvi al segon parametre. A 1’eliminar les distancies, ara tots els
elements que pertanyen a un mateix nivell es trobaran exactament a la mateixa
distancia del centre. Es a dir, continuem tenint en compte les variacions genétiques
sorgides al llarg del temps (branques) pero no realitzem la comparacio del nivell
de divergéncia evolutiva entre dues noves (longitud).

Per tant, on abans teniem:
assignPolarCoordinates (children, xPosition + length);

Ara caldra ficar:
assignPolarCoordinates (children, (maxX + rootLengthProportion -
((maxX/ (maxTreelevel)) * (maxLevel - level))));

Veiem aci la necessitat presentada de dividir I’arbre en nivells que tinguin la mateixa
distancia els uns respecte els altres, comencant des de 1’arrel (nivell 0), per poder realitzar
el calcul corresponent i col-locar cada node al nivell (distancia respecte a I’arrel) que li
correspon. Una vegada fet aixo ja es pot fer la conversid de coordenades de manera normal,
obtenint finalment la representacio polar sense distancies desitjada.

Al igual que amb el tipus “polar amb distancies”, una vegada substituides les
coordenades cartesianes per les polars corresponents, la llista d’elements modificada li sera
delegada a la classe control InternalF. Aquesta al seu torn li passara la informacio a
PanelTree, que sera la classe encarregada de representar tots els components de manera
grafica sobre un panell de visualitzacio.
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3.4.2.2.3 Calcul i Dibuix dels Components d 'un Arbre Polar

La classe PanelTree es una extensio de JPanel, i s’encarregara de representar sobre
aquest panell tots els components grafics de I’aplicacio referents a la representacié d’arbre.
El constructor d’aquesta classe rep per parametre la llista d’elements d’arbre, junt amb una
instancia de InternalF que contindra informaci6é d’utilitat i el tipus de representacio a
construir. Dintre d’aquesta classe PanelTree hi trobem la funcié paintComponent(), la qual
rep com a parametre una instancia de la classe java.awt.Graphics que sera la llibreria
principal que s’utilitzara per a la creacio dels diferents components grafics. Aquesta funcid
inicialitza les variables necessaries per al dibuix del panell grafic principal i finalment
realitza una comprovacié on es determina el tipus d’arbre a representar. Una vegada
identificat el tipus de representacio, es fara una crida a la funci6 especifica corresponent.
Aquesta rutina sera 1’encarregada de determinar els components grafics a generar, aixi com
de calcular de manera efectiva la posicio, la mida i ’orientacié del mateixos, per obtenir
finalment la filogénia correctament representada de manera grafica segons el tipus establert.

Per als nous casos de representacions polars, ens caldra afegir una nova opcié de
comprovacio a la funcio paintComponent( ):

if (treeView.equalsIgnoreCase ("cladogram") | |treeView.equalsIgnoreCase ("phy
logram")) {

paintTreeRectangular (gc, treelist);
} else if (treeView.equalsIgnoreCase ("slanted")) {
paintTreeSlanted(gc, treelist);
} else if (treeView.equalsIgnoreCase ("unrooted")) {
paintTreeUnrooted(gc, treelist);

} else

if (treeView.equalsIgnoreCase ("polarDist") | |

(treeView.equalsIgnoreCase ("polar"))) {

paintTreePolar (gc, treelist, treeView);

} else {
paintTreeRectangular (gc, treelist);

}
g2.drawImage (bimage, null, 0, 0);

Arribats a aquest punt, passarem a explicar el disseny i implementacié de la nova
funcionalitat paintTreePolar().

A aquesta funcio li passarem una instancia de la llibreria grafica per poder utilitzar les
seves funcions junt a la llista d’elements d’arbre, els quals anira tractant un per un. Primer
que tot, necessitarem emmagatzemar en diferents variables les coordenades X,Y del node
tractat. També ens sera d’utilitat desar les coordenades dels seus fills directes, que seran
“germans” entre ells. Una vegada tenim aquestes coordenades emmagatzemades, haurem de
tenir en compte el factor d’escalada de 1’arbre, ja que aquest influira en el valor de les
variables. Es per aix0 que haurem de multiplicar la X i la Y pels factors d’escalada de I’eix
horitzontal i vertical, i sumar-li uns marges establerts previament.
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A més a més, s’hauran de tenir presents les coordenades del node arrel, també amb el
seu corresponent factor d’escalada, ja que com vam explicar anteriorment aquests valors es
calculen d’una manera especial en comparaci6 amb la resta de nodes. A banda, ens convindra
tenir guardades les coordenades X cartesianes del node tractat (recordem que en aquest
moment la llista que rep la funcid ja té els seus elements amb les coordenades transformades
apolars), jaque les necessitarem pel calcul d’algunes figures geomeétriques. Si fem el disseny
en pseudocodi d’aquesta part d’inicialitzacions:

