3 HERRAMIENTAS SOFTWARE DE SIMULACION
EN COMPUTACION CELULAR

Esta unidad tiene como objetivo presentar las principales herramientas software
que se empleardn en las siguientes unidades. Se trata de herramientas que se en-
cuentran a la vanguardia en el campo de la computacién celular con membranas,
proporcionando desde lenguajes que permitan escribir sistemas P de forma que
puedan ser procesados por una méaquina hasta entornos visuales para edicion,
depuracién, simulacién, andlisis y verificacion de modelos. Ademads, se propon-
dra una metodologia para la resolucién mecénica de problemas a través de la
modelizacién y simulacién.

INTRODUCCION

Debido a la naturaleza bio-inspirada, masivamente paralela y no determinista
de los sistemas P, su implementacién real con la tecnologia actual constituye un
gran reto para la ciencia. Si bien es cierto que existen estudios preliminares anal-
izando la problemaética relativa a dicha implementacién (e.g. [5]), atin queda un
largo camino hasta alcanzar el objetivo final, respecto al que se muestra especial-
mente escéptico el colectivo de los bidlogos, en lo que a dispositivos celulares se
refiere.

Es por ello que la simulacion de sistemas P utilizando dispositivos electrénicos
convencionales se convierte en una necesidad de vital importancia para el pro-
greso de las actividades cientificas en Computacién con Membranas.

Recordemos que todo modelo de computacién consta de una especificacién
sintdctica y su dindmica se rige por medio de una semdntica formal. En esta
memoria, usaremos el término simulador para referirnos a una aplicacién soft-
ware/hardware que describe la especificacién de un modelo formal de computacién
a través de un cierto lenguaje de programacion, y que captura su semdntica me-
diante la implementacién de un algoritmo de simulacién que debe reproducir la
dindmica del modelo con fidelidad. Es decir, cada paso de computaciéon del mo-
delo formal es reproducido en el simulador a través un nimero finito de pasos,
de tal manera que el simulador es capaz de determinar los elementos béasicos del
modelo que han intervenido de forma relevante en ese paso.
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Los simuladores suelen seguir una politica de caja negra; es decir, producen la
misma salida que la maquina simulada, pero no informan al usuario sobre cémo
se ha obtenido. En otras palabras, no muestran el funcionamiento del algoritmo
de simulacién.

En los tltimos afos, un gran ntmero de aplicaciones de software y hardware
para Computacién con Membranas han sido presentadas. La mayoria de ellas
son simuladores que replican una o varias de las posibles computaciones del sis-
tema P simulado, siendo posible en algunos casos obtener todas las computa-
ciones. Estos simuladores reciben como dato de entrada la configuracién inicial
de un sistema P junto con su conjunto de reglas, y producen un conjunto de com-
putaciones como dato de salida, o cualquier otra informacién relevante para el
usuario.

1.1 Estructura general de un simulador para sistemas P

En esta seccién se exponen los elementos comunes que, habitualmente, son
incluidos en la mayoria de los simuladores de sistemas P (independientemente
de su finalidad).
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FIGURA 1: Elementos comunes en los simuladores de sistemas P

En la Figura 1 se presenta el esquema general de un simulador de sistemas P,
donde se pueden observar los siguientes elementos comunes:

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

= Presentacion de resultados al usuario.
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1.2 Definicién del sistema P

Antes de poder simular un sistema P es necesario establecer una especifi-
cacién que permita definirlo completamente. Esto implica que al simulador se
le ha de suministrar la siguiente informacién:

» El modelo de sistema P a simular.

La estructura inicial de membranas.

Los multiconjuntos iniciales.

El conjunto de reglas.

Esta tarea de definicién se complica cuando es necesario especificar familias
de sistemas P (como es el caso cuando se disefian soluciones a problemas de de-
cisién) en donde el conjunto de reglas, el alfabeto, los multiconjuntos iniciales y;,
eventualmente, la estructura de membranas dependen de los valores asignados a
unos parametros iniciales.

Las principales soluciones para la definicién de sistemas P empleadas por las
aplicaciones existentes son las siguientes:

= Definicién del sistema P dentro del c6digo fuente.
= Definicién del sistema P mediante interfaces de usuario.

» Definicion del sistema P mediante ficheros externos.

Un fichero es un conjunto de bits que codifica algtin tipo de informacién y
se encuentra almacenado en un dispositivo periférico de almacenamiento como,
por ejemplo, un disco duro, un pen-drive o un CD-ROM, DVD, etc. Dependiendo
de la forma en que se codifique la informacién, los ficheros se pueden clasificar
en ficheros de texto y ficheros binarios.

En los ficheros de texto la informacién se almacena mediante secuencias de
caracteres codificados segtin un cédigo determinado. Por ejemplo, ASCII es un
cédigo de caracteres de 7 bits + 1 bit de control basado en el alfabeto latino, el es-
tandar ISO-8859-1 es una extensién que utiliza 8 bits para proporcionar caracteres
adicionales usados en idiomas distintos al inglés, como es el espafiol. En este tipo
de ficheros, cada byte (secuencia de 8 bits) representa un cardcter y, debido a esta
codificacioén, suelen ser eficaces a la hora de guardar textos, sin olvidar el hecho
de que existan muchos y variados programas informaticos para su edicién.

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

Es necesario establecer un formato de fichero para dar significado a las se-
cuencias almacenadas con independencia de cémo se guarde la informacién. Es
decir, hay que determinar la codificacién de la informacién en el fichero.

