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Resumen

El Bilbao Crystallographic Server (BCS) aloja una base de datos de estructuras
moduladas (B-IncStrDB) que requiere como procedimiento de entrada la existencia
de un fichero en el formato estandar CIF. Asimismo el servidor incluye un conjunto
de programas que permiten el empleo de archivos CIF como archivo de entrada.
Sin embargo, la ausencia de un validador global y de un proceso de extraccién
parcial dnico de la informacién de los archivos CIF produce errores, reduciendo
la eficacia de estas herramientas. Por esta razon, el objeto del presente trabajo es
la creacién de una serie de programas escritos en lenguaje Python que utilizan el
médulo “iotbx.cif”, cuya integracion en el BCS solventaria los problemas existentes
actualmente. Ademas, se ha creado un diccionario local llamado “jana.dic” , que
incluye entradas provenientes del programa JANA (el programa maés utilizado para
el refinamiento de estructuras moduladas) atin no contempladas en los diccionarios
CIF oficiales, porque puede tener una gran utilidad en el B-IncStrDB al permitir
una validacién mas completa y cémoda de los ficheros de entrada.

Abstract

The Bilbao Crystallografic Server (BCS) hosts a database of modulated struc-
tures (B-IncStrDB) that requires as input procedure the existence of a file in the
standard format CIF. The server also includes a set of programs that allow the use
of CIF files as input file. However, the absence of a global validator and the lack
of an unique process of partial extraction of the information contained in the CIF
files produces errors, reducing the effectiveness of these tools. For this reason, the
object of this paper is the creation of a set of programs written in Python langua-
ge which use the “iotbx.cif” module, whose integration into the BCS would solve
the problems existed currently. Furthermore, a dictionary called “jana.dic” has been
created, which includes entries from the JANA program (the program most com-
monly used for refinement of modulated structures) still not included in the official
CIF dictionaries, because it can have great utility in the B-IncStrDB by allowing a
more complete and comfortable validation of input files.
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Nomenclatura

Acrénimos

ASCII

B-IncStrDB

BCS

cctbx

CIF

iotbx

STAR

American Standard Code for Information Interchange
Bilbao Incommensurate Crystal Structure Database
Bilbao Crystallographic Server

Computational Crystallography Toolbox
Crystallographic Information File (Framework)
Input/Output toolbox

Self-Defining Text Archive and Retrieval



1. Introduccion y Objetivos

El Bilbao Crystallographic Server fue creado en 1997 como un proyecto de los
Departamentos de Fisica de la Materia Condensada y Fisica Aplicada II de la Uni-
versidad del Pais Vasco. Este portal aloja bases de datos cristalograficas y programas
del campo de la teoria de grupos, de la cristalografia estructural y de las aplicaciones
de la fisica del estado sélido, todos ellos accesibles de manera gratuita a través de
la URL: http://www.cryst.ehu.es.

La web esta construida sobre un nicleo que aloja las bases de datos y contiene
diferentes capas. Estas capas estan divididas segin el campo de aplicacién de los
programas que contienen, y el diseno de los programas permite que se retroalimen-
ten, es decir, que empleen los resultados de otros programas. La estructura de las
capas que recogen los diferentes programas estd descrita en [9]. Ademds de las ba-
ses de datos invariables que recoge el BCS, éste también aloja una base de datos
de estructuras moduladas (B-IncStrDB), en la que los usuarios pueden consultar la
informacion cristalografica de las estructuras recogidas o aportar nuevas entradas.

La web estd en continuo desarrollo y mejora, por ello este Trabajo de Fin de Grado
tiene el objetivo de contribuir en pequena medida al desarrollo de los programas que
trabajan con archivos CIF, asi como a la mejora del B-IncStrDB para el que también
son una parte esencial.

Actualmente, las herramientas del BCS que trabajan con archivos CIF no realizan
un proceso de validacion global previo a cualquier célculo, lo que provoca errores y
una reduccion de su eficacia. Ademas, el hecho de que no se produzca una extraccion
parcial de la informacién, conduce a que los posibles errores en partes del CIF que
no son requeridas para el programa con el que estemos trabajando, nos impidan que
esta herramienta se ejecute.

Por lo tanto, el objetivo de este trabajo es la creacién de las herramientas necesa-
rias, para que cuando estas sean integradas e implementadas en el Bilbao Crystallo-
grafic Server, no se produzcan lo errores mencionados en los programas que emplean
archivos CIF de entrada ni en el B-IncStrDB. Para que estos errores no sucedan,
es necesario que estos programas realicen una validacién robusta, exhaustiva y la
misma para todos los componentes del BCS que trabajen con archivos CIF, ademas
de una extracciéon parcial de la informacién contenida en los mismos. El lenguaje em-
pleado para crear estos cédigos serd Python y el médulo “iotbx.cif” [6] y [7] servira
como pilar fundamental para su diseno.
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Es importante recalcar, que una parte fundamental para la obtencion de cédigos
realmente ttiles que pretenden ser integrados posteriormente con los cédigos exis-
tentes de los programas, es que estos cubran todas las necesidades de los mismos.
Por ello, aunque se cree un cédigo global para todos los programas, se deben parti-
cularizar las acciones llevadas a cabo para lograr cubrir las necesidades de cada uno
de los programas que se pretenden mejorar. Por este motivo, una parte fundamental
del proceso sera el analisis riguroso de los inputs que necesita cada programa del

BCS.



2. Desarrollo

El primer paso para poder desarrollar las herramientas necesarias para mejorar
el BCS, era conocer y asimilar los fundamentos teéricos bésicos y estudiar los dos
entornos en los que se emplearan los codigos, para determinar las necesidades que
se deben cubrir mediante las herramientas creadas para cada uno de ellos. Por ello,
el desarrollo esta dividido en dos partes. En la primera parte se presentan los con-
ceptos basicos descritos, y en la segunda, se realiza una descripcion de las partes del
moédulo “lotbx.cif” empleadas para la creacidon de los codigos, ademas de un anélisis
exhaustivo de los codigos creados y del diccionario “jana.dic”.

2.1. Conceptos fundamentales

En esta parte se realiza una descripcion de los conceptos basicos cuyo conoci-
miento previo es necesario para la creacion de las herramientas que mejoren el BCS.

2.1.1. CIF

La informacién cristalografica se trasmite y almacena a través del archivo llama-
do CIF, acrénimo de Crystallographic Information File. Este archivo fue establecido
por la Unién Internacional de Cristalografia como el mejor medio para conseguir la
trasmision y el almacenamiento de la informacién cristalogréafica. De este modo, se
facilita el intercambio de informacién entre laboratorios, investigadores y/o publica-
ciones, satisfaciendo la necesidad de establecer un archivo de trasmisién global.

"_d_;;_a__l__;:;;:_' data blodk Sintaxis dd archive STAR
_:e.ﬁ_Iength_a - B8.456 « data value
_EEH_?{;EEIE_E data name gore data file : Conjunto de data blocks. Los nombres
“cell_angle_alpha 20.0 de los blogues no se pueden repetr en
_cell angle_beta 90.0 un data file
cell angle_gamma g908.8

data file loop_

_space_group_IT_number

138

datablock : Conjunto de dara names y data values.
Cada data name aparece una unica vez

_atom_site_labal dataloop en un data block v el nombre del data
—“{“'—GJ{C—F“CE—* / block siempre comienza con data_
_atom_site_fract_y . .
“atom_site fract_z dataloop :Lista de data names. Debe estar precedido
-atom_site_occupancy porlapalabraloop_ y continuado poruna
_atom_site_B_iso_or_equiv . . <
Tatom_site_type_symbol lista de dataitems

5C B.588B888 B.08B8BBE B.258BE8B 1.0088B8 ©.2921408 Sc data name : Text Stn'_ng que debe COMEnzar por

K1 ©.793258 ©.206758 ©.000E08 1.000000 1.587032 K ] : . L,

K2  8.342660 ©.342660 0.BEE0EE 1.080088 2.479245 K data value : Text string que debe estar precedido por

Si  9.122308 ©.122308 ©.106858 1.000000 ©.242120 Si un data name quelo identifica

01 0.060860 ©.0BGOBO 0.259400 1.000000 1.452806 O W foat ctring. . .
02 0.116300 0.116300 0.000000 1.000000 1.579137 O text string: cadena de caracteres ubicado entre espados
F  ©.500800 ©.000000 ©0.900P00 1.000000 1.555450 F

en blanco, comillas simples, comillas dobles
0 pumio y comas

Figura 2.1: Sintaxis y terminologia del archivo STAR mostrado a traves de un ejemplo
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El archivo CIF esta basado en el archivo STAR, acrénimo de Self-Defining Text
Archive and Retrieval. El archivo STAR se caracteriza por estar escrito en texto
ASCII (por lo tanto los archivos CIF que incluyan caracteres no ASCII no serén
validos) y por contener un conjunto de “data blocks”. Cada “data block” contiene
un conjunto de “data values”. Cada “data value” estd determinado por un tnico
“data name” que debe aparecer previamente, y los “data values” pueden aparecer
en una lista mediante la estructura de ciclo identificada por la aparicion de la palabra
“loop_” antes del “data loop”. Para conocer mejor la terminologia y la sintaxis del
archivo STAR puede consultarse la Figura 2.1.