xPare = node.agafar coordenada X()
yPare = node.agafar coordenada Y ()
xGermans[] = nova llista[node.mida]

yGermans[] = nova llista[node.mida]

pareXCartesia = transformar a coordenades cartesianes (xPare, yPare)

xPareEscalat = (xPare * factorEscaladaX) + margeX
yParekEscalat = (yPare * factorEscaladaY) + margeY
xArrelEscalat = (0.0 + menorCoordenadaX * factorEscaladaX) + margeX
yArrelEscalat = (0.0 + menorCoordenada¥Y * factorEscaladaY) + margeY

Una vegada realitzades les inicialitzacions, passem a tractar el node. Si aquest és un
node intern (no és una fulla) haurem de calcular-li un arc, d’on posteriorment de cada extrem
es connectara amb els nodes fills (d’acord amb els criteris establerts per una correcta
representacio polar). D’aquest arc haurem de calcular la seua mida, o millor dit el seu radi, i
I’angle que haura de tenir. Per calcular el radi simplement haurem d’agafar la posicio X del
node en coordenades cartesianes, ja que aquest valor ens indica la posici6 i distancia real
respecte la resta de nodes, i el multiplicarem pel factor d’escalada perqué canvii de mida
adequadament. Per obtenir el valor de I’angle, el calcul sera més complex ja que per veure
on comenga i on acaba 1’angle haurem de tenir en compte les coordenades dels nodes fills.
Per fer aixo necessitarem recorrer aquests fills i calcular els valors X,Y entre els germans i,
posteriorment, passar la coordenada Y del fill tractat a cartesiana per determinar I’altura real
a la que s’haura de col-locar a la representacio. Acte seguit, realitzarem el calcul efectiu de
I’angle; si estem tractant el primer fill calcularem I’angle de comengament de 1’arc i si és el
segon el d’acabament.

Un cop tenim aquests angles, podrem passar a calcular el punt mig de I’arc, que
necessitarem per determinar la posicid on dibuixar-lo. Aixo6 ho farem primer obtenint ’angle
mig i després passant-lo a radians (fins ara estavem treballant en graus) i, acte seguit,
restarem la mida del radi de la respectiva coordenada polar per després multiplicar-lo pel
cosinus dels radians calculats en el cas de la coordenada X o pel sinus en el cas de la Y. El
pseudocodi de la part de representacio dels arcs quedaria aixi:
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si (node.es node intern()) llavors
angleComencament = 0
angleAcabament = 0

radiArc = pareXCartesia * factorEscaladaX

per (tots els fills del node) fer
fillActual = agafar fill (i)
xFill = fillActual.agafar coordenada X()
yFill = fillActual.agafar coordenada Y ()
xGermans[i] = (xFill * factorEscaladaX) + margeX
yGermans[i] = (yFill * factorEscalada¥Y) + margeY¥Y

fillyCartesia = transformar a coordenades cartesianes (xFill,
yFill)

si (1 == 0) //primer fill
angleComencament = calcular angle(fillYCartesia)
sind // segon fill

angleAcabament = calcular angle(fillYCartesia)

angleMig = (angleComencament + angleAcabament) / 2
radians = convertir a radians (angleMig)
centreArcX = xPareEscalat - radiArc * cosinus (radians)

centreArcY = yPareEscalat - radiArc * sinus(radians)

La funcio calcular_angle( ) rebra la coordenada Y, que indicara I’altura en sistema
cartesia, i transformara aquest valor en un angle mitjancant un calcul amb el rang angular
d’una circumferéncia (360 graus). Aixi doncs, també estarem fent una mena de conversio de
cartesia a polar per obtenir I’angle definitiu desitjat:

Funcidé calcular angle (y)
angle = y * rangAngular
angle = angle mod 360
retorna angle

fiFuncié

El fet de calcular el modular es deu a que alguns resultats de les multiplicacions
poden donar un valor superior a 360 graus, per tant, estariem donant una altra volta a la
circumferencia i ens interessa el valor de 1’angle dins del rang normal (de 0 a 360 graus).