Por ejemplo, unos formatos de fichero de texto muy utilizados son los que
codifican la informacién segtin algtin lenguaje basado en XML (eXtensible Markup
Language). XML es un metalenguaje extensible de etiquetas que permite definir
la gramatica de lenguajes especificos. Por lo tanto XML no es un lenguaje en par-
ticular, sino més bien una manera de definir lenguajes para diferentes necesi-
dades, pudiendo usar programas de edicién de XML o edicién de texto para ed-
itarlos. Un caso concreto de un lenguaje basado en XML es SBML (Systems Biol-
ogy Markup Language) que es empleado para representar modelos de procesos
biolégicos.

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

= Es una solucién de poco acoplamiento: la definiciéon de un sistema P a través
de ficheros puede ser utilizada por diferentes aplicaciones informaticas, in-
dependientemente de la plataforma utilizada o el lenguaje de programacién
en el que fueron desarrolladas. El tinico requisito es conocer el formato con
el cual se codifica el sistema P.

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

= Es una solucién con buena usabilidad: en la mayoria de los casos, es posible
implementar interfaces de usuario para editar, guardar y cargar los ficheros
con los cuales se definen los sistemas P a simular. De esta manera, se imple-
menta una solucién mixta entre la utilizaciéon de ficheros y la aplicacién de
interfaces de usuario, posibilitando disfrutar de las ventajas de usabilidad
de estos dltimos.

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

En cualquier caso, la facilidad de aprendizaje del formato de codificacién
empleado serd un factor determinante para conseguir una buena usabili-
dad.

La mayoria de las aplicaciones informéticas usadas en Computacién con Mem-
branas son simuladores que comparten una serie de elementos en comun y, por
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tanto, sus programadores han tenido que enfrentarse a problemas comunes de
disefio, tales como

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

= Mecanismos para procesar las computaciones simuladas y presentar los
datos relevantes al usuario.

Habitualmente, cada simulador aporta soluciones especificas a estos proble-
mas, lo cual provoca una escasa reutilizacion de cédigo y dificulta la adaptacion
de los usuarios a diferentes entornos de software.

En este capitulo se proponen soluciones generales a estos problemas de disefio,
con la intencién de facilitar el desarrollo de futuras aplicaciones y su utilizacién
por parte de los usuarios.

En la primera seccién se presenta un lenguaje de programacién, que denom-
inamos P-Lingua, como mecanismo estdndar para la definicién de sistemas P
en ficheros de texto. De esta manera, se pueden reutilizar esos mismos ficheros
en diferentes aplicaciones informaticas, mejorando el tiempo de adaptacién del
usuario a una nueva aplicacién, asi como el coste de desarrollo de nuevos simu-
ladores.

IP3 EL LENGUAJE DE LA CELULA: P-LINGUA

la definicion de sistemas P mediante ficheros de texto es una buena soluciéon
que proporciona

= bajo acoplamiento, ya que la especificacion en ficheros de texto es indepen-
diente del programa que los gestiona;

= reutilizacién, debido a que una misma definicién de un sistema P puede ser
utilizada por diferentes aplicaciones; y

= usabilidad, gracias a la diversidad de programas de edicién de texto exis-
tentes.

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

En esta memoria se presenta un lenguaje de programacién, P-Lingua, como
estdndar para la codificacién de sistemas P en ficheros de texto. De esta manera,
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se pueden reutilizar los mismos ficheros de texto que definen sistemas P en difer-
entes aplicaciones informaticas, mejorando el tiempo de adaptacién del usuario
a una nueva aplicacién y, mediante el desarrollo de bibliotecas de programacién
que procesen el formato estdndar, se consigue mejorar el coste de desarrollo de
nuevos simuladores.

La comunidad cientifica en Computacién celular con Membranas estd forma-
da por un grupo heterogéneo de investigadores, desde matematicos e informaticos
hasta bi6logos, ingenieros, fisicos y ecélogos. Este grupo interdisciplinar com-
parte el lenguaje cientifico en el que se especifica los sistemas P y, por tanto, se
hace necesario el desarrollo de un estandar orientado a esta comunidad que de-
beria tener ciertas similitudes con el lenguaje utilizado tradicionalmente para es-
pecificar sistemas P. De esta manera, se reduciria la dificultad de aprendizaje y
se mejoraria la usabilidad, permitiendo a los usuarios escribir en un lenguaje que
les resulte familiar, dentro de las limitaciones inherentes a escribir en texto plano.

Por otra parte, la existencia de elementos comunes en soluciones propuestas a
diferentes problemas numéricos NP-completos utilizando familias de sistemas P
reconocedores con membranas activas ha permitido realizar una primera aprox-
imacion al desarrollo de un lenguaje de programacién celular basado en subruti-
nas o médulos [6]. La especificacion de sistemas P de manera modular presenta
una serie de ventajas tales como la mejor comprensién de los programas escritos,
la elegancia de cédigo y la estructuracién en médulos funcionales que se cor-
responden con secciones o conjuntos de reglas que se pueden utilizar repetidas
veces en el la ejecucién del programa.

El lenguaje de programaciéon P-Lingua permite definir sistemas P pertene-
cientes a diferentes modelos o variantes de manera sencilla, pues su sintaxis
estd basada en la notacién cientifica usada por los investigadores: por una parte,
paramétrica, permitiendo definir familias de sistemas P mediante el uso de indices
y pardmetros; y por otra, modular, atendiendo a las ideas expuestas en [6].

Finalmente, los programas escritos en P-Lingua pueden servir de entrada para
diversas aplicaciones informéticas o, mediante el uso de compiladores, pueden
ser traducidos a otros formatos de especificacién, aportando interoperabilidad
entre simuladores, tal como se ilustra en la Figura 2.

2.1 Sintaxis del lenguaje P-Lingua

La sintaxis de P-Lingua es suficientemente amplia como para definir una gran
variedad de tipos/modelos/variantes de sistemas P. Sin embargo, al principio de
cada fichero P-Lingua se debe especificar el modelo de sistemas P que se esta uti-
lizando, de tal manera que el compilador puede detectar errores semdnticos (des-
de el punto de vista de la programacién) cuando el sistema P escrito no satisface
las restricciones del modelo especificado.