El archivo CIF posee una serie de restricciones respecto a la sintaxis del archivo
STAR que pueden ser consultadas en [4] y [5]. Por lo tanto, podriamos considerar
el archivo CIF como un subgrupo del archivo STAR, ya que se imponen una serie
de restricciones que compensan la perdida de generalidad, puesto que permiten la
simplificacion del software requerido para la creacién y utilizacién del archivo CIF.

2.1.2. Diccionarios

Los diccionarios CIF nos proporcionan una clasificacién formal de los conceptos
cristalograficos (“data names”) mediante la definicién estricta de cada uno de ellos,
como por ejemplo: el tipo de dato, las relaciones que cumple, si puede aparecer en una
lista, etc. De este modo estos diccionarios nos permiten realizar una validacion de los
archivos CIF desde el punto de vista sintactico, pero también desde la perspectiva
del 1éxico y de la validez de los valores (“data values”) contenidos. Para conocer la
estructura de un diccionario CIF puede consultarse la Figura 2.2 .

] cif_core.dic x

data_cell_angle_
loop_ _name '_cell_angle_alpha'
'_cell_angle_beta’
'_cell_angle_gamma’'

_category cell
_type numb
_type_conditions esd
_enumeration_range 0.0:180.0
_enumeration_default 90.0
_units deg
_units_detail 'degrees’'

definition

5 unit-cell angles of the reported structure in degrees.

The values of _refln_index_h, * k, * 1 must correspond to the
cell defined by these values and _cell_length_a, * b and *_c.
The values of _diffrn_refln_index_h, *_k, *_1 may not correspond
to these values if a cell transformation took place following
the measurement of the diffraction intensities. See also
_diffrn_reflns_transf_matrix_.

H

data_cell_formula_units_zZ

_name '_cell_formula_units_zZ'
_category cell

_type numb
_enumeration_range 1=

_definition
- The number of the formula units in the unit cell as specified
by _chemical_formula_structural, _chemical_formula_moiety or
_chemical_formula_sum.

Figura 2.2: Extracto del diccionario “cif_core.dic”
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El primer diccionario que se cre6 fue el llamado “cif_core.dic” y a partir de ese
momento se fueron creando nuevos diccionarios complementarios que recogian los
“data names” especificos necesarios para estandarizar estrictamente la descripcién
estructural de un material.

Los diccionarios se definen mediante un lenguaje de definiciéon de diccionarios
(DDL) basado en la sintaxis CIF. Existen dos versiones de lenguaje de definicién del
diccionario cristalografico DDL (DDL1 y DDL2), que difieren en los atributos que
se graban y en la expresion de las relaciones entre los diferentes elementos de datos.
De hecho, el lenguaje DDL2 fue creado para abordar dos cuestiones que surgieron
durante el desarrollo de un diccionario CIF para la terminologia de la cristalografia
macromolecular: la necesidad de describir con precisién la naturaleza jerarquica de
la estructura macromolecular y las caracteristicas estructurales asociadas, y para
poder codificar las definiciones del diccionario de una de manera que permita una
validacién mediante software mas detallada. Para profundizar en las caracteristicas
de cada uno de los lenguajes DDL constiltese la referencia [4].

Dictionary name Description

Core CIF dictionary (cif core.dic) Fue el primer diccionario creado. Cubre las necesidades de los parametros correspondien-
tes a pequenas moléculas cristalinas simples y cristales inorganicos

Restraints dictionary (cif_core_- Incluye parametros que describen las restricciones aplicadas en el refinamiento de minimos
restraints.dic) cuadrados de estructuras cristalinas

Electron density CIF dictionary Incluye parametros que describen los resultados de los estudios de densidad electrénica
(cif rho.dic)

Powder CIF dictionary (cif - Incluye parametros que estan relacionados con la difraccion de polvo
pd.dic)

Modulated structures CIF dic-  Incluye parametros que describen las estructuras moduladas
tionary (cif ms.dic)

Twinning dictionary (cif_twin-  Incluye parametros utilizados para describir la estructura de un cristal polidominio
ning.dic)

Figura 2.3: Descripcion de los diccionarios DDL1 existentes a dia de hoy

En el caso de los programas que trabajan con archivos CIF del BCS, teniendo en
cuenta los datos cristalograficos que emplean (de los cuales se hard un anélisis en la
préxima seccién), el diccionario “cif_core.dic” recopila todos estos “data names” y
no se necesita ningtn diccionario adicional. Sin embargo, en el caso del B-IncStrDB
los archivos CIF de las estructuras moduladas que vamos a emplear recogen un
abanico mas amplio de “data names”, lo que obliga a la necesidad de emplear varios
diccionarios para realizar una validacion lo mas precisa posible. Teniendo en cuenta
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los “data names” que se emplean para describir estas estructuras, se realizara una
validacién que incluya todos los diccionarios DDL1 existentes actualmente, junto
con el diccionario “jana.dic” mencionado previamente. Para conocer el campo de la
cristalografia que abarca cada uno de estos diccionarios puede consultarse el resumen
incluido en la Figura 2.3.

Para finalizar, todos los diccionarios que existen actualmente y en todas las ver-
siones creadas se pueden descargar directamente en ftp://ftp.iucr.org/pub/cifdics/
Ademas la pagina web de la Unién Internacional de Cristalografia también ofrece
todos estos diccionarios en 3 modos, para facilitar su lectura: ASCII, HTML y PDF
accesibles en http://www.iucr.org/resources/cif/dictionaries

2.1.3. Programas del BCS

El BCS ofrece un conjunto de programas ttiles en diversos campos relacionados
con la Cristalografia y algunos de ellos ofrecen el uso del archivo CIF como input.

El BCS incluye 14 programas (ver Tabla 2.1) que trabajan con archivos CIF, y
ademas de esta opcion de input, también permiten que la informacién de la estructu-
ra que queramos emplear sea dada mediante el formato de texto BCS. Este formato,
es el formato estandar utilizado por todas las herramientas del servidor. Contiene
el grupo espacial, los parametros de red y las posiciones atomicas correspondientes
a la unidad asimétrica. Se supone que esta informacién estd dada en la configu-
racién estandar. Para visualizar las dos opciones que ofrecen los programas puede
consultarse la Figura 2.4 y la Figura 2.5.

Formulae

Sl e _Seleccionar archive | Ningun archivo seleccionade
fin CIF format] HINT: [ The option for a given filename is preferential ]
HINT: [ ATOM ] [ ID ][ WP ] [X] [Y] [Z] [OCC] [Biso] [SCAT]

Figura 2.4: Primera opcién de input que ofrecen los programas analizados del BCS. El usuario
debe elegir el o los archivos CIF (dependiendo del programa) que quiera emplear y que deben estar
alojados en su ordenador



Desarrollo 8

99
3.999 3.999% 4.02 %98 %0 %0
a

#[ ATOM ] [ ID ] [ WP ] [X] [¥] [Z] [0CC] [Biso] [SCAT]
Ba 1 - 0.P00P0A 0.GEGR00 0.9G0A60 1 @ Ba
Ti 2 - 9.500008 ©.500000 0.420000 1 © Ti
0 3 - 8.500800 0.560000 ©.83 1 86 0
0 4 - 0.500000 0.200000 ©.58 1 8 0

Initial Structure (LS)

Figura 2.5: Segunda opcién de input que ofrecen los programas analizados del BCS. El usuario
debe rellenar el cuadro que nos ofrece esta pagina, cambiando los datos que estan indicados como
ejemplo por los de la estructura que desee analizar.

Definicion de la terminologia empleada en el formato BCS:

atom type/ATOM= Simbolo quimico del 4tomo, ID=Ntmero de posicién del dtomo en la lista,
Numb.=Identificador numérico de un determinado tipo de &tomo, WP = Posiciones de Wyckoff,
X,Y,Z= Posiciones atomicas en coordenadas fraccionarias respecto a las longitudes de los ejes
de la celda unidad, OCC=Ocupacién (Fraccién de un tipo de dtomo presente en esa posicién),
Biso=Desplazamiento isotrépico atomico promedio , SCAT= Etiquetas para el calculo del factor
de scattering (en general el stmbolo quimico)

Algunos programas emplean un tnico CIF y otros emplean dos. Dentro de estos
ultimos, algunos comparan dos estructuras y otros emplean una estructura de baja
y alta simetria. Para conocer cuales son las necesidades correspondientes a cada uno
de los programas respecto a los archivos CIF de entrada puede consultarse la Tabla
2.1. Siguiendo lo recogido por esta tabla , los nuevos cédigos crearan el archivo CIF
que incluya los “data names” necesarios para el funcionamiento de cada programa
asi como un archivo de texto que incluya la informacién de la estructura en formato
BCS emulando lo que existe actualmente. Para crear los archivos CIF necesitaremos
una serie de parametros, y para el fichero de texto otros y algunos seran requeridos
por ambos. Sin embargo, no todos los pardmetros del formato BCS son necesarios
para el funcionamiento de los programas. En concreto las posiciones de Wyckoff
(WP), BISO y las etiquetas para el célculo del factor de scattering (SCAT) no son
necesarias. En el caso de no conocer las posiciones de Wyckoff basta con incluir —
en su lugar, y en el caso de BISO y de las etiquetas para el célculo del factor de
scattering, dejar un espacio en blanco.

