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O presente trabalho descreve a concepç~o e a implementaç~o 

de MOL3D, um "software" gráfico de apoio à visuallzaç~o do 

comportamento espacial de estruturas moleculares". MOL3D tem seus 

algoritmos implementados na Linguagem Pascal, rodando em 

microcomputadores da linha IBM-PC. 

1. IHTRODUÇXO 

Sistemas computacionais para visualizaç~o de estruturas mo­

leculares est~o se tornando multo Importantes como ferramenta au­

xiliar no ensino e na pesquisa, nas áreas de química, de bioquí­

mica e outras áreas correlaclonadas. 

Dada a importancla acima, resolveu-se partir para a especl­

flcaç~o e implementaç~o de um software, cujo propósito geral se­

ria o de fornecer ao usuário recursos adequados Dara se lidar com 



328 

o fenômeno espacial das moléculas. 

Procurou-se, assim, desenvolver um ambiente confortavel, on­

de o usuArio contasse com uma Interface amigável, biblioteca de 

aminoAcidos e de moléculas, recursos para armazenamento e leitura 

de telas, visualizaçiJo de aminoácidoE ou moléculas inteiras, bem 

como a movimentaçiJo em tempo real de aminoácidos ou moléculas. 

2. ESTRUTURA FURC I ORAL 

Em linhas gerais, o funcionamento de MOL3D pode ser descri­

to, conforme mostra o diagrama