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RESUNO

O presente trabalho descreve a concepglo e a implementac¢io
de MOL3D, um ”software” grafico de apoio a visualizagdo do
comportamento espacial de estruturas moleculares”. MOL3D tem seus
algoritmos implementados na Linguagem Pascal, rodando em

microcomputadores da linha IBM-PC.

1. INTRODUCXO

Sistemas computacionais para visualiza¢®o de estruturas mo-
leculares est¥o se tornando muito importantes como ferramenta au-
xiliar no enaino e na pesquisa, nas dreas de quimica, de bioqui-
mica e outras &reas correlacionadas.

Dada a importancia acima, resolveu-se partir para a especi-
ficac%o e implementag¢¥o de um software, cujo propdsito geral se-

ria o de fornecer ac usu#ério recurscs adequados vara se lidar com
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o fenomeno espacial das moléculas.

Procurou-ge, assim, desenvolver um ambiente confortavel, on-
de o ususrio contasse com uma interface amigdvel, biblioteca de
aminoécidos e de moléculas, recursos para armazenamento e leitura
de telas, visualizagfio de aminodcidoe ou moléculae inteiras, bem

como 8 movimentac3o em tempo real de aminodcidos ou moléculas.

2. ESTRUTURA FUNCIONAL

Em linhas gerais, o funcionamento de NOL3D pode'ser descri-
to, conforme mostra o diagrama hierarquico da figura 2.: inicial~-
mente & exibido um ”"Menu Geral”, com cinco op¢des disponfveis ao
uguario. Essas opgBes sHo

1. Vistas de molecula ;

2. Vistas de aminoacido ;

3. Manipulagc3io de tetraedros ;

4. Anima¢c%o ;

. Ajuda.
Escolhendo-se a opg%o 1 do "Menu Geral”, é exibido um outro
menu, com a biblioteca de moléculas, onde o usudrio seleciona

uma molécula para trabalho. Escolhida uma molécula aparece outro
menu, exibindo os modelos geométricos que o sistema pSe 2
disposi¢c¥o do usudrio para representagio das moléculias. Uma bvez
escolhido o modelo geométrico desejado, aparece o ultimo menu
desta sequéncia, com a apresentac¥o de seis diferentes pontos de
visualizag¥o da molécula (Z+, Z-, X+, X-, Y+, Y-) e as opgUes de
ampliag¥%o ("Zoom+”) e redugdo ("Zoom-") e deslizamento da
molécula.

Escolhendo-ge a opG¥o 2 do ”"Menu Geral”, aparece um outro
menu, correspondente 3 biblioteca de aminodcidos, onde o usudrio
seleciona um aminoacido. Escolhido o aminodcido, apresenta-se um

outro menu, exibindo os modelos geométricos para representagdo do
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Figura 2.: Diagrama hierdrquico do funcionamento de HOL3D.
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Figura 2.: Diagrama hiersrquico do funcionamento de HOL3D.
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mesmo. Uma vez escolhido o modelo geométrico desejado, aparece
o tltimo menu desta sequéncia, com a apresentac¥o de seis pontos
diferentes de visualiza¢¥o da aminodcido (Z+, Z-, X+, X-, Y+, Y-)
e ag op¢Bes de ampliag¥o ("Zoom+”), redu¢do ("Zoom-") e
deslizamento do aminoacido.

Escolhendo-se a op¢3o 3 do "Menu Geral”, aparece um outro
menu, com as operagSes que podem ser aplicadas no tetraedro, que
s30 compress¥o, equilibrio e expans¥o, além da animag¢¥o que pode

ger feita no mesmo.

Escolhendo-se a op¢%o 4 do "Menu Geral”, & exibido um outro
menu, com as op¢Ses de pergunta sobre qual animag¥o serd feita,
de moléculas ou de aminodcidos. Daf, aparece o diretdrio

correapondente ( de moléculas ou de aminoécidos), onde se fard a
escolha desejada. Em seguida, surge o menu de eacolha do modelo
de representag¥o aparecendo ent¥o a animagZ¥o propriamente dita.
Esta animac%o & obtida das vistas provenientes de rotac¥es, de 10
em 10 graus, da figura'em trabalho e, equivale a rotac%o de 360
graus do observador em torno do modelo visualizado.