Como se pretende crear una serie de herramientas que imiten con la méaxima
precisién posible la situacion inicial de los programas, el archivo de texto creado
clonara el formato de archivo BCS y por ello empleard el mismo criterio que el
formato BCS con los pardmetros citados. De igual modo, aunque los comentarios no
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intervienen en la ejecucion de los programas, se incluiran comentarios en aquellos
programas en los que actualmente en su ejemplo vengan incluidos comentarios. Para
visualizar de una forma esquematica y mas sencilla los pardmetros requeridos por
cada programa y el destino de uso de los mismos se ha creado la Tabla 2.1 que los
recoge.

High 9 Lattice # of

1 | & Low param.
. struct.

Cif | sym. Cifs (a,b,c,

Cifs a,Byy

indep. | ITA Atom X Comm. Atom ID | Numb. | Occ

label
atoms

&
N

=
a]

Biso

Scat

<
<
<

Amplimodes v

Pseudo

Dope

‘Whpassign

ANANANAN
<

Transtru

Setstru

Equivstru

<

Strconvert

ANANANANAYANANAN

Visualize

AN EASANAYANANANANANAN
NASAYAYANANAN
<

Compstru v

Structure
relations

<
<

<
<

Sam v

Twin
domains

A AN N AN AN AN AN AN AN AN RN AN

AN AN N AN AN AN AN AN AN AN AN ANAN

A AN BN AN AN AN AN AN AN AN AN AN AN

A AN N AN AN AN AN AN AN AN AN AN AN
<

A AN N AN AN AN AN AN AN AN AN EANAN

ANEANERNEAN

<

Raman
correlation v
space

<
<
<
<
<
<
<

Tabla 2.1: Recopilacién de los parametros requeridos por cada uno de los programas para la

creacion del archivo CIF y del archivo de texto. Cddigo de colores empleado:

B Numero de cifs requeridos y caracteristicas de los mismos

M Parametros incluidos tanto en el cif reducido como en el txt de la estructura inicial
Parametros incluidos sélo en el cif reducido

M Parametros incluidos sé6lo en el txt de la estructura inicial

** Descripcién de la términologia empleada en la tabla: ITA=Numero del grupo espacial
de las Tablas Internacionales de Cristalografia, Atom type= Simbolo quimico del atomo, x,y,z=
Posiciones atéomicas en coordenadas fraccionarias respecto a las longitudes de los ejes de la celda
unidad, Comm.=comentarios, Atom label= Etiqueta de la posicién atémica , ID=Ntumero de
posicién del atomo en la lista , Numb.=Identificador numérico de un determinado tipo de dtomo,
Occ=O0cupacién (Fraccién de un tipo de dtomo presente en esa posicién) , WP= Posiciones de
Wyckoff , Biso=Desplazamiento isotrépico atémico promedio , Scat= Etiquetas para el calculo
del factor de scattering (en general el simbolo quimico)

Actualmente tal y como estan construidos los programas del BCS que trabajan
con archivos CIF, en el caso de que haya mas de un “data block” siempre cogen
el ultimo. Esto es algo que claramente hay que solucionar, puesto que reduce su
eficacia y desaprovecha las caracteristicas que ofrecen estos programas. Ademads, en
el caso de que el CIF contenga errores, no nos indica cuales son exactamente lo que
dificulta la correccién de estos por el usuario.
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2.1.4. B-IncStrDB

El BCS aloja el Bilbao Incommensurate Crystal Structure Database (B-IncStrDB),
una base de datos de estructuras moduladas, que ademaés es el repositorio oficial de
la Unién Internacional de Cristalografia para este tipo de estructuras. Para acceder

a ella podemos hacerlo a través de la propia web del BCS o directamente mediante
la URL: http://webbdcristal.ehu.es/incstrdb/.

Dentro de las estructuras moduladas, las estructuras inconmensurables son ape-
riodicas, en las que los dtomos estan sometidos a una modulacién que impide que
pueda definirse una Red de Bravais. Para su descripcién se emplea una estructura
periédica de referencia, el/los vector/es de onda de modulacién y un conjunto de
funciones de modulacién atémica. En general, para establecer la simetria se emplean
los grupos superespaciales de acuerdo al formalismo del superespacio [12]. Este es el
motivo por el que se necesita la creacién de una base de datos especifica para ellas,
ya que no es posible incluirlas en las bases de datos de estructuras convencionales.
La B-IncStrDB contiene no sélo estructuras moduladas sino también los llamados
compuestos de intercalacién.

Esta base de datos ofrece dos posibilidades de uso, la de usuario y la de contri-
buyente. La base de datos recoge actualmente 138 estructuras y podemos acceder
a ellas de acuerdo a la fecha de publicacion, o sirviéndonos de la herramienta de
busqueda que dispone de diferentes parametros de bisqueda. Para cada una de las
estructuras podemos encontrar su informacion cristalografica en formato HTML o
en un archivo CIF descargable. En cuanto al uso como contribuyente, actualmente
existen dos opciones para anadir nuevas entradas: enviar la informacién mediante
el formato CIF via e-mail, o en el caso de las estructuras resueltas mediante el pro-
grama JANA [10], utilizando el output del programa e incluyendo algunos datos
adicionales establecidos en el formulario que permite el anadido de nuevas entradas.
A cada una de estas estructuras se le asigna un ID y una contrasena que posibilite
la modificacion de los parametros por el autor de la entrada.

Se ha detectado al validar algunas entradas de la base de datos mediante la he-
rramienta exhaustiva que se emplea en los cédigos de este trabajo, que éstas poseen
errores. La propia base de datos ofrece un validador, pero al validar entradas de la
base de datos en las que mediante el método exhaustivo se han detectado errores
esta herramienta nos dice que son validas. Por ello, este es un error que hay que
subsanar. A modo de ejemplo se ha validado la estructura con ID: 5452E0wh9M que
estd alojada en la base de datos utilizando el validador que ofrece el B-IncStrDB,
y lo obtenido se puede ver el la Figura 2.6 . Por otro lado, se ha validado esta es-
tructura empleando el programa de validacién exhaustivo que se ha creado para ser
implementado en la base de datos, y el informe de errores obtenido se puede ver en
la Figura 2.7.
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Validate CIF data
You can upload your CIF file via selecting it: ‘ Status Report W

| Examinar... | 1eG0gokO_bezcox-Srsawtooth.cif Submit Data has been validated successfully.

..or you can also as well paste the contents of your CIF file into the textbox below ¢ Return to Main Page or Validate Another
Data Set

Figura 2.6: Resultado obtenido al validar la estructura de ID: 5452E0wh9M con la herramienta
de validacion que ofrece el B-IncStrDB

Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_U_Fourier_atom_site_label’ atom_site_U_Fourier_id' required but not present

Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_U_Fourier_tens_elem': '_atom_site_U_Fourier_id' required but not present
Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_U_Fourier_wave_vector_seq_id': '_atom_site_U_Fourier_id' required but not
present

Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_U_Fourier_param_cos': '_atom_site_U_Fourier_param_id' required but not present
Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_U_Fourier_param_sin': '_atom_site_U_Fourier_param_id' required but not present
Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_displace_Fourier_atom_site_label': '_atom_site_displace_Fourier_id' required
but not present

Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_displace_Fourier_axis': '_atom_site_displace_Fourier_id' required but not
present

Invalid loop: missing reference for loop containing
but not present

Invalid loop: missing reference for loop containing
but not present

Invalid loop: missing reference for loop containing
but not present

Invalid loop: missing reference for loop containing

'_atom_site_displace_Fourier_wave_vector_seq_id': '_atom_site_displace_Fourier_id' required

'_atom_site_displace_Fourier_param_cos': '_atom_site_displace_Fourier_param_id' required

'_atom_site_displace_Fourier_param_sin': '_atom_site_displace_Fourier_param_id' required

'_atom_site_occ_Fourier_wave_vector_seq_id': '_atom_site_occ_Fourier_id' required but not

present
Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_occ_Fourier_param_cos': '_atom_site_occ_Fourier_param_id' required but not
present
Invalid loop: missing reference for loop containing '_atom_site_occ_Fourier_param_sin': '_atom_site_occ_Fourier_param_id' required but not
present

_atom_site_U_Fourier_param_cos')
_atom_site_U_Fourier_param_sin')

Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing
Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing
Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing '_atom_site_displace_Fourier_param_cos')

Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing '_atom_site_displace_Fourier_param_sin')

Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing '_jana_refln_twin_domain')

Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing '_atom_site_occ_Fourier_param_cos')

Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing '_atom_site_occ_Fourier_param_sin')