Una vegada calculades les posicions dels arcs junt amb el seu radi i els seus respectius
angles de comengament i d’acabament, ara ens caldra connectar els extrems de cada arc (que
tindra com a punt central el node tractat) amb les coordenades dels nodes fills mitjancant el
tracat de linies. Com hem fet fins ara, haurem de diferenciar les que hauran de sortir de I’arc
central (el corresponent a I’arrel de 1’arbre) de la resta. Si ens trobem tractant ’arrel, haurem
d’obtenir la posicio X,Y central de I’arc del node (de manera semblant a com hem fet
anteriorment) i, posteriorment, les posicions X,Y de I’angle de comengament i acabament
d’aquest mateix arc.
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El calcul d’aquestes ultimes posicions consisteix a sumar la posicio de I’arrel més el
radi de I’arc central i multiplicar-ho pels sinus/cosinus dels angles de comengament i
acabament. Acte seguit, tracarem tres linies:

e De I’arrel original a I’arrel escalada i distanciada (recordem com anteriorment
haviem establert el valor de la proporci6 de la distancia de ’arrel a 1).

e Del punt de comengament de 1’arc fins la posicié del primer fill.

e Del punt d’acabament de I’arc fins la posici6 del segon fill.

Cal recordar que els arbres filogenétics son binaris, és a dir, de cada canvi evolutiu
representat per un node intern en sortiran dues branques més. No obstant aixo, I’arrel és un
cas especial i es podria donar la situacié que aquesta tingués tres fills. Per tant, aquest cas
s’haura de tenir en compte 1 quan es doni la situacié s’haura de tragar una linia addicional
que anira del punt central de I’arc arrel fins la posicio del tercer fill. D’aquesta manera, la
part explicada quedaria aixi:

Si (node.es node arrel()) llavors
arrelX = xArrelEscalat + radiArc * cosinus (radians)
arrelY = yArrelEscalat + radiArc * sinus(radians)
comencamentArcX = xArrelEscalat + radiArc * cos(angleComencament)
comencamentArcY = yArrelEscalat + radiArc * sin(angleComencament)
acabamentArcX = xArrelEscalat + radiArc * cos (angleAcabament)

acabamentArcY = yArrelEscalat + radiArc * sin(angleAcabament)

dibuixar linia(arrelX, arrelY, xArrelEscalat, yArrelEscalat)

dibuixar linia(comencamentArcX, comencamentArcY, xGermans [0],
yGermans[0])

dibuixar linia(comencamentArcX, comencamentArcY, xGermans[1],
yGermans[1])

si (tercer fill)
dibuixar linia(arrelX, arrelY, xGermans[2], yGermans[Z2])

fsi

Finalment, haurem de dibuixar també I’arc central amb el calculat préviament:

dibuixar arc(xArrelEscalat, yArrelEscalat, radiArc,
angleComencament, angleAcabament)

En cas que el node tractat no sigui I’arrel, els calculs seran igual pero ara haurem de
sumar al radi el punt central de I’arc del node en qiiesti6, en comptes del punt del node arrel.
A banda, només tragarem les linies que van dels extrems de ’arc a les posicions dels fills
(ara el node pare solament pot tenir-ne 2):

38



Desenvolupament del Projecte

sindé // no és el node arrel
comencamentArcX = centreArcX + radiArc * cosinus (angleComengament)
comencamentArcY = centreArcY + radiArc * sinus (angleComencament)
acabamentArcX = centreArcX + radiArc * cosinus (angleAcabament)

acabamentArcY = centreArcY + radiArc * sinus(angleAcabament)

dibuixar arc(centreArckX, centreArcY, radiArc, angleComengament,
angleAcabament)

fsi

Per a una major comprensi6 de tot I’explicat a aquesta part, veiem a la Figura 21 una
representacio esquematica del patré de dibuix dels diferents elements geomeétrics per a un
node qualsevol.