En la actualidad, en el marco de P-Lingua se pueden definir sistemas P perte-
necientes a los siguientes modelos:
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Fich
)1(01\;{0 |::> Simulador
-

Archivo Fichero |::> .
q - Simulador
|::> |::> Compilador| |::> binario
- —

Otros

formatos Simulador

\/ SN
~
Entrada
(input)

FIGURA 2: Interoperabilidad utilizando P-Lingua

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

¢ Sistemas P de transicion.
e Sistemas P symport/antiport.
¢ Sistemas P con membranas activas y reglas de division.

¢ Sistemas P con membranas activas y reglas de creacién.
= Sistemas P que trabajan a modo tejido (tissue-like):

¢ Sistemas P de tejido con reglas symport/antiport y reglas de division.
¢ Sistemas P probabilisticos multientorno (PDP systems).

e Simple kernel P systems.
= Sistemas P que trabajan a modo de neuronas (spiking neural P systems):
* SN P systems con divisién de neuronas y budding.

Ampliar el lenguaje para soportar mas modelos es uno de los retos perma-
nentes en los que trabaja actualmente la comunidad de investigadores en Com-
putacién con Membranas.

A continuacién se presenta la sintaxis de P-Lingua. Los detalles mds especifi-
cos aparecen en un apéndice, para no sobrecargar demasiado la lectura de esta
unidad.

2.0.1. Objetos

Los objetos del alfabeto de un sistema P se escriben usando letras o palabras
(concretamente, usando identificadores vilidos, ver el apéndice para mds detalles),
estando permitido incluir indices. Por ejemplo, x; 2,41 y Yes se escriben en P-
Lingua como x{i, 2+«n+1} y Yes respectivamente.

La multiplicidad de un objeto se representa usando el operador . Por ejemp-
lo, si queremos representar 2n+-1 copias del objeto z; escribiremos x{i}* (2+n+1).
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2.0.2. Especificacién del modelo utilizado

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

2.0.3. Definicion de la estructura inicial de membranas

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

@mu = expr;

donde expr es una secuencia de corchetes representando la estructura de mem-
branas, incluyendo algunos identificadores para especificar la etiqueta y la carga
eléctrica de cada membrana.

Ejemplos:

2.0.4. Definicion de las células iniciales de un sistema P de tejido

Cuando se define un sistema P de tejido (es decir, el fichero comienza por
@model<tissue_psystems>), en lugar de definir la estructura inicial de mem-
branas, basta con conocer el ntimero inicial de células en el sistema. La siguiente
sentencia cumple este proposito:

@mu = [[ ]'1 ...[ 17ql"0;
Por ejemplo, para un sistema P de tejido con 2 células:

@mu = [[ ]"1 [ ]"2]'0;

2.0.5. Definicién de multiconjuntos

La siguiente sentencia define el multiconjunto inicial asociado a la membrana
etiquetada label.

@ms (label) = multiset_of_objects;
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donde label es una etiqueta de membrana y multiset_of_objects es un
multiconjunto de objetos separados por comas, pudiendo indicar la multiplici-
dad de los objetos con el operador . El cardcter # se usa para representar el
multiconjunto vacio. Con esta sentencia, todas las membranas etiquetadas con
label reciben el multiconjunto inicial.

Por ejemplo: @ms (2) = alx10,b;

En sistemas P de tejido, la etiqueta del entorno puede ser utilizada para definir
el alfabeto del entorno, cuyos elementos son procesados como si tuvieran multi-
plicidad infinita (sin necesidad de afiadir ningtin simbolo adicional).

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

2.0.6. Definicion de reglas

Como se ha mencionado previamente, cada modelo de sistemas P permite sélo
unos tipos de reglas. A continuacién se repasan los diferentes tipos de reglas de
cada modelo mostrando ejemplos de como escribirlas de acuerdo a la sintaxis de
P-Lingua.

@model<membrane division>

1. Una regla de evolucién del tipo [a — o] (con a € {+,—,0}) se puede
representar como sigue: «[a —-->v]’h;

2. Una regla de comunicacién (send-in) del tipo a[]f — [b}g se puede repre-

sentar como sigue: ac[]’h —--> [b]"h;

3. Andlogamente, para una regla de comunicacién (send-out) del tipo [a]} —
b[]Z’ podriamos escribir: a[a]’h -->bB[]’h;

4. Una regla de divisién del tipo [a |} — [b]g[cm se puede representar como

sigue:a[al’h ——> B [b]’h~vy[c]’'h;
5. Una regla de disolucién del tipo [a]f — b se puede representar como sigue:
alal’h ——>b;
donde a, b y ¢ son objetos; v es un multiconjunto de objetos; h es una etiqueta; y
a'y 3 son identificadores de cargas eléctricas.
@model<membrane_creation>

1. Las reglas de los tipos 1, 2, 3 y 5 del apartado anterior se escriben con el
mismo formato.

2. Una regla de creacién de membranas del tipo [a]f — [[b]ﬁl}% se puede re-

presentar como sigue: a[a]l’h —-—>a[B[b]’h1]"h;

donde @ y b son objetos; h y h; son etiquetas de membranas; y o y  son identifi-
cadores de cargas eléctricas.

@model<transition_ psystem>
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1. Las reglas del tipo [u — Vs Wouts Wiiny, ) - - Wh(in,, )|n pueden ser escritas
de la siguiente forma:
fu [1"hy ... []1"hu]1"h ——>w[v [wi1]’h; ...[w,]"h,]"h;

donde u, v, w, uy,v1,ws, . . ., w, son multiconjuntos de objetos; y h, h1, ..., h, son
etiquetas de membranas.