Invalid loop: data names from multiple categories present (for loop containing '_jana_atom_site_Fourier_wave_vector_ql_coeff')
Invalid loop: value '?' present in child '_geom_hbond_atom_site_label_D' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_geom_hbond_atom_site_label_H' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_geom_hbond_atom_site_label_A' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_atom_site_displace_special_func_atom_site_label' but not found in parent '_atom_site_label
Invalid loop: value '?' present in child '_geom_angle_atom_site_label_1' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_geom_angle_atom_site_label_2' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_geom_angle_atom_site_label_3' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_geom_bond_atom_site_label_1' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_geom_bond_atom_site_label_2' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '?' present in child '_atom_site occ_Fourier_atom_site_label' but not found in parent '_atom_site_label

Invalid loop: value '2' ﬁrsssnt in child '_atom_site_occ_Fourier_wave vector_seq_id' but not found in parent
'_atom_site_Fourier_wave_vector_seq_i
Invalid loop: value '?' present in child

_atom_site_label'
_atom_site_label’
_atom_site_label’
_atom_site_label’

_geom_torsion_atom_site_label_1' but not found in parent
Invalid loop: value '?' present in child '_geom_torsion_atom_site_label_2' but not found in parent
Invalid loop: value '?' present in child '_geom_torsion_atom_site_label_3' but not found in parent
Invalid loop: value '?' present in child '_geom_torsion_atom_site_label_4' but not found in parent
Warning: case-sensitive match failure for value 'X-ray' for '_diffrn_radiation_probe

Warning: obsolete definition: '_symmetry_cell_setting' replaced by '_space_group_crystal_system
Warning: obsolete definition: '_diffrn_reflns_av_sigmal/netI' replaced by '_diffrn_reflns_av_unetI/netI
Warning: obsolete definition: '_refln_observed_status' replaced by '_refln_include_status

Warning: obsolete definition: '_atom_site_refinement_flags' replaced by '_atom_site_refinement_flags_posn
Warning: obsolete definition: '_atom_site_refinement_flags' replaced by '_atom_site_refinement_flags_adp
Warning: obsolete definition: '_atom_site_refinement_flags' replaced by '_atom_site_refinement_flags_occupancy

Figura 2.7: Resultado obtenido al validar la estructura de ID: 5452E0wh9M con la herramienta
de validacion creada en el presente trabajo

Los programas necesarios para que el proceso de incorporacion de nuevas estruc-
turas sea mucho mas eficicaz son tres. Un programa que valide el CIF empleando
la misma herramienta que los programas del BCS, pero empleando todos los diccio-
narios DDL1 y ademéas empleando el diccionario “jana.dic” que debera ser creado.
Otro algoritmo que una vez se constate que el CIF es valido extraiga todos los “da-
ta blocks” y un ultimo programa que permita buscar el “data value” de un “data
name” dado este “data name” y el “data block” del CIF que queramos emplear.
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2.2. Diseno de los programas y del diccionario
“jana.dic”

2.2.1. El modulo “iotbx.cif”

En una biblioteca cristalografica es indispensable que se ofrezcan herramientas
que permitan la lectura, manipulacion y validacion de los archivos CIF, puesto que
este es el archivo oficial estipulado por la Unién Internacional de Cristalografia
para la transmisién y recopilacion de la informacién cristalografica. La biblioteca
cristalografica cctbx [11] estd escrita combinando los lenguajes Python y C++ | lo
que le otorga la flexibilidad de usar un lenguaje interpretado (Python) y beneficios
en el rendimiento al utilizar un lenguaje compilado (C++ ). Dando cuenta de esta
necesidad, R.J. Gildea [6] y [7] desarrollo en su tesis doctoral un nuevo médulo
que al implementarse en el cctbx cubriese las carencias existentes respecto a la
falta de aplicaciones que permitan la utilizacion de archivos CIF. Este médulo es
“iotbx.cif 7. Se trata de una nuevo programa del CIF dentro del médulo “iotbx” del
cctbx. La biblioteca cctbx puede ser descargada en http://cctbx.sourceforge.net.

A la hora de describir los programas es importante recordar la terminologia que
se emplea para ciertas entidades en el lenguaje Python.

Cada uno de los archivos .py se denomina médulo.

Los moédulos pueden formar parte de un paquete y un paquete se define como
una carpeta que contiene archivos .py, es decir, modulos. No obstante, para que
una carpeta sea considerada paquete requiere de la existencia de un archivo
de inicio al que se le da el nombre __init__.py. Este archivo puede estar vacio.

Dentro de los médulos podemos encontrar funciones, que es el modo de unir
de manera compacta expresiones y sentencias que realicen una serie de accio-
nes, pero que solo se ejecutaran en el caso de que sean llamadas.

A aquellos médulos cuyo propdsito es ser ejecutados se le suele denominar
script o programa. Por ello, en la descripcion de las herramientas se va a
emplear el término programa para aquellos médulos que han sido creados para
ser ejecutados, y modulo, para los que van a ser utilizados por los programas
pero que no van a ser ejecutados en solitario.

Para el disefio de los programas (médulos), es necesario conocer previamente los
algoritmos que hay que emplear para conseguir algunos propésitos con los archivos
CIF. Por este motivo, a continuacion se va a realizar una descripcion de las herra-
mientas requeridas y el modo de empleo de las mismas en el contexto del “iotbx.cif”
para cada uno de los objetivos. Hay que recordar que todos los nombres dados de ar-
chivos, “data names”... , deben estar entre comillas. Por ello, por ejemplo en el caso
de tener que indicar el nombre del archivo CIF tendremos que escribir “myfile.cif”
en lugar de cifname, o si no, asignar previamente una equivalencia entre cifname y
“myfile.cif” (la sentencia cifname=“myfile.cif”).
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Validacién de un CIF

Dentro de “iotbx.cif” existe un médulo llamado validation, que ofrece una funcién
llamada “smart_load_dictionary” que permite la validacion de un CIF. Esta funcion
ofrece diferentes opciones de uso, y para los cédigos creados vamos a emplear dos de
ellas. Por un lado, vamos a emplear la que realiza la validacion a partir del nombre
del diccionario que queramos emplear (el modo name), que debe estar alojado en la
carpeta dictionaries que contiene “iotbx.cif” y debe estar comprimido. Por otro lado,
existe la opcion de dar el file path del diccionario que queramos emplear (el modo
file_path), que requerird que exista un diccionario comprimido cuyo file path sea el
indicado en la funcién. En el caso del programa creado para mejorar los programas
del BCS llamado “programs”, como los “data names” que aparecen estan todos
recogidos en “cif_core.dic”, emplearemos directamente el modo name por comodidad,
pero en los casos en los que se emplea “jana.dic” al no ser un diccionario oficial se
ha preferido situar un diccionario total en cada una de las carpetas y utilizar el
modo file_path. Para la comprension de como se ha creado este diccionario total,
puede consultarse el codigo del programa “user_dic_validation.py” en el que una
parte del mismo es la creacién de este diccionario (seccién 2.2.2.3). Es importante
remarcar, que tal y como estd disenado “smart_load_dictionary” no permite que
se mezclen diccionarios DDL1 y DDL2, pero como para describir las estructuras
recogidas en el B-IncStrDB es suficiente con los diccionarios DDL1, esto no supone
ningin problema.

import iotbx.cif

from iotbx.cif import validation
cif_model=iotbx.cif.reader(file_path=cifname).model()
cifdic=validation.smart_load_dictionary (name=cifname)
error=cif_model.validate(cifdic, show_warnings=True,out=filetxt)

# En el caso de que necesitemos emplear el file path emplear
#cifdic=validation.smart_load_
#dictionary (file_path=myecif filepath)

Esta herramienta es realmente completa en el caso de que nuestro diccionario sea
uno de los oficiales y de que tengamos conexién a Internet, ya que en el caso de que
el diccionario que tenemos guardado no sea la 1ltima versién, realiza la validacion
con la ultima versién consultandola a través de Internet.