LINIA 1

Punt
Coordenades

Punt arc / au
Comengament \

’ E Punt central arc
ARD (node pare)

Punt arc / \

Punt
Coordenades
Fill 2

Acabament

LiNIA 2

Figura 21. Esquema explicatiu dels elements que conformen I’estructura geométrica basica de les
representacions filogenétiques de tipus polar.
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Ara ja tindriem les funcionalitats requerides completament definides. En el que
respecta a la implementacio, cal destacar la utilitzacié de la llibreria Graphics 2D per
representar les figures geometriques:

e Arc2D. Aquesta classe I’emprarem per generar els arcs mitjangant la creacié d’una
instancia de la mateixa i després cridant a la funcié predefinida setArcByCenter( ),
la qual rep com a parametres:

o Coordenada X del centre de I’arc (Double).

o Coordenada Y del centre de I’arc (Double).

o Radi de I’arc (Double).

o Angle de comengament de 1’arc en graus (Double).
o Extensio angular de I’arc en graus (Double).

o Tipus d’arc (OPEN, CHORD o PIE). En el nostre cas ens interessara un arc
de tipus “obert”, qué representaria un arc tradicional.

e g2.draw( ). Aquesta rutina rep com a parametre un tipus d’element geometric, el
qual s’encarregara de dibuixar. En la nostra implementacio, rebra I’arc a pintar del
node tractat a cada iteracio recursiva de la funcid paintTreePolar( ) descrita a dalt.

e g2.drawLine(). Com be indica el seu nom, aquesta funcionalitat de la llibreria sera
la responsable de realitzar el tracat de les diferents linies. Els parametres a rebre son:

o Coordenada X del primer punt.
o Coordenada Y del primer punt.
o Coordenada X del segon punt.
o Coordenada Y del segon punt.

Una vegada tots els components han sigut generats, la funcionalitat g2.drawlmage( )
a la funcid principal paintComponent( ) sera I’encarregada de dibuixar aquests components
a la imatge del panell que visualitzara 1’usuari.
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4 Avaluacio i Resultats

En aquest capitol es presentaran els resultats que s’han obtingut mitjangant la
realitzacié de diferents tipus de proves sobre les noves funcionalitats, i es fara una avaluacid
dels mateixos.

4.1 Proves de lectura/escriptura dels nous formats de fitxers

Pel cas dels formats d’arxiu, a la Taula 2 es mostren els resultats de funcionament de
les diferents opcions implementades, junt a una referencia visual en aquells casos on és
possible obtenir-ne una.

Funcionalitat Exit Referéncia visual
(si escau)

Lectura de fitxer en format Si

nexus
Lectura de fitxer en format Si

json
Guardat de fitxer en format Si Figura 18. Captura del contingut

nexus d’un fitxer d’arbre en format

nexus d’un clade extret de
AP_caulimovirus. Font: material
de treball.

Guardat de fitxer en format Si Figura 19. Captura del contingut
json d’un fitxer d’arbre en format json

d’un clade extret de
AP_caulimovirus. Font: material
de treball.

Taula 2. Resultats obtinguts en la comprovacid de correcte funcionament de les opcions relacionades amb els
formats de fitxer d’arbre.

4.2  Proves de validacio dels nous tipus d’arbres

Pel cas dels arbres polars, es van realitzar proves amb els dos tipus implementats
utilitzant arxius d’arbres de diferents mides.

e Arbres petits (<50 fulles): Figura 8 i Figura 9 (30 fulles).
e Arbre mitjans (entre 50 i 300 fulles): Figura 22 i Figura 23 (291 fulles).
e Arbres grans (>300 fulles): Figura 24 i Figura 25 (1822 fulles).
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Figura 22. Representaci6 polar amb distancies d’un arbre de mida mitjana.

Font: material de treball.

Figura 23. Representacid polar sense distancies d’un arbre de mida mitjana.

Font: material de treball.
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TB_HJT_03_Gojg i

TA_HVH-059_G_7

Figura 24. Representacio polar amb distancies d’un arbre de mida gran.

Font: material de treball.

Figura 25. Representacid polar sense distancies d’un arbre de mida gran.

Font: material de treball.

43



Avaluacio i Resultats

Amb els resultats obtinguts, i realitzant una valoraci6 fonamentada en els
coneixements filogenétics adquirits, es va determinar que el Phylograph respon de manera
correcta a arxius amb informacio filogenética de mida i caracteristiques variables, sense
veure’s afectat el resultat final per ’increment de dades a processar (sempre dins d’unes
limitacions reals).

Cal comentar que als arbres de mida mitjana i gran la informacio a les fulles apareix
condensada, dificultant la llegibilitat i I’estudi de I’arbre. No obstant aixo, aquest és un
problema que tenen també altres programes d’una indole similar, ja que la quantitat
d’informaci6 a representar és molt superior a la mida de la pantalla on és mostrada. Aquest
inconvenient es soluciona perfectament a mesura que utilitzem [’eina de zoom
proporcionada pel Phylograph, la qual ens permet visualitzar 1’arbre d’una manera totalment
interpretable i correcta fins a 1’altim detall.