De manera opcional, se permite incluir el objeto especial @d en una membrana
de la parte derecha de cualquier regla con el fin de representar que la membrana
que lo contiene serd disuelta tras ejecutar la regla.

Los sistemas P de transicién permiten prioridad entre sus reglas, el orden de
prioridad se especifica en P-Lingua como una expresion numérica entre parénte-
sis a la izquierda de la regla, teniendo mayor prioridad aquellas que tienen menor
numero.

Algunos ejemplos:

- [a5c—> doutefinl Gino >\]0
[ax5,c [1'1 [172]1'0 -->dI[@d,e, [f]1'1 [g]l’2]1'0;

s V2 = cedy > b — 2y =
(1) [b*2 —->c,d]’1;
(2) [b -—>x,y1"1;

@model<probabilistic psystem>

1. La sintaxis de las reglas con probabilidad asociada es analoga a los casos
anteriores, pero afiadiendo la probabilidad al final de la sentencia. Concre-

tamente, una regla del tipo u[v]* = u;[v1]} se podria escribir como sigue:
ua[v]'h ——>uB[vyi]::p;

donde u, v, u1, v; son multiconjuntos de objetos; h es una etiqueta de membrana;
a'y B son identificadores de cargas eléctricas; y p es un niimero real comprendido
entre 0 y 1 que contiene la probabilidad de la regla asociada.

@model<tissue psystems>

1. El formato para definir reglas de comunicacién del tipo (h1,u/v, ha) se ex-
presa como sigue:

[ul"h; <==>[v]"hs

2. Se pueden escribir reglas de divisién del tipo [a], — [b]s[c]n de las siguien-
tes maneras:

m [a]l]’h ——>[b]’h [c]’'h
= [a]’h -—>[b] [c]
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donde h;, hy son etiquetas de células o la etiqueta del entorno, i es una etiqueta
de célula; u, v son multiconjuntos de objetos; y a, b, ¢ son objetos.

Algunos ejemplos:
n (1,b2¢/b3,0) = [b{2},c]1’1 <—=>[b{3}%2]1"0

m [A1]2 = [Bi1]2[Ci]e = [A{1}1"2 —-—>[B{1}] [c{1}]

2.2 Definicién en P-Lingua de un sistema P de transicién

La Figura 3 ilustra un sistema P de transicion que genera el conjunto {n? :
n > 1}, en la Tabla 1 se muestra una posible computacion.

1

2
3
af 4
a — ab’
a2 — b8 h g
f—= ff
L J
b —= b
b —= b(c,in,)
ff—w f >f—» abd

FIGURA 3: Un sistema P de transicién que genera el conjunto {n?:n > 1}

2.0.7. Definicién del sistema P en P-Lingua

En el c6digo que se presenta a continuacién se pueden observar las siguientes
caracteristicas sintacticas:

= Utilizacién de médulos y llamadas a médulos.

= Codificacion de la estructura inicial de membranas, reglas y multiconjuntos
iniciales de objetos.

= Utilizacién del simbolo especial @d para indicar que una membrana va a ser
disuelta.
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Paso Membrana 1 | Membrana 2 | Membrana 3 | Membrana 4
0 af
1 ab'f
2 ab'?f?
3 ab3 %
m ab' ™"
m-+1 b’('"ﬂ)f2er1 disuelta
m+2 L disuelta
(m+2)+1 pr1pm disuelta emtl
(m+2)+2 b disuelta e2m+1)
(m+2)+3 pmiig disuelta &3m+1)
(m+2)+m prLE2" disuelta emim+1)
2m+3 ab™ 1 disuelta disuelta elm+1)(m+1)

TABLA 1: Una posible computacién del sistema P

= Utilizacién de prioridades entre las reglas.

Téngase en cuenta que en P-Lingua, el objeto b’ se escribe bp, debido a que el

carécter ' (comilla simple) no es un caracter permitido para representar identifi-
cadores validos.

@model<transition>
def main ()
{
call n_cuadrados();
}
def n_cuadrados ()
{
@mu = [[[]1"3 [174]1"2]"1;
@ms (3) = a,f;
[a ——> a,bpl’3;
[a ——> Dbp,@d]’3;
[f ——> £%2]'3;
[bp —=> b]’2;
[b [174 ——> b [c]74]1'2;
(1) [f*2 ——> £ 1'2;
(2) [f -=-> a,@d]’2;

MOTORES DE SIMULACION DE SISTEMAS P

El nticleo de simulacién es la parte de la aplicacién que se encarga de simular
una o varias computaciones del sistema P definido.
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En este médulo, se parte del supuesto de que el sistema P definido no contiene
errores y es coherente con un determinado modelo. Para la consecucién de este
objetivo se delega en el médulo previo.

El nidcleo de simulacién ejecuta un determinado algoritmo de simulacién que
obtiene una o varias computaciones del sistema P simulado. En esta seccién se
realiza un anélisis y clasificacion de las estrategias usadas frecuentemente a la
hora de disefiar el ntcleo de simulacién.

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

= Secuencial: se ejecuta un algoritmo de simulacién que esta disefiado para
correr sobre una tinica CPU, habitualmente consiste en un bucle que selec-
ciona y ejecuta reglas en cada iteracion.

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

= Paralelo: existen determinadas plataformas totalmente paralelas, como es el
caso de los clusters de ordenadores, en donde cada ordenador conectado
corresponde a un nodo de ejecucién. Por otra parte, existe hardware parale-
lo que se puede programar utilizando determinados lenguajes especificos,
entre otros, las GPUs (Graphics Proccesor Units) o el hardware reconfig-
urable basado en FPGAs (Field Programmable Gate Arrays). En cualquier
caso, la programacién de hardware paralelo no es una tarea sencilla, ya que
es necesario conocer bien las restricciones de la arquitectura con el fin de
poder alcanzar, siempre que sea posible, un buen grado de paralelismo.

Segtn la diversidad de sistemas P que se pueden simular, el nticleo de simu-
lacién puede ser:

= Disefio para un sistema P concreto: se trata un simulador ad hoc. Esta solu-
cién suele ser empleada junto con la definicién del sistema P en el c6digo
fuente y, ademads, en aquellos casos en los que tinicamente interesa simular
un sistema P en particular. Se trata de una solucién poco flexible pero es la
mas sencilla y rdpida de realizar.

= Disefio para un modelo de sistemas P: esta solucién puede simular aquellos
sistemas P que sigan la semantica de un modelo determinado. En este caso,
el simulador recibe un sistema P definido por el médulo anterior y ejecuta la
simulacién de una o varias posibles computaciones siguiendo la seméantica
del modelo.
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= Disefio para varios modelos de sistemas P. Es posible encontrar puntos en
comtn entre diversos modelos; por ejemplo, el modelo de transicién y el
modelo symport/antiport sélo se diferencian en que el segundo es mas re-
strictivo en las reglas permitidas, pues s6lo se permiten reglas de comuni-
cacién con cooperacién dependiente en cierto sentido. No obstante, desde
el punto de vista de la simulacién se podria utilizar el mismo ntcleo de
simulacién.

En la biblioteca pLinguaCore implementa diferentes algoritmos de simulacién
secuenciales para los modelos soportados de sistemas P. Cada uno de estos algo-
ritmos permite reproducir paso a paso una de las posibles computaciones del
sistema P definido. En cada paso se almacena en memoria un objeto Java que
codifica la configuracién actual del sistema P. Segtin las necesidades del usuario,
es posible volver a configuraciones previas para permitir una simulacién interac-
tiva.

Debido a las similitudes entre algunos modelos, es posible usar algunos algo-
ritmos de simulacién para diferentes modelos. Es importante hacer destacar que
se supone que la definicién del sistema P esta libre de errores que puedan con-
ducir a una computacién incorrecta, debido a que el analizador de P-Lingua ha
comprobado los posibles errores de programacion.

n MECOSIM, UN ENTORNO VISUAL PARA LA SIMULACION

4.1 Presentacion de resultados al usuario

El nicleo de simulacién reproduce, paso a paso, una de las posibles computa-
ciones del sistema P definido, para lo cual se establecen estructuras de datos en la
memoria de la maquina para almacenar las sucesivas configuraciones alcanzadas.
Es posible almacenar todas las configuraciones por las que pasa el simulador, o
bien se puede optar por almacenar exclusivamente la dltima configuraciéon gen-
erada.

En cualquier caso, es necesario extraer informacién de estas configuraciones
con el fin de mostrarlas al usuario. La informacién mostrada dependera princi-
palmente de la finalidad del simulador.

= En el caso de los simuladores que fueron disefiados con motivos pedagdgi-
cos, serd interesante mostrar la maxima informacién posible: la estructura
de membranas, los multiconjuntos de objetos, las reglas ejecutadas en el
altimo paso de computacién simulado, etc. Esta informacién se podra pre-
sentar al usuario de varias maneras, siendo la utilizacién de interfaces grafi-
cas una de las mds apropiadas.
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FIGURA 4: Roles y usos de MeCoSim

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

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

4.2 MeCoSim

Como se ha comentado en el apartado de introduccién y objetivos, la filosofia
de MeCoSim lleva a una clara separaciéon de los posibles roles implicados en
el proceso de modelizacién y simulacién de un determinado fenémeno: desar-
rollador de software, disefiador de sistemas P y usuario final de una aplicacién
de simulacién. ;Qué proporciona el software MeCoSim dentro de este esquema?
Podemos verlo ilustrado mediante el diagrama de casos de uso de la Figura 4.

Como se ilustra en la figura, el desarrollador de software desarrolla y libera
versiones de MeCoSim y/o sus plugins, de forma que tales versiones queden a
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disposicién de cualesquiera disefiadores de sistemas P y usuarios finales poten-
ciales.

El disefiador de sistemas P parte de la existencia de MeCoSim y sus plug-
ins. A partir de su funcionalidad general define una aplicacién de simulacién
personalizada, adaptada al problema particular. Mediante esta aplicacion, puede
llevar a cabo la depuracién del modelo y el andlisis del sistema P correspondi-
ente. Personalizar aplicaciones de simulacién no requiere conocimientos de pro-
gramacion, sino de sistemas P y sus computaciones y simulaciones, de ahi que lo
lleve a cabo el disefiador.

El usuario final, por su parte, emplea la aplicacion de simulacién a medida
basada en MeCoSim, proporcionada por el disefiador (con el que interacttia, in-
dicdndole a éste las entradas y salidas que necesita), y estudia instancias de la
solucién proporcionada al problema en cuestion.

Partiendo de los roles y usos resumidos en el esquema anterior, podemos citar
algunas de las funcionalidades principales de MeCoSim:

= Entorno general para la simulacién de modelos basados en sistemas P. Este
entorno se apoya en el framework de pLinguaCore, de modo que la apli-
cacién de simulacién por defecto, General, permite seleccionar un archivo
de modelo escrito en P-Lingua, un .pli, y realizar depuracién o simulacién.
Este entorno proporciona capacidades para la edicién del archivo de mo-
delo, asi como para la visualizacién de la estructura de membranas o los
multiconjuntos presentes en las distintas regiones, entre otras cosas.

= Mecanismo de definicién de aplicaciones de simulacién. Estas aplicaciones
constan de:

* Una estructura u organizacion jerdrquica determinada por el usuario
disefiador a través de un archivo de configuracién en formato .xIs (Ex-
cel, Calc).