Construccién de un CIF

“iotbx.cif” nos ofrece una serie de herramientas que permiten la construccién de
un CIF. El c6digo modelo que podriamos emplear es el siguiente:
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import iotbx.cif
from iotbx.cif import model

# Creacién de un ejemplo de model.cif, equivalente a un archivo CIF
# completo

cif = model.cif()

# Creacién de un ejemplo de model.block, equivalente a un “data block”
cif_block = model.block()

#Incorporacion de los “data names” que necesitemos al bloque
cif_block[” _cell_length_a”] = a

#Finalmente debemos anadir cif_block al objeto CIF dando el nombre del
# “data block” que queramos emplear
cif[blockname]=cif_block

Para imprimir el CIF que hemos construido en un archivo CIF podemos utilizar
el método show(), que ofrece un gran refinamiento del output. Las sentencias que
debemos escribir son las siguientes:

filecif=open( “myecif.cif”  “w”)
cif.show(out=filecif)
filecif.close

Extraccién de la informacion contenida en un CIF

El método mas sencillo para extraer el valor de un “data name” es el que busca el
“data name” directamente en el CIF dado. Para ello podemos emplear dos algoritmos
diferentes, que aunque puedan parecer similares poseen una diferencia crucial. Tal
y como esta disenado el “iotbx.cif”, cuando empleamos el primer método y el “data
name” no esta en el “data block” indicado de nuestro CIF esta funcién produce un
error y por ello si no queremos que la ejecucion se detenga, debemos manipular este
error. Sin embargo, con el segundo método (en el cual se emplea el médulo “builders”
que estd situado dentro del “iotbx.cif”) en el caso de que el “data name” no esté, le
asignara el valor None y de este modo no se producira ningun error. Los dos codigos
son los siguientes:
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import iotbx.cif

# Lectura del cif

cif_ model=iotbx.cif.reader(file_path=cifname).model()
# Identificacion del bloque que queremos emplear
cif_block=cif_model[blockname]

# Busqueda del valor del “data name” que queramos

datavalue=cif_block|dataname]

import iotbx.cif
import builders

# Lectura del CIF

cif model=iotbx.cif.reader(file_path=cifname).model()
# Identificacion del bloque que queremos emplear
cif_block=cif_model[blockname]

# Busqueda del valor del “data name” que queramos

build=builders.builder_base()
build.cif_block=cif_block
a=build.get_cif_item(dataname)

Por otro lado, existe un método mas compacto para extraer algunos pardme-
tros cristalinos. La biblioteca cctbx contiene dos objetos cristalograficos centrales:
“xray.structure” y “miller.array”. La clase “xray.structure” comprime los objetos
necesarios para el calculo de los factores de estructura. Ademas, tal y como han
sido desarrolladas las herramientas, ofrecen la posibilidad de exportar el objeto
“xray.structure” al formato CIF, y por ello, podemos extraer las estructuras crista-
linas empleando:

import iotbx.cif

structure = iotbx.cif.reader(file_path=cifmod).build_crystal_structures()[dataname]
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Tal y como esta construido “build_crystal_structures” obtiene la informacién de
la estructura cristalina a partir de toda la informacion contenida en nuestro CIF.
Por ello, algunos “data names” pueden ser obtenidos por diferentes caminos. Por
esta razon, la obtencion de los valores de “data names” a partir de este método es
mucho mas eficaz que el anterior, y esta es la razon por la que los cédigos escritos
emplean este método para calcular el valor de los “data names” requeridos siempre
que sea posible. Algunos de los “data names” que emplean los programas no estan
recogidos en este objeto y por ello deberemos utilizar alguno de los dos primeros
cédigos en los que unicamente se busca el valor del “data name” dado en el CIF de
forma estricta y sin utilizar varias fuentes.

El objeto “build_crystal_structures” tinicamente se puede construir en el caso de
que el CIF incluya una serie de “data names” y esto serd tenido en cuenta en el
programa creado para la mejora de los programas BCS (“programs”) tal y como se
explica en el desarrollo de los cédigos (constltese seccién 2.2.2.1).

Los “data names” necesarios son: “_cell_length_a” “_cell length_b”,“_cell_length_c”,

“_cell_angle_alpha”,“_cell_angle_beta”, “_cell_angle_gamma”,
“_space_group_symop_operation _xyz”,“_atom_site_label”,
“_atom_site_type_symbol”, “_atom site_fract_x”,“_atom_site_fract_y”,“_atom site_fract_z”

El objeto “build_crystal structures” incluye una serie de objetos dentro de los cua-
les estan contenidos los valores de los “data names”. Por ello, para poder utilizar
esta herramienta es necesario conocer dénde esta ubicado el “data name” que necesi-
tamos. Una parte esencial previa a la creacion de los cédigos ha sido la busqueda de
esta ubicacién mediante el andlisis del médulo “builders” y el médulo “__init__.py”
del médulo “iotbx.cif 7. Mediante el siguiente codigo se indica cuales son las funciones
requeridas para obtener los “data names” necesarios para el programa “programs”
creado para mejorar los programas del BCS.
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import iotbx.cif

from iotbx.cif import builders

structure = iotbx.cif.reader(file_path=cifmod).build_crystal_structures()[dataname]
unit_cell = structure.unit_cell()

params = unit_cell.parameters()
space_group_type=structure.space_group_info().type()
scatterers=structure.scatterers()

#Unite cell parameters

a=params|0]
b=params|1]
c=params|2]
alpha=params|[3]
beta=params|4]
gamma=params|5|

#Space group
ITA=space_group_type.number|()
#Atom site parameters

for i_seq,sc in enumerate(scatterers):
site = [sc.site[i] for i in range(3)]
atom label=sc.label

x=site[0]

y=site|[1]

z=site|[2]

OCC=sc.occupancy
UISO=sc.u_iso_or_equiv(unit_cell)

#Calculamos UISO y a partir de este BISO, ya que en “build_crystal_structures”
# BISO no estd definido

Creacidn de ciclos (loops) e incorporacién a nuestro CIF

Una parte fundamental cuando se desea crear un CIF es la creacién de loops.
El cédigo que debemos emplear para crear un loop e incorporarlo a nuestro “data
block” es el siguiente:
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#Creacién del encabezado. Debemos incluir los “data names” de los “data items”
# que contiene nuestro loop en una lista a la que se ha llamado parameterlist. En el
# caso de que exista un tnico “data name” debemos escribir

# la lista: (parametername,) en caso contrario no lo entendera

loop=model.loop(header=(parameterlist))

# Asignacién de los valores a cada una de las filas. En el caso general
# en el que hay varias filas deberemos utilizar un ciclo de Python

loop.add_row(valuelist)
#Incorporacion del loop en el cif block

cif_block.add loop(loop)

2.2.2. Descripcion de los cédigos creados

Todos los programas y el diccionario “jana.dic” creados estan situados dentro
de la carpeta TFG que ha sido comprimida para subirla a ADDI para tener una
mayor comodidad. Al mismo tiempo, dentro de esta carpeta existen 3 carpetas
que organizan los programas segun el destino de los mismos. La carpeta llama-
da Cryst_EHU Programs contiene los programas necesarios para la mejora de los
programas alojados en el BCS. La denominada B-IncStrDB retine los cédigos que
deberian ser empleados en el B-IncStrDB para que este servidor sea mucho mas
efectivo, y para finalizar, se han creado dos programas adicionales que podrian ser
utiles tanto para incorporarlos a la base de datos como para el uso personal de
aquellas personas que trabajen con archivos CIF y estan situados en la carpeta Va-
lidation_variations . El diccionario “jana.dic” no esta dentro de ninguna subcarpeta.
Para una sencilla visualizacién global de la estructura de todos los programas prin-
cipales y de su ubicacién se ha creado un mapa conceptual (Figura 2.8) que recoge
esta informacion. Para ejecutar los programas desde la terminal debemos emplear la
sentencia iotbx.python programname.py y en todas las carpetas ha sido anadido un
archivo CIF llamado “myfile.cif” como modelo para poder observar lo que sucede
cuando las herramientas son ejecutadas.

2.2.2.1. Cryst EHU Programs

En esta carpeta encontramos todos los componentes que utiliza el programa que
se va a ejecutar “programs.py” con el fin de mejorar el BCS. Para comprender mejor
la estructura que sigue este programa se ha creado un diagrama de flujo (Figura
2.9).
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valida

Figura 2.8: Mapa conceptual de los cédigos creados y de su ubicacion

* “programs.py”

- Objetivo del programa:

El objetivo de este programa es la creacion de una herramienta que permita que en
los programas del BCS en los que se permite el empleo de archivos CIF como archivo
de entrada se realice una validaciéon previa y una extraccion parcial de la informacion
que reduzca los errores producidos actualmente. Para el desarrollo de este programa
se ha empleado toda la informacion del estudio previo de los programas recogida
en el apartado 2.1.3 y los algoritmos descritos en el apartados 2.2.1. Los inputs de
este programa serdn el nombre del programa y el/los archivos CIF que queramos
emplear y los outputs el/los archivos CIF que deberian entrar como input de los
programas del BCS y el/los archivos de texto que clonan la otra forma de entrada
de la informacion en estos programas del BCS.

- Descripcion del programa:

La estructura empleada es la siguiente:
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Figura 2.9: Esquema del programa “programs” creado para la mejora de los programas que
trabajan con archivos CIF en el BCS.

** En el caso de que en el proceso se detecte que el CIF contiene algiin error el programa se
detendra y se creard un archivo de texto llamado “errors” que recopilard los errores detectados

{"a":0, "b":0, "c":0, "alpha":0, "beta":0 ,"gamma":0,"ITA":0,"atom_label":0,"indep_atoms":0,
"comments":0,"atom_type":0,"ID":0,"NUMBER":1,"OCC":0,"WP":1,"X":0,"Y":0,"Z":0,"BISO":0,
"SCAT":0}

Figura 2.10: Contenido del archivo de texto “dope.txt”. En su interior encontramos lo que en
lenguaje Python se denomina como diccionario, es decir, a cada uno de los componentes se le asigna
un valor. De este modo, cuando al componente se le ha asignado el valor 0 sabemos que debe ser
incluido y cuando se le ha asignado el valor 1 indica que no estard incluido. Para conocer el destino
de estos parametros puede consultarse la Tabla 2.1 en la que se recoge esta informacion.

El programa principal, el script que se va a ejecutar, es “programs.py” y este
emplea una serie de modulos que también han tenido que ser creados (“cifprogram”,
“name_exception”, “datasearchandprint”). Ademds para recoger la informacién que
necesita cada programa de forma compacta y poder ser modificado en el caso de
ser necesario, se ha creado un archivo de texto para cada programa que recoge una
clasificacién de los datos necesarios y de los que no. Cuando accedemos a cada uno de
estos archivos encontramos lo que en lenguaje Python se conoce como un diccionario,
en el que a cada una de las entradas (la informacién que podemos necesitar o no
dependiendo del programa) se le asigna uno de los dos posibles valores. “0” en
el caso de que necesitemos ese parametro y “1” en el caso contrario. Esto ofrece
importantes ventajas respecto a otros posibles disenos de este programa: que puede
ser modificado con facilidad (por ejemplo si se desea que un programa utilice més
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Figura 2.11: Resumen de los principales procesos llevados a cabo por el programa “programs” y
el lugar en el que sucede cada uno de ellos.

* Cédigo de color:

B Funcién python

M Moédulo python

M Archivo txt

pardmetros que los actuales) y que en el caso de incorporar otro programa al BCS
que emplee archivos CIF lo que tendremos que hacer sera crear un archivo de texto
nuevo con el nombre del programa y siguiendo la estructura descrita, ademas de
realizar un pequeno anadido al programa principal que se explicard més adelante.
Para poder observar el contenido de uno de estos archivos de texto y comprender
mejor la estructura empleada puede consultarse la Figura 2.10.

Durante la creacién del programa se han tenido en cuenta los posibles errores y
por ello, en el momento que el programa detecta que el archivo CIF contiene algin
error que impide su empleo, la ejecucién se detiene y toda la informacién sobre el
error detectado se recoge en un archivo de texto llamado “errors”.

Para poder comprender mejor los principales procesos llevados a cabo durante
la ejecuciéon y seguir con mayor facilidad la descripcién del codigo se ha creado un
esquema (Figura 2.11). En lo que sigue, la descripcion del programa “programs” se
va a realizar siguiendo el orden de la ejecucién, para poder comprender el funcio-
namiento y la utilidad de cada uno de los componentes de la manera mas sencilla
posible. El proceso llevado a cabo es el siguiente:

1) Importacién de los médulos que se van a emplear : los médulos que se han
creado especificamente para este programa y el médulo “sys” que nos va a permitir
terminar la ejecucion de nuestro programa siempre que lo necesitemos.
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2) Definicién de la clase Logger: esta clase va a ser empleada en muchos
de los programas y modulos disenados ya que permite que cualquier mensaje que
se imprime en la pantalla sea escrito también en el archivo que se desee. De esta
manera, cuando por ejemplo algunas herramientas de “iotbx.cif” detectan errores
y los imprimen en la pantalla, a través de esta herramienta podemos manejar los
errores e imprimirlos en el archivo que deseemos. En este programa todos los errores
son recopilados en el archivo de texto “errors.txt”.

3) Peticién del nombre del programa del BCS que se quiere emplear a
través de la terminal (primer input). Una vez almacenado, segin el programa que
queramos emplear necesitaremos 1 6 2 archivos CIF como input y estos puede que
deban ser de estructuras de alta y baja simetria o no requerir esa condicién. Por esta
razén, se dividen los programas segin a cual de los 3 casos correspondan (En este
punto es en el que deberemos hacer una modificacién si queremos anadir un nuevo
programa, deberiamos incluir el nombre del programa en la parte del condicional
que le correspoda segun sus necesidadades respecto al nimero de archivos CIF y de
la relacién entre estos). Para conocer cuales son las necesidades respecto al archivo
CIF de entrada puede consultarse la Tabla 2.1.

4) Peticién del nombre del archivo CIF que se va a emplear a través de la
terminal (segundo output) mediante la funcién “file_name* ” situada en el médulo
“name_exception” ( * serd: 1 =2 archivos CIF de alta y baja simetria, 2=2 archivos
CIF o 3 =1 archivo CIF segun la distincién de necesidades de archivos CIF): el
mensaje que se va a imprimir variard segun la funcién empleada para que de este
modo describa apropiadamente las necesidades del CIF requerido.

5) Comprobacién de que el archivo se puede abrir y de que que se trata
de un archivo CIF mediante la funcién “file_name* ”: en caso de que alguna de
las dos condiciones no se cumpla se llama a la clase Logger para que imprima un
informe del error producido y se emplea la funcién sys.exit() para finalizar con la
ejecucion del programa. En el caso de que no existan errores esta funcién devolvera
el nombre del archivo CIF como output.

6) Llamada a la funcién “dataname” ubicada en el médulo “datasearchand-
print”: a través de esta funcion vamos a obtener todos los “data blocks” que contie-
nen la suficiente informacion cristalografica para que los programas funcionen. Este
es el proceso llevado a cabo por esta funcién:

» Lectura del contenido de cada linea del archivo CIF mediante un cédigo sen-
cillo, busqueda de “data blocks” (palabras que posean el prefijo “data_”) en
cada linea e incorporacién del nombre de los “data blocks” encontrados a una
lista.
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= Lectura de la informacion contenida en el archivo CIF que queremos emplear
manejando los posibles errores de sintaxis mediante la clase Logger y detenien-
do el proceso mediante la funcién sys.exit() en este tltimo caso.

= Comprobacién para cada “data block” obtenido que contiene los “data names”
minimos que permitan la construccion del objeto “build_cristal structures”
(para conocer los “data names” minimos requeridos para el cdlculo constiltese
la seccion 2.2.1 (Extraccion de la informacién contenida en un CIF, pag.15)).
Todos aquellos “data blocks” vélidos son devueltos como output de la funcién
mediante una lista.

* En el caso de que no exista ningun “data block” vélido el proceso termina y
para manejar el error se emplean de nuevo la clase Logger y sys.exit().

7) Eleccién del nombre del “data block” que el usuario quiere emplear
a través de la terminal (en el caso de que el archivo CIF contenga mdas de un “data
block” vélido). Se hace una llamada a la funcién “printdata” ubicada en el médulo
“datasearchandprint” cuyo input es la lista de “data blocks” validos.

8) Llamada a la funcién “cifdata” ubicada en el médulo “ datasearchand-
print” : esta funcién construye un CIF mediante el método descrito en la seccién
2.2.1 que incluye toda la informacién del “data block” elegido y la imprime en el
archivo “cif*mod.cif” (* 1 6 2 segun si es el primer o el segundo CIF que hemos
construido).

9) Llamada a la funcién “cifcreation” incluida en el médulo “cifprogram”:
esta funcion permite la creacion del archivo CIF y del archivo de texto deseados. El
proceso seguido por esta funcion es el siguiente:

= Construccion del equivalente a un archivo CIF completo y del objeto “build_crystal
_structures”.

= Determinacion de los parametros que necesita nuestro archivo CIF y el archivo
de texto. Para ello, exportamos desde el archivo de texto que lleva el nombre
del programa que queremos emplear el diccionario (en lenguaje Python) que
contiene identificadores de los parametros necesarios y de los que no.

= Construccion de todos los objetos que nos ofrece “build_crystal_structures”
necesarios para el calculo de los “data names” de los programas del BCS.

» Incorporacién de los “data names” que necesita nuestro programa (de acuerdo
a lo recogido en el diccionario Python y a la Tabla 2.1) al CIF que hemos
creado: en primer lugar se calculan los “data names” que no aparecen en un
ciclo, a continuacion se crea un loop con los “data names” de la categoria
“_atom_site” que necesite el programa y para finalizar se anade al CIF.



Desarrollo 24

* Es importante remarcar algunos datos sobre el cdlculo de algunos “data names”:

= En el caso del “_atom_site_label” se han eliminado los caracteres que no co-
rrespondan al tipo de atomo o a su nimero, puesto que en el caso contrario
pueden producirse errores en el BCS.

» Para calcular BISO tal y como se explico en la seccién anterior se calcula UISO
y a partir de este se realiza el calculo de BISO teniendo en cuenta que:

BISO =8 -72-UISO

= En el caso de que nuestro programa requiera el valor llamado SCAT debemos
tener en cuenta que generalmente es igual a “_atom_site_type” y que en el caso
del CIF debemos incluir ademas “_atom_site” debido a la relacién de depen-
dencia entre ambos. Los dos han sido calculados a través de “_atom_label”.

*Para conocer que pardmetros son imprescindibles para el archivo CIF, cuales
para el archivo de texto y cuales para ambos puede consultarse la Tabla 2.1, ya que
ésta especifica entre los componentes del diccionario que vamos a necesitar cual sera
el destino de los mismos.

10) Impresién del CIF creado en el archivo CIF llamado “cifshort*.cif” (* 1
6 2 seguin si es el primer o el segundo CIF que hemos construido) y validacién
del CIF: en el caso de que se detecte algin error o aviso durante la validacién se
imprimird en el archivo de texto “errors.txt” y se termina la ejecucion.

11) Construccién del archivo de texto:

» Para el cdlculo de las posiciones de Wyckoff se emplea el método directo combi-
nando “_atom site_site_symmetry_multiplicity” y “_atom _site_Wyckoff_symbol”.

= Para construir el archivo de texto con un formato similar al que encontramos
en el BCS, se ha empleado la funcién tabulate ubicada en el médulo tabulate .
Esta funcién construye una tabla tabulada y ofrece la posibilidad de incluir un
encabezado si incluimos los componentes de éste en una lista llamada headers.

* Tal y como se ha mencionado al comienzo, en el caso de que el programa trabaje
con 2 archivos CIF el proceso se repite de nuevo para el nuevo CIF dado.

El hecho de que en el BCS no esté indicado en ningun lugar los “data names”
que necesita el archivo CIF de entrada de cada uno de los programas ha dificultado
la determinacion de los mismos. En todos los casos excepto en uno ha sido posible
finalmente hacerlo teniendo en cuenta la informacién que se requiere en cada uno de
ellos para el formato BCS y realizando pruebas. Sin embargo, en el caso de DOPE
no se ha logrado crear un CIF que contenga los “data names” suficientes para que
el programa funcione. Al introducir el CIF creado, nos conduce a una pantalla en la
que se debe elegir el supergrupo en el cual se va a buscar la pseudosimetria, pero al
hacerlo nos conduce a una pantalla en la que no aparece nada.
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Por lo tanto este seria un aspecto a mejorar del cédigo que unicamente requeriria
el conocimiento de los “data names” con los que trabaja DOPE que actualmente no
estan indicados en ningun lugar de la pagina.

2.2.2.2. B-IncStrDB

Dentro de esta carpeta podemos encontrar tres programas que cubren las tres
necesidades que posee el repositorio: una validacién exhaustiva del archivo CIF da-
do, la extraccién de los nombres de bloques de “data” contenidos en el CIF y la
extraccion de la informacién cristalografica que necesitemos.

* “datasearch.py”
- Objetivo del programa:

Este programa extrae y devuelve como output los “data blocks” contenidos en el
CIF cuyo nombre es dado como input.

- Descripcion del programa:

Para extraer los nombres de los “data blocks” se emplea el mismo proceso que
en la funcion “dataname” descrita en el seccion 2.2.2.1: lectura del contenido de
cada linea del archivo CIF mediante un cédigo sencillo, busqueda de “data blocks”
(palabras que posean el prefijo “data_”) en cada linea e incorporacién del nombre
de los“data blocks” encontrados a una lista. Finalmente se devuelve esta lista como
output.

* “yalidation_rep.py”
- Objetivo del programa:

Este programa permite la validacion de un CIF cuyo nombre es dado como input,
imprimiendo un archivo de texto que recoge los errores detectados en el caso de que
existan y devolviendo la lista de nombres de bloques de “data” que incluye el CIF,
unicamente si es constatado que el CIF es vélido

- Descripcion del programa:
El proceso llevado a cabo por este programa es el siguiente:

1) Definicién de la clase Logger que permite imprimir en el archivo de tex-
to “errors.txt” el informe del error producido, e importacion de los mddulos
requeridos.
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2) Comprobacién de que el archivo se puede abrir y de que se trata
de un archivo CIF': en caso de que alguna de las dos condiciones no se cumpla se
llama a la clase Logger para que esta imprima un informe del error producido y se
emplea la funcién sys.exit() para finalizar con la ejecucién del programa.

3) Lectura del archivo CIF que queremos emplear manejando los posibles
errores de sintaxis mediante la clase Logger de tal manera que los imprima en el
archivo de errores también (en el caso de que se produzcan se detiene la ejecucién
mediante sys.exit()).

4) Validacién del CIF empleando todos los diccionarios DDL1 y el diccionario
“jana.dic”: se utiliza el modo file_path de validacién y el diccionario concatenado que
agrupa el contenido de todos estos diccionarios (para conocer el proceso de creacién
de este diccionario constiltese la descripcion del programa “user_dic_validation.py”
en la seccién 2.2.2.3) ubicado en esta misma carpeta. En el caso de que se detecten
errores se imprimiran en el archivo “errors.txt”.

5) Devolucién de los “data blocks” como output mediante la llamada al
modulo “datasearch” en el caso de que no existan errores o devolucion del valor
1 en el caso de que se detecten errores.

* “extr_rep.py”
- Objetivo del programa:

Mediante este programa, se logra la extraccién parcial de la informacion conte-
nida en un CIF. Previo a este programa se debe haber ejecutado el programa de
validacién, ya que en este programa no se contempla la posibilidad de que existan
errores. Dado el nombre del CIF que se quiere emplear, el nombre del “data block”
sobre el que se desea hacer la consulta y el “data name” cuyo valor y/o existencia
en ese bloque se necesita conocer como input, el programa devuelve como output
un valor identificativo de la existencia del “data name” (0: si esta incluido en ese
bloque, 1: no lo estd) y el valor del mismo o en el caso de que no esté el valor -1.

- Descripcion del programa:

1) Importacién de los médulos necesarios y definicién de los dos outputs
que vamos a devolver suponiendo que el ““data name” buscado no existe.

2) Lectura del archivo CIF que queremos utilizar y biisqueda del valor del
“data name” mediante el método directo.

3) Devolucién de los outputs: en caso de que el “data name” dado no esté
dentro del bloque indicado se devuelven como output los valores 1 y -1, y en el caso
de que si esté se devuelve 0 y el “data value” como output.
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2.2.2.3. Validation_variations

Dentro de esta carpeta se han incluido dos programas adicionales que pueden ser

muy utiles para aquellas personas que trabajan con archivos CIF o para implemen-
tarlos dentro del B-IncStrDB.

* “user_dic_validation.py”
- Objetivo del programa:

Este programa permite la validacion de un archivo CIF dado como imput em-
pleando todos los diccionarios DDL1 y el diccionario “jana.dic”. Dentro del cédigo
se realiza la concatenacion de diccionarios y la compresién de este diccionario total.
Los nombres de los diccionarios estan situados en una lista lo que permite la mo-
dificacién de los diccionarios que se quieren emplear de forma sencilla. Se supone
que el diccionario “jana.dic” estd situado en la carpeta dictionaries de “iotbx.cif”.
Si preferimos situar “jana.dic” en otra ubicacién deberiamos usar en la funcién
“smart_load_dictionary” la opcion file_path.

- Descripcion del programa:

1) Importacién de los médulos necesarios incluido el médulo llamado “gzip”
que nos permitira realizar la compresién de nuestro diccionario total.

2) Definicién de la clase Logger que permite imprimir en el archivo de texto
“errors.txt” el informe del error producido.

3) Definicién de la funcién “cif_dic_from_str” que permitira la concatenacion
de diccionarios. Esta funcién posee dos pardmetros de entrada: namel, que es una
cadena de caracteres que incluye el contenido de los diccionarios concatenados pre-
viamente y name2, que es el nombre del diccionario que queramos emplear. Dentro
de esta funcién a namel se le anade la cadena de caracteres de lo contenido por el
diccionario cuyo nombre es name2. Para finalizar se devuelve la concatenacién como
output.

4) Definicién de la funcién “validate” a la que deberemos llamar para que se
ejecute el programa. El proceso llevado a cabo por esta funcion es el siguiente:

= Comprobacién de que el archivo se puede abrir y de que se trata de
un archivo CIF': en caso de que alguna de las dos condiciones no se cumpla se
llama a la clase Logger para que esta imprima un informe del error producido
y se emplea la funcién sys.exit() para finalizar con la ejecucién del programa.
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Creacién de la lista que incluye los diccionarios que se desean em-
plear. Como se pretende que ésta pueda ser modificada, se consideran todas
las opciones posibles incluso que la lista esté vacia (en este caso se emplea el
diccionario “cif_core.dic”).

» Llamada recursiva a la funcién “cif_dic_from_str” para la concatenacion
de diccionarios: namel es el contenido que ya ha sido concatenado en forma
de string y name2 el nombre del diccionario cuyo contenido queremos anadir.

= Impresion del contenido de nuestro diccionario total en un archivo “.dic”
que se ubicara en esta misma carpeta y compresion del diccionario.

= Lectura del archivo CIF que queremos emplear manejando los posibles
errores de sintaxis de tal manera que los imprima en el archivo de errores
también mediante la clase Logger (en el caso de que se produzcan se detiene
la ejecucion mediante sys.exit())

= Validacion del CIF empleando nuestro diccionario concatenado: utilizamos
la forma file_path indicando la ubicacion del diccionario que hemos creado.

* “yalidationcifs.py”

- Objetivo del programa:

Este programa permite la validacién de un conjunto de archivos CIF de forma
automatica guardados en la carpeta denominada cif situada dentro de la carpeta
Validation_variations, al igual que este programa. Por cada archivo CIF se creara
una carpeta con el nombre “nombre del cif” dentro de una carpeta llamada cif_errors
y esta contendrd un archivo de texto llamado “nombre del cif_errors” que recogera
los errores de validacion detectados.

- Descripcion del programa:

1) Importacién de los médulos necesarios incluido el médulo llamado “os” que
nos permitird realizar una exploracién de los archivos contenidos en la carpeta cif.

2) Busqueda de los nombres de los archivos CIF contenidos por la carpeta
cif e incorporacion de los nombres a una lista.

3) Creacién de un ciclo que se realice para cada archivo CIF. Dentro de este
ciclo se realizaran las siguientes acciones:
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= Definicion del file path del archivo de texto que contiene los errores y crea-
cion de la carpeta que contiene los errores del CIF llamada “nombre
del cif” ubicada dentro de la carpeta “cif_errors” (que también serd creada)

= Creacioén del archivo de texto que contendra el informe de errores y lec-
tura del archivo CIF que queremos emplear manejando los posibles errores
de sintaxis de tal manera que los imprima en el archivo de errores también.

= Validacién del CIF empleando todos los diccionarios DDL1 y el diccionario
“jana.dic”. Para lograrlo, se utiliza el modo file_path de validacién y el diccio-
nario concatenado que agrupa el contenido de todos estos diccionarios (para
conocer el proceso de creacion de este diccionario constltese la descripcién del
programa “user_dic_validation.py” en la seccién 2.2.2.3) ubicado en esta misma
carpeta. Los errores son recogidos en el archivo de texto cuyo file path se ha
definido al comienzo del ciclo.

2.2.2.4. “jana.dic”

Entre los “data names” que incluyen las estructuras moduladas del B-IncStrDB
encontramos algunos caracterizados porque empiezan por el prefijo jana. Estos son
algunos de los obtenidos en el output del programa JANA [10] que permite dado el
diagrama de difraccién de una estructura refinarla, es decir, encontrar los parametros
atémicos para los que el diagrama de difraccion calculado se aproxime lo maximo
posible al observado.

Sin embargo, pese a su gran utilidad, estos parametros no estan recogidos en
ninguno de los diccionarios actuales, lo que impide una validaciéon exhaustiva de
ellos. Lo tnico que conseguiremos al validar un CIF que contiene estos “data names”,
es que el validador nos indique que estos parametros no existen.

Por ello, para crear un validador lo mas exhaustivo y robusto posible, se ha crea-
do un diccionario llamado “jana.dic”. Este diccionario esta incluido también en la
carpeta TFG junto a las demas herramientas creadas. Para la creacion de este dic-
cionario se han analizado todos los archivos CIF de las estructuras alojadas en el
B-IncStrDB y se han buscado todos aquellos “data names” que comienzan por el
prefijo jana. El motivo de usar este método, es que tal y como se ha explicado ante-
riormente, no estan definidos en ningiin lugar hasta ahora. Para crear el diccionario
se ha empleado el lenguaje DDL1. El diccionario, tal y como sucede en los dicciona-
rios oficiales, esta dividido en las correspondientes categorias de los “data names”,
lo que le otorga la caracteristica jerarquia que poseen los diccionarios.
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Los atributos DDL1 que se han incluido son:

Atributos de identificacion: el atributo de identificacién es name_ y da el
nombre del parametro

Atributos de clasificacidon: entre estos atributos se han empleado _list que
indica si un parametro puede aparecer en un ciclo de lista, _type que posee las
opciones numb (para nimeros), char (para cadenas de caracteres) y null (para
describir un diccionario) y ademés se ha incluido _type_conditions en aquellos
parametros cuyo valor es susceptible de poseer una desviacién estandar.

Atributos de relacion: entre estos atributos se han empleado _category que
indica la categoria a la que corresponde el parametro y _list_reference que
identifica para aquellos parametros que aparecen en listas el parametro clave, es
decir el que debe aparecer obligatoriamente en esta lista junto a este pardametro.

En el caso de necesitar anadir parametros adicionales este diccionario es facilmente
extensible anadiendo los nuevos componentes siguiendo la misma estructura, es decir,
dotando al parametro que queramos incluir de los atributos descritos en esta seccion.



3. Conclusiones

Este trabajo de fin de grado me ha acercado a la rama de la cristalografia ademas
de ensenarme a valorar la importancia del empleo de la programacion para el desarro-
llo de la misma. El proceso de profundizacién sobre los fundamentos de los archivos
CIF, sobre los diccionarios y sobre una parte del médulo “iotbx.cif” previo a la
creaciéon de los codigos, me ha permitido adquirir conocimientos de los mismos.

Por otra parte, el trabajo de elaboracion de los codigos me ha permitido desarrollar
y aumentar mis conocimientos de programacion, en concreto, los del lenguaje Python
que ha sido el empleado para la elaboracién de los cédigos cuya creacion era el
principal objetivo de mi TFG.

La integracion de los programas creados en el BCS permitiria que la validacién
en el servidor sea global, es decir, que se utilice el mismo método en todos los
componentes del mismo que utilizan archivos CIF, aumentando considerablemente
su eficacia. Ademas, se realizaria una extraccion parcial de la informacién requerida
por cada uno de los programas, lo que evitaria errores que aparecen actualmente.
Los c6digos creados para el B-IncStrDB permitiran que la incorporacion de nuevas
entradas a esta base de datos sea més sencilla y se comprobara que todos los datos
de las estructuras incluidos sean vélidos puesto que previamente a la incorporacion
de una nueva entrada se realizard un andlisis exhaustivo de la validez de la misma.

En el caso particular del programa “programs” a partir del nombre del programa
que queramos emplear y de los cifs que quiera emplear el usuario, el programa extrae
los diferentes “data blocks” contenidos en el mismo, y en el caso de que haya mas
de uno, el usuario elegird el que quiera emplear. Una vez conocido este dato, el
programa creard un CIF con los “data names” requeridos para que el programa
funcione, asi como, un archivo de texto con la estructura inicial en formato BCS (el
otro modo de trabajo de los programas). En el caso de que en el proceso se detecte
algin error en el CIF de entrada, el programa finalizaria, generando un informe de
los errores detectados recogido en el archivo de texto “errors”. Actualmente, en el
caso de que haya varios “data blocks” sélo se recoge la informacién contenida en el
ultimo, ademéds al no realizarse una validacion, en el caso de que el CIF contenga
errores en partes del CIF que no nos interesen el programa nos dara error pero no
sabremos exactamente cuales son los errores que contiene el CIF.

Es importante remarcar que en ningin lugar del BCS aparecen estipulados los

“data names” que necesita el archivo CIF de entrada de cada uno de los programas.
En todos los casos excepto en uno ha sido posible finalmente determinarlo, teniendo
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en cuenta la informacion que se requiere en cada uno de ellos para el formato BCS y
realizando pruebas. En el caso de DOPE no se ha logrado crear un CIF que contenga
los “data names” suficientes para que el programa funcione, ya que aparece una
pagina en blanco, tal y como se ha explicado previamente.

Para el caso concreto del B-IncStrDB, se han creado tres programas que cubren
las carencias existentes actualmente. El primer programa valida los cifs empleando
todos los diccionarios DDL1 oficiales y el diccionario “jana.dic” que he creado (la
validacién se realiza mediante la misma herramienta que se emplea en los programas,
globalizando de este modo el proceso en todo el BCS), y crea un archivo de texto
llamado “errors” en el caso que se detecten errores. El segundo, extrae los “data
blocks” contenidos en el CIF dado y se ejecutara solo si el CIF es valido. El ultimo
programa, buscard el “data name” que nosotros le indiquemos para el “data block”
de nuestro cif que queramos emplear.

Ademas de los programas que se requerian he creado dos programas adicionales
que podrian ser ttiles para el uso personal de aquellos que trabajan con archivos
CIF o incluso para incorporarlos al B-IncStrDB. Uno de ellos permite la validacién
de todos los archivos CIF que se deseen de manera automatica con el tinico reque-
rimiento de que sean guardados en la carpeta “cif” que esta ubicada junto a este
programa. Al ejecutarse se creard una carpeta para cada CIF que incluird un archivo
de texto que recoge los errores detectados. Por otro lado, también he incluido un
programa que valida el CIF dado por el usuario con los diccionarios que éste desee.
Para finalizar he creado un diccionario llamado “jana.dic” que no existia hasta ahora
y que puede ser muy util, ya que permitira validar algunos los parametros obtenidos
como output del programa JANA que actualmente no estan recogidos en ninguno
de los diccionarios existentes.

A modo de ultimo apunte me gustaria destacar que ha sido un proyecto muy
positivo. A traves de él, de un modo practico he aumentado notablemente mis co-
nocimientos sobre cristalografia, programacién en lenguaje Python, asi como mi
capacidad para crear mis propios cédigos analizando la situacién inicial y lo que se
quiere obtener. Ademas, el hecho de que la integraciéon en el BCS de estas herra-
mientas logre mejorar éste en una pequena medida y que tenga una clara utilidad
es algo muy satisfactorio.
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