Un altre aspecte a remarcar és que la resoluci6 obtinguda inicialment amb la llibreria
base de grafics per a la representacio dels elements als diferents tipus d’arbres va ser d’una
qualitat baixa, tal i com veiem a la Figura 26. Es per aix0 que més endavant es va decidir
utilitzar la funcionalitat setRenderingHint proporcionada per la propia llibreria i que, amb
I’ajustament de diferents parametres, va permetre aconseguir resolucions de major qualitat
per les figures (veure Figura 3).

SbCMV,
BRRV

PCSV.
RUFDV

CmYLCV.
EVCV
BsCVBV. CYMV,

ssV, '
DBV FM-~ MIMV SVBY

DrMV. : CERV
TaBV- Camv
LLDAV
CLNV.

CSVMV
ScBIMV.

BSMy\-

BSVAV.
TVCV

BSGFV.
KTSV/BSOLV!

ComYMV

PVCV

RTBV

Figura 26. Representacié radial de la filogénia de AP_caulimovirus, abans de la millora en el renderitzat
dels grafics.

Font: material de treball.
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4.3 Comparativa amb altres eines

Per assegurar-nos de que les representacions resultants eren totalment fiables, es van
realitzar diverses comparacions amb altres eines de proposit semblant al Phylograph
ampliament reconegudes internacionalment.

D’una banda, es van comparar els resultats obtinguts amb 1’utilitat treeviewer del
NCBI". Aquest aplicatiu online pertanyent al Centre Nacional de Medicina dels Estats Units
també permet pujar arxius per a la visualitzaci6 i posterior edicio d’arbres filogenetics [14].
Realitzant una comparativa de la representacio polar al Phylograph utilitzant ’exemple per
defecte tractat en aquest treball (Figura 8 i Figura 9) amb la representacio polar al treeviewer
del NCBI (Figura 27), podem confirmar que ambdues sén equivalents. No obstant aixo, el
treeviewer construeix la representacié polar fent una fusié dels dos subtipus amb distancies
(linies grosses) i sense distancies (linies primes), la qual cosa pot resultar confusa per 1’usuari
i @ més no genera una representacié completament fidel respecte a quan aquests subtipus es
tracten per separat, tal i com fem al Phylograph. Aixi mateix, I’aplicatiu del NCBI presenta
una interficie grafica més pobra en el que respecta a 1’oferta de funcionalitats per editar els
arbres, disposa de menys tipus de representacions i tarda més temps en processar les dades.

% NCBI tHome PubMed GenBank BLAST

Find: v [[all| - + T Q:: <3C>00' &

)
TaBU 9 oeHtl
o 3 ConVhy

Driv & >ScBINY

BsCUBV @
@BSMyy

DBU @
¢BSOLY

CYMy @
PKTSU

CSsSU »
@BSURY

SbCHU & R
9 SBSGFU

BRRU @

ORTBU
PCSU @ 1

SPUCY
CmYLCU &

aTUCY
RuFDU @

<LCsumMy
EUCV @

i SLLOAY
Hity @ nea
suey @ SCERU

Figura 27. Representacié polar de la filogenia de AP_caulimovirus, utilitzant I’eina treeviewer del NCBI.

7 National Center for Biotechnology Information
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Dr’altra banda, es va utilitzar I’eina online “Simple Phylogeny” del EMBL? - EBI° per
realitzar més comparacions. Aquest software de I’Institut Europeu de Bioinformatica permet
representar arbres filogenétics a partir d’un arxiu de seqiiéncies d’alineaments [15]. Es a dir,
aquesta utilitat necessita com a input les seqliencies d’ADN o de proteines que conformen
els diferents nodes externs que volem estudiar. Aix0 pot suposar un inconvenient, ja que
I’usuari necessita disposar de més informacié perqué el programa sigui capag de processar
les dades d’interes (recordem quan es va explicar anteriorment que un arxiu d’arbre normal
no conté informacio de seqiiéncia, sind simplement les relacions entre els diferents nodes).
A més a més, només disposa d’opcions de representacio en forma de filograma i arbre polar,
i no conté gaire funcionalitats d’edici6. Comparant els resultats del Phylograph (Figura 8)
amb els de “Simple Phylogeny” (Figura 28) veiem de nou com son equivalents.
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Figura 28. Representacié polar amb distancies de la filogénia de AP_caulimovirus, utilitzant 1’eina “Simple
Phylogeny” del EMBL-EBI.