* Una definicién de entradas y salidas. La principal representacién de las
entradas y salidas es en forma de tablas de entrada, aceptando la intro-
duccién de datos por parte del usuario; y de tablas de salida, mostran-
do informacién obtenida de las computaciones.

* Salidas graficas, proporcionando una definicién de los campos sobre
los que generar las gréficas; requiere la definicién de una tabla de sal-
ida asociada a la grafica, junto con la especificacién de los roles que
cumplen los distintos datos a la hora de componer las graficas (cate-
goria, subcategoria, serie, dato) y el establecimiento del tipo de grafico
(lineas, barras, columnas apiladas o tarta). Ademas, se pueden obtener
salidas multiples, compuestas por una lista de valores indicando cat-
egorias, de forma que al pulsar sobre cada valor para la categoria se
muestre el grafico adecuado, en lugar de mostrar toda la informacién
junta, lo que en ocasiones puede resultar menos informativo. Estos son
los casos de los graficos de lineas y de barras multiples.
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Simulacion Entorno Etiqueta Membrana Objeto Multiplicidad

FIGURA 5: Salidas - Datos de partida

Junto con la disposicién/organizacién en pestarias, las tablas y los grafi-
cos, componentes basicos de la aplicacién personalizada en cuanto a
su interfaz, se deben definir las dos cuestiones fundamentales que se
ilustran en los siguientes items.

* Pardmetros: datos del modelo que van a variar segtin la instancia conc-
reta a tratar. Los usuarios van a proporcionar los datos mediante las
tablas de entrada ya mencionadas, pero es necesario definir de algtin
modo como generar los parametros del modelo a partir de dichas tablas.
Asi, un parametro podria proceder directamente de una tabla, pero
también puede venir derivado de una operacién a partir de las tablas
de entrada. Para ello se define todo un lenguaje de generacién de paramet-
ros.

e Salidas: antes de obtener las tablas y gréficos de salida, tendremos que
indicar qué datos son los que se mostraran. Estos datos partirdn funda-
mentalmente de datos de la computacién, de distintas configuraciones,
poniendo el foco en los objetos que nos interesen dentro de las config-
uraciones. El conjunto de datos de partida es del tipo que aparece en
la Figura 5.

Durante la simulacién, todas las configuraciones se almacenan segtin
este esquema en una base de datos (generalmente de tipo on-memory,
para minimizar el acceso a disco en la medida de lo posible). Asf, la
definicién de las salidas consiste en la seleccién de informacién so-
bre lo almacenado, posiblemente incorporando pardmetros de entra-
da o datos derivados teniendo en cuenta los mismos (por ejemplo,
podriamos tener un dato de simulacién correspondiente a una lar-
va de mejillén cebra con una determinada multiplicidad, y tener un
pardmetro con el volumen de un determinado compartimento, y estar
interesados en mostrar un dato de densidad de larvas haciendo uso de
los dos datos anteriores).

En consecuencia, se establece otro mecanismo para la seleccién, el fil-
trado y la agrupacién y ordenacién de los datos de salida a partir de
la computacién. Este mecanismo permite la anidacién de salidas par-
tiendo de otras salidas previamente definidas. Finalmente, el resultado
de aplicar este mecanismo conllevara la generacion y ejecucion de una
consulta SQL contra la base de datos.
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UNA PROPUESTA METODOLOGICA PARA LA MODELIZACION Y
SIMULACION

A partir de la infraestructura proporcionada por P-Lingua y MeCoSim, se ha
venido desarrollando una metodologia de trabajo para la resolucién de proble-
mas tanto de la vida real como de literatura, interesantes bien desde un punto de
vista tedrico, computacional o de una indole maés préctica, aplicado a algtin prob-
lema de interés. En este sentido, se introdujo en [10] un primer esbozo de esta
metodologia para la simulacién de modelos, extraccién de propiedades y veri-
ficacién de sistemas P, extendida posteriormente en [11]. A continuacién se de-
scriben los aspectos principales de esta metodologia, apoyada en las herramien-
tas proporcionadas por P-Lingua y MeCoSim, que provee de un entorno de sim-
ulacién que facilita la integracion de las distintas funcionalidades involucradas
en el proceso:

= Modelizacién: a partir del estudio del problema a tratar, se lleva a cabo el
proceso de abstraccion para capturar los datos relevantes para el fenémeno
de interés, hasta disefiar un modelo basado en sistemas P que responda a
las cuestiones planteadas en dicho estudio, incluyendo los procesos y datos
necesarios. Algunos de los principales pasos involucrados en esta labor, en
este caso en el &mbito de la variante conocida como Population Dynamics
P systems (PDP systems), se encuentran en el protocolo establecido en [2].

Una vez se dispone del modelo sobre un determinado fenémeno, este puede
ser traducido al lenguaje P-Lingua [4] y almacenarse como archivo con ex-
tension .pli. Introduciendo en el mismo archivo los valores concretos de los
parametros para un escenario, el modelo estaria listo para trabajar con pLin-
guaCore o MeCoSim[12].

= Simulacién: el modelo anterior puede ser simulado mediante el framework
de P-Lingua, o bien de forma gréfica desde MeCoSim, que delega en pLin-
guaCore el proceso de simulacién. Los modelos de sistemas P soportados
dentro del alcance de pLinguaCore incluyen diversas variantes de sistemas
P de tipo Cell-Like, Tissue-Like, Spiking o Simple kernel, pudiendo encon-
trar un desglose completo en la pagina de P-Lingua[15]. Asi, cuando se car-
ga un modelo, segtin la variante de sistemas P a la que pertenezca el modelo
tendremos una serie de posible simuladores asociados al mismo, de modo
que podamos seleccionarlo mediante la interfaz de MeCoSim, como vemos
en la Figura 6.

= Parametrizacién: el mecanismo de personalizacién de MeCoSim nos per-
mite definir tablas de entrada para que el usuario pueda introducir datos
especificos de cada escenario particular y se generen a partir de ellos los
pardmetros que complementen el modelo para su simulacién, en lugar de
estar éstos fijados en los archivos de modelo. De esta forma, podemos disefiar
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FIGURA 6: Simuladores asociados a un modelo

un tdnico modelo para toda una familia de sistemas P incluyendo un impor-
tante nimero de pardmetros, de forma que las distintas instancias del prob-
lema, los distintos escenarios, den lugar a un sistema P distinto al simular.

= Depuracién: MeCoSim incluye un mecanismo, heredado de los simuladores
de la familia Ecosim 1.0, generalizado y extendido, para llevar a cabo la
depuracion de los modelos de sistemas P. Dentro de las funcionalidades de
depuracion, tenemos la posibilidad de establecer el modelo (SetModel) si
no se ha hecho previamente, inicializar el modelo (I/nit M odel) para validar
su correccién, mostrando en su caso los errores (pestafia Errors) y avisos
(pestafia Warnings) detectados; si el modelo y sus pardmetros instanciados
a partir de las entradas son vélidos se mostraran los valores de los pardmet-
ros generados y las reglas detectadas en la pestafia ParsingInfo, entonces
podremos proceder a hacer uso de las funcionalidades de simular un pa-
so (Step) o un namero determinado de pasos (Runsteps), mostrando todos
los datos de las sucesivas configuraciones en la pestafia SimulationInfo.
Podemos ver el aspecto de estas funcionalidades en la Figura 7.

La depuracién de los modelos nos permite ir detectando posibles errores en
el modelo o los pardmetros, segtin las restricciones sintdcticas y semanticas
del modelo y los valores de los parametros segtin el escenario.

= Visualizacion y anélisis de datos:

* Definicién de salidas personalizadas y post-procesadas: los simuladores
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FIGURA 7: Depuracién de un modelo

basados en P-Lingua muestran todas las configuraciones y aplicaciones
de reglas durante la computacién, tanto ejecutando externamente co-
mo dentro del modo de depuracién de MeCoSim. Para complementar
esta informacién “plana”, como hemos visto, el mecanismo de defini-
cién de salidas de MeCoSim nos permite mostrar informacién especifi-
ca en forma de tablas o gréficos. Esto nos da una mayor bateria de fun-
cionalidades de visualizacién de la parte de la informacién en la que
estemos interesados. Ademds, nos permite mostrar salidas procesadas,
aplicando algiin post-procesamiento a los datos de las configuraciones,
y mediante técnicas de filtrado y agrupacién nos permite un mayor
andlisis sobre los datos obtenidos como resultado de las simulaciones.
Estas herramientas estdn pensadas tanto para aportar la informacién
al disefiador de sistemas P como para el propio usuario final de la apli-
cacién basada en MeCoSim, interesado en el dominio de su problema
y no propiamente en la forma de alcanzar los resultados a través de los
sistemas P.

* Visualizacién avanzada de las estructuras y elementos propios de las
configuraciones de los sistemas P: los plugins basicos de MeCoSim nos
proporcionan ventanas de visualizacién orientadas al disefiador, para
explorar el sistema P que estd siendo simulado o depurado; entre es-
tas ventanas, con estilo visual de arbol de directorios, se incluyen un
visualizador del alfabeto (Figura 8, izquierda), otro de la estructura de
membranas (Figura 8, derecha) y otro de los multiconjuntos incluidos
en cada membrana (Figura 9).

* Visualizacién de grafos: ademads de las estructuras anteriores, se ha de-
sarrollado un plugin adicional que permite definir en MeCoSim paramet-
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S{1,1} 1 -- <<membrane>> <env: 102; label: 1; id: 1>
5{1,2} 103 -- <<environment> > <env: 103; label: 103; id: 103>
5{1,3} 0 -- <<membrane>> <env: 103; label: 0; id: 0=
1.4} 1 -- <<membrane>> <env: 103; label: 1; id: 1>
51.5}
51,6}
517}
521}
52,2}
523}
24} ﬂ

FIGURA 8: Visualizadores de alfabeto (izquierda) y estructura de membranas (derecha)

Multisets X

Environments structure (This membrane has no objects inside) -
101 -- <<envirenment>> <env: 101; label: 101; id: 101> (This membrane has no objects inside)
0 -- <<membrane>> <env: 101; label: 0; id: 0> (This membrane has no objects inside)

1 -- <<membrane>> <env: 101; label: 1; id: 1>
Multiset of objects
102 -- < <envirenment> > <env: 102; label: 102; id: 102> (This membrane has no ohjects inside)
0 -- <<membrane> > <env: 102; label: 0; id: 0> (This membrane has no objects inside)
1 -- <<membrane>> <env: 102; label: 1; id: 1>
Multiset of objects
¥11,0}*1
{31,011
#4101*1
61,011
710171
X{91,0}*1
X{101,0}*1

X{11,1,01*1 ]

EEENAET]

FIGURA 9: Visualizador de los multiconjuntos de cada membrana

ros (a partir de las entradas del usuario o de las tablas de salida de la
computacién) que acttien como vértices o aristas de grafos. Un ejemplo
de ello serian los graficos de la Figura 10.

Mediante el mecanismo de definiciéon de pardmetros de MeCoSim pode-
mos establecer pardmetros para el nimero de vértices (por defecto n),
nuamero de aristas (por defecto ne) y aristas especificas del grafo (por
defecto ek, 1 para el primer nodo de la arista &, ek, 2 para el segundo).
Con esto, el plugin para visualizacién de grafos podra mostrar el grafo
asociado a los pardmetros generados. Es posible emplear otros nom-
bres de pardmetros, en cuyo caso a la hora de visualizar habrd que
seleccionar el nombre del pardametro correspondiente a cada uno de
estos roles.
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FIGURA 10: Plugin para la visualizacién de grafos

Con esta informacién podremos visualizar un grafo mediante paramet-
ros, fundamentalmente generados a partir de la informacién de tablas
de entrada a partir de un niimero de vértices mas lista de aristas o
tnicamente a partir de la lista de aristas (numéricas o textuales). Pode-
mos ver las opciones disponibles en la Figura 11.

| Generate numeric graph from vertices number and list of edges |

Generate numeric graph from vertices number and list of edges
Generate numeric graph from list of edges

Generate text graph from list of edges

Generate tree of graphs

FIGURA 11: GraphsPlugin - Generation options

La ultima de las opciones, “Generate tree of graphs”, permite la visu-
alizacién de una interfaz conteniendo una estructura de arbol de dos
niveles, de forma que cada hoja del arbol presente un grafo. Su origen
fue la necesidad de visualizar para cada paso de computacién y cada
membrana, el grafo codificado por determinados objetos dentro de la
membrana. Esto fue llevado a cabo mediante parametros versinfok, 1
para cada nodo k de cada grafo, con [ entre 1 y 3, indicando en 1 el
valor para el primer nivel del drbol, en 2 el valor para el segundo nivel
y en 3 el valor/la informacién del nodo en cuestién para el grafo deter-
minado por 1y 2. Asi, para cada grafo se representara cada uno de los
nodos segiin los datos en versin fo, incluyendo las aristas que puedan
existir en el grafo original descrito por los pardametros descritos anteri-
ormente. Podemos ver dos ejemplos de este tipo de visualizaciones de
arboles de grafos en la Figura 12.

Ademads, de existir pardmetros de tipo versAttr, éstos incluirdn infor-
macién adicional acerca de los nodos. Esta informacién adicional o
meta-informacién sobre los nodos puede incluir una descripcion tex-
tual para el nodo, que complemente al posible identificador numéri-
co del nodo. Esta prevista la inclusién de nuevos tratamientos sobre
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B Graphs Viewer _'C x [ B Graphs Viewer SO

Graphs per membrane
0

0
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FIGURA 12: GraphsPlugin - Visualizacién de drboles de grafos

la meta-informacién. Légicamente, este tipo de pardmetros versinfo
y versAttr no tienen por qué llamarse asi, pueden definirse otros y
establecer su rol a través de las opciones seleccionables, como se co-
mento anteriormente.

= Extraccién de propiedades invariantes: la combinacién de las capacidades

de obtencién de salidas personalizadas de MeCoSim, junto con el plugin
desarrollado para la extraccion de propiedades mediante la herramienta
Daikon (ver [3, 14]), permiten extraer posibles propiedades invariantes en
determinados elementos de los modelos disefiados. Este proceso esta de-
scrito en mayor detalle en [10].

Verificacién de propiedades: ademds de la posibilidad de extraer posibles
propiedades invariantes de los modelos, a través de salidas a medida a par-
tir de las computaciones/simulaciones, se ha llevado a cabo la integraciéon
con MeCoSim de herramientas para la verificacién formal de propiedades
sobre los modelos mediante técnicas de model checking. Para ello, se ha
colaborado en el desarrollo de un plugin, PromelaPlugin, que a partir del
modelo cargado en MeCoSim y el escenario concreto sobre el que simular,
permite generar un archivo en formato Promela correspondiente al mode-
lo. Este archivo puede ser modificado para incluir las propiedades a veri-
ficar, y mediante la accién correspondiente se puede lanzar la verificaciéon
a través de Spin Model checker [1, 7, 13]. Algunos detalles de este proceso
son comentados en [11], teniendo en cuenta las bases para la verificacién au-
tomatizada de sistemas P mediante Spin sentadas en [8, 9]. Podemos ver el
aspecto de la interfaz gréfica del plugin para generacién de c6digo Promela
y ejecucién con Spin en la Figura 13

Ademas del citado plugin, dado que el model checker Spin también pre-
senta capacidades de simulacién, se ha integrado en pLinguaCore un simu-
lador de una nueva variante de sistemas P, simple kernel P systems, que
lanza la simulacién a través de Spin.
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Fere s the standard output of the command:

FIGURA 13: Plugin para generacién de c6digo Promela y verificacion mediante Spin

I3 P SYSTEMS BY EXAMPLE (PBE)

A pesar de la alta carga tedrica que se ha podido ver en las unidades anteri-
ores y las secciones anteriores de esta misma unidad, la pretensién de este curso
no es otra que ser de indole practica, proporcionando un acercamiento muy rapi-
do a la modelizacién y simulacién en el &mbito de la computacién celular con
membranas, a través de una sistemadtica sencilla ilustrada con ejemplos, de modo
que todos presenten una estructura similar autocontenida, llevdandonos desde el
planteamiento del problema a su completa resolucién a través de la metodologia
descrita.

Esta pretension se ha traducido en lo que hemos denominado P systems By
Example, o de forma abreviada PBE, que trata de conducir paso a paso desde el
problema hasta la resolucién y los resultados. La estructura de cada ejemplo es la
siguiente:

= Nombre del ejemplo: un nombre descriptivo acerca del problema a abordar.

= Descripcién del problema: descripcién del escenario de interés, destacando
los elementos del fenémeno estudiado que nos parecen relevantes.

= Descripciéon del modelo: descripcion del sistema P que resuelve el proble-
ma.

= Instrucciones para la simulacion: descripcién de la aplicacion de simulacién
disefiada o empleada, junto con las instrucciones necesarias para su simu-
lacién.

= Resultados esperados: detalle de los resultados esperados, aspectos de in-
terés a visualizar y experimentar.
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