A opG¢3o 5, "AJUDA”,fornece explicagdo detalhada acerca das
opsBes anteriores (de 1 a 4). Pressionando-se uma tecla, volta-
se ao nivel anterior.

Qualquer médulo em que o usudrio esteja trabalhando pernmite

alternativa de retorno ao médulo de nivel imediatamente anterior.

3. AMBIENTE DE TRABALHO

MOL3D foi implementado no sistema Turbo Pascal, num
microcomputador da linha IBM-PC e placa de interface grafica CGA.
A placa CGA possui uma resolug¥o grafica de 320 x 200 e 4  cores
simultaneas (incluindo a cor de fundo). Foram utilizados dois
tipos de monitores : RGB e monocromatico. Visou-se com 1880,

avaliar os resultados obtidos em duas situagBes diferentes, pois
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o uso do monitor monocromdtico é mais frequente em ambientes
universitarios. Embora MOL3D seja desenvolvido no padr#$o CGA,

pode-ge utiliza-lo no padr3o EGA.

4. INTERFACE COM O USUXRIO

A interface de usudrio usada em MOL3D tenta proporcionar ao
usuérijo um ambiente confortavel. O tipo de didlogo utilizado ¢
feito via "menu”. Os menus est¥o organizados de acordo com uma
estrutura de arvore, tendo o usuario a oportunidade de percorré-

la em varios niveis.

5. ARQUIVOS E ESTRUTURA DE DADOS

Consideram-se em MOL3D duas classes de arquivos. Numa
incluem-se o8 arquivos com informag¥es da geometria e topologia
de objetog (moléculas ou aminodcidos). Na segunda classe, tem-se
os arquivos de telas.

A estruturagdo dos dados € din3mica na forma de uma
"multilista linear simplesmente encadeada”, tal que a cada
elemento de uma primeira lista corresponde uma sub-lista linear
encadeada. A primeira lista contém informag®es acerca dos dtomos
ou aminoacidos, na forma de registro. Cada registro contém campos
envolvendo coordenadas espacials (x,y,z), o raio, a cor, numero
indicativo da posi¢3io do elemento na molécula, e os ponteiros [4
um que aponta para o préximo elemento e o outro é o ” cabega” de
uma sub-lista). Na segund a lista ( "lista das conexBes”), que
indica quais aa ligagBes de um dado elemento, as informa¢les
também est¥o em registros, cada um deles com dois campos, um para
indicar o ndmero do elemento de conex¥o em relagdo a posicdo na

molécula o outro € um ponteiro para o proximo elemento.

6. APRESENTACKO VISUAL

Visando o apagamento de esferas e conexfSes n%o visiveis ao
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observador, faz-se uma ordenag3o das esferas em relag3o 2a
coordenada que mede a proximidade dag meamas ao observador.
A pintura das esferas € feita ent¥o na sequéncia estabelecida na
ordenag¢go.

Objetivando o preenchimento de esferas, utilizaram-se em
MOL3D diversas técnicas que visassem passar ac observador uma boa
impress¥o de curvatura nas diferentes esferas pintadas. Dentre as
solugBes uwadas, procurou-se escolher aquela que, com o8 parcos
recursogs disponiveis, proporcionasse melhor desempenho. Assinm,
prevaleceu a técnica de "halftoning” com o uso de uma matriz de

pixels de ordem 2.

7. ALGUNAS INAGENS OBTIDAS DE NOL3D
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da drea de quimica e areas correlatas, no &mbito da UFPb onde
sera melhor avaliado. Uma expans¥o do mesmo se encontra em fase
inicial de definigfio, ja s8e podendo antever algumas novas
ferramentas a serem incorporadas: utilizag¥%o de placa EGA, melho-
ria na qualidade de pintura das esferas e conexBes, algoritmo pa-
ra compactag3io de imagens, simulagio em tela de interacGes

intermoleculares, melhoria na interface de usuério.
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