4.4 Documentacio

Com a resultat d’aquest treball fi de grau, a banda de proporcionar la nova versio de
Phylograph i de la seva validacio, s’ha elaborat documentacio cientifico-tecnica en llengua
anglesa per deixar constancia de les noves implementacions i els canvis duts a terme
-Annex C-. A més a mes, s’ha desenvolupat una guia d’usuari on queden recollides
explicacions de totes i cadascuna de les funcionalitats ofertes pel programa -Annex D-.

8 European Molecular Biology Laboratory

9 European Bioinformatics Institute
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5  Conclusions i Perspectives de Futur

Una vegada finalitzat el treball i explicat de manera detallada el seu proposit i el
desenvolupament del mateix, podriem dir que la feina realitzada ha estat exitosa. Tots els
resultats finals han sigut els esperats i, per tant, la justificacio dels procediments duts a terme
durant les diferents etapes ha quedat totalment validada.

Hem vist com al llarg de la memoria s’han anat complint els diferents objectius
proposats. Partint d’una aplicaci6 amb software desactualitzat, hem sigut capagos
d’actualitzar-lo a una nova versio i hem dut a terme una serie de proves test exhaustives per
assegurar la correcta funcionalitat de tot el programa. Posteriorment, hem pogut ampliar
I’aplicacio amb noves opcions, seguint pas per pas els procediments establerts en 1’ambit de
I’enginyeria del software tant en el que respecta al disseny com a la implementacio. Tot aixo0
ens ha permés obtenir finalment una nova versio de Phylograph actualitzada, ampliada i
completament funcional.

Podem observar que des del moment de I’actualitzacio primera hem creat un codi més
modularitzat i optimitzat, mitjancant 1’as de técniques tals com la implementacio de genérics
0 una millor gestio dels esdeveniments. Al seu torn, la realitzacio dels mdltiples tests ha
propiciat la redaccio de la guia d’usuari, la qual sera d’extrema utilitat per a aquells futurs
usuaris que utilitzin aquest software. Aixi mateix, la implementacio dels nous formats de
lectura/escriptura fa que el programa sigui molt més ric i variat en el que respecta a la
interpretabilitat, processament i exportacio de fitxers filogenetics. D’una altra banda, la
implementacid de la construccid d’arbres de tipus polar suposa una gran millora en la part
de representacio grafica, ja que aquestes representacions estan molt sol-licitades avui dia per
la seva utilitat en els estudis filogenétics. A mes a més, la documentacio técnica redactada a
posteriori on s’expliquen tots els canvis duts a terme i1 les implementacions realitzades
facilitara la futura manutencio del programa.

Aquest treball ens serveix com un clar exemple de la gran importancia que té per a les
empreses i entitats la realitzacio de tasques de manteniment i actualitzacié sobre programari
propi, aixi com també de la necessitat de tenir sempre una planificacio programada de les
mateixes. A més a més, s’exposa la capacitat d’evolucié que deu tenir un codi de proposit
particular per tal de poder dissenyar i afegir noves funcionalitats, adaptant-se sempre a les
necessitats del moment i sense quedar-se enrere respecte a possibles competidors.

Aixi doncs, Phylograph es presenta com una potent eina software per a la representacio
i edicio d’arbres filogenétics. La seva amplia oferta de funcionalitats junt a la seva gran
capacitat de processament i operativitat fa que no tingui res a envejar respecte a altres
aplicacions creades per al mateix proposit. En definitiva, la completesa i alta fiabilitat
proporcionada pel Phylograph el converteix en una utilitat que qualsevol persona realitzant
un estudi filogenétic no hauria de dubtar en fer servir.
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5.1 Opinié Personal

Personalment, crec que aquest conjunt de tasques tan laborioses en les quals
s’emmarca el Treball Fi de Grau m’han ajudat a desenvolupar-me tant en 1’ambit
professional com en 1’académic. He vist com he sigut capac de participar en tot el procés
productiu de manteniment i desenvolupament d’un actiu software, combinant al mateix
temps coneixements de les ciéncies biologiques que han sigut claus per a la comprensié del
programa. A banda, he tingut la capacitat d’assolir tots els objectius presentats en base a una
planificacié degudament estipulada. Alguns d’aquests punts a complir van presentar un
important repte en el seu moment, sobretot en el que respecta al disseny i la implementacio
de les noves opcions, perqué requerien d’uns coneixements molt técnics del camp de treball
i de I’entorn de I’aplicacio. No obstant aix0, vaig haver d’assumir la responsabilitat de ser
I’tnic membre de I’empresa treballant de manera activa en el projecte i que posseia una
comprensid especifica del mateix, fruit d’un estudi intensiu del codi. Aquesta assumpcio de
responsabilitats penso que ¢és la que va possibilitar finalment 1’assoliment i el
desenvolupament correcte de totes les tasques requerides.

Aquest ha sigut un projecte que inicialment era alie a la meua persona, pero que des
del primer dia vaig agafar amb il-lusié com un repte personal i que finalment i després de
molt de treball i esfor¢ he sigut capag d’interioritzar-lo i fer-lo meu. En resum, estic content
d’haver-li donat una nova vida i un nou futur al Phylograph perque penso que aquesta
aplicacié pot ser de gran utilitat en el seu ambit d’acord al proposit per la qual va ser creada.

5.2 Phylograph al futur

El desenvolupament de Phylograph té una llarga trajectoria la qual encara no ha acabat.
D’enca fa més de deu anys fins a I’actualitat, ha experimentat alguns canvis amb el transcurs
del temps, sent especialment destacable la feina presentada en aquest treball. A banda de
I’actualitzacio i les noves funcionalitats implementades, es té prevista la realitzacidé de més
fases de refinament junt amb 1’addici6 de noves opcions per fer el programa encara mes
complet. Una vegada quedi completat el procés, esta planificada la redaccié d’un article
cientific i la seua publicacié en una revista d’alt impacte per, finalment, llancar al mercat el
producte i posar de manera definitiva aquesta eina al servei de la ciencia.

M’agradaria donar les gracies una vegada més a 1’empresa per convidar-me també a
participar de manera activa en aquesta ultima etapa. En base al meu coneixement adquirit
sobre I’aplicacid, penso que ja que es poden realitzar multitud d’opcions d’edicio6 sobre els
nodes interns i les brangques gque els componen (arrelament com a subgrup, rotacié de la
branca, mostrar/amagar node, establiment de color, edici6 separada com a subarbre,
desament com a cluster...), també seria positiu implementar noves funcionalitats que
proporcionin tractaments addicionals sobre les fulles, tals com la implementacié d’etiquetes
personalitzades. A banda, seria de gran utilitat explotar la capacitat i modularitat del format
nexus per afegir nous blocs d’informaci6 filogenética als arxius, en comptes d’inicament
tenir el bloc basic corresponent a 1’estructura de 1’arbre, 1 aixi poder representar
posteriorment aquesta nova informaci6 de manera grafica al panell. En el que respecta a la
interficie d’usuari, potser caldria reestructurar els menus i renovar la barra d’eines per tal
d’obtenir una visualitzacié més estética i moderna.

Totes aquestes propostes junt amb altres establertes per I’empresa que queden fora dels
objectius d’aquest treball seran contemplades a la nova fase d’ampliacié del programa, per
tal d’obtenir un Phylograph encara més competent i cientificament rigoros.
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Annexes

Annex A: Clusters filogenetics al Phylograph

En un arbre filogenétic, un cluster és tota aquella agrupacié de sequéncies diferents
que comparteixen un mateix ancestre comu [16].

L’aplicaci6 Phylograph disposa d’una funcionalitat la qual permet realitzar aquest
tipus d’agrupacions. Punxant el bot6 dret a sobre de qualsevol node intern, hi ha una opcio
anomenada “Save Cluster”. Aquesta opcid reconeixera les fulles que tenen com a ancestre
comu el node intern seleccionat, i desara aquesta informacié de cluster a un arxiu anomenat
cluster_default. Acte seguit, quan 1’usuari seleccioni les funcionalitats de la seccid
“Clusters” del menu, el programa s’encarregara de llegir aquest arxiu i representara de
manera grafica els clUster desats (Figura 29).
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Figura 29. Captura d’una filogénia on s’han creat dos clusters a partir dels nodes marcats amb un cercle roig.

Annex B: Salvat d’un arxiu com a projecte

A Taplicacio, una vegada obert 1’arxiu d’arbre desitjat, hi ha una opci6 a la seccid
“File” del ment anomenada “Save Project”, la qual permet desar la filogénia estudiada com
a un projecte. D’aquesta manera, la persona investigadora pot conservar les modificacions
realitzades amb el programa (creacio de clusters, coloracié i etiquetatge de branques...) i
seguir treballant més endavant.

Quan es desa una filogénia com a projecte es generen tres nou arxius:

e tree_project.phylo > Conté informacio6 basica pel projecte i representa el seu
altim estat (localitzaci6 de 1’arxiu a I’arbre de directoris, tipus de representacio,
dimensions, clusters, fonts i metriques utilitzades, etc).

e tree_project_components.xml - Conté informaci6 sobre les caracteristiques
per defecte dels diferents components (mida, tipus de font, etc).

e tree_project_tree.xml - Desa totes les dades necessaries dels nodes i fulles de
’abre perqué després pugui ser interpretat i processat de nou correctament.
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Annex C: Mostra de la redaccio de documentacio6 cientifico-técnica

exit button functional + links and clusters conserved when opening a [s=s)
Ivan authored 3 weeks ago

saved project
Id commit: 837e2e816754c71fe645d8e4a999b68abdeec8b7
Problem1: The exit button at “File” section was not functional (missing listener).

Problem2: Links and clusters where not saved at screen (like the other elements) after saving a
project.

e ExitListener was added to Controller class and also a call to exit() function, which was
created at InternalF class.

final class ExitlListener implements ActionListener {
public void actionPerformed(ActionEvent ae) {
exit(); public void exit() {
} System.exit(0);

} }

e Getters and setters for the clusters and urls were implemented at InternalF class.
e Comprovations to determine if clusters and urls are being displayed before saving a
project added at ProjectSaver class.

urlfFileMame = internalf.getUrlFileName();s
showUrl = internalF.isshowLink();
showClusters = internalfF.iszShowClusters();

clusterFileName = internalF.getClusterFi LeName () ;

e Functions to control if the clusters and urls should be displayed when opening a
project implemented at ProjectOpener class.

private void checkUrl() throws IOException {
boolean showlrl = Beelean.parseBoolean{mapAttrib.get("url”).tostring());:
i€ (showuUrl) {
String urlFileName = mapAttrib.get("urlFile”).toString();
internalF.getTableURL (). importOtuurlFileName);
internalF.setUrlFileName(urlFileName);
internalF.linkshow();

}

private void checkClustersa() throws IDException {
boolean showCluster = Boolean.parseBoolean({mapAttrib.get("cluster”).tastring());
if (showCluster) {
String clusterFileName = mapAttrib.get{"clusterFile”).tostring();
internalF.setAttachmentFileName(clusterFileName);

internalfF.showAllClusters();

Figura 30. Captura d’un fragment de la documentaci6 técnica elaborada en base als canvis realitzats
al programa.
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Annex D: Mostra de la redaccio de la guia d’usuari del programa

2.2.- Tool Bar

The TOOL BAR provides access to many functionalities related to graphic processing of the
tree, for better manageability and editing. It allows tree analysis in a more visual way
adapted to each user.

The Tool Bar is organized as follows:

ENEOHTE G eI REL B XGOSR

Al A2 A3 B1 B2 B3 B4 C1 C2 D E1 E2 E3 E4 F1 F2 G H1 H2 H3 H4 H5

A1) [Open treefile] 2 Opens a treefile.

Same functionality as [File — Open treefile] from the Menu Bar.

A2) [Open project] - Opens a previously saved project.
Same functionality as [File — Open project] from the Menu Bar.

A3) [Save project] = Saves a project. If no project exists, creates a new project.
Same functionality as [File — Save project] from the Menu Bar.

B1) [Expand width] - Expands the width of the tree.
B2) [Contract width] = Contracts the width of the tree.
B3) [Expand height] - Expands the height of the tree.
B4) [Contract height] = Contracts the height of the tree.

C1) [Expands tree] =2 Increases tree width and tree height at the same time.
C2) [Compress tree] - Decreases tree width and tree height at the same time.

D) [Fit tree to window] = If tree is not visualized completely at screen, fits it to
window size.

E1) [Move right] > Moves tree to the right.
E2) [Move left] 2 Moves tree to the left.
E3) [Move down] - Moves the tree down.
E4) [Move up] = Moves the tree up.

Figura 31. Captura d’un fragment de la guia d’usuari on s’expliquen totes les funcionalitats del Phylograph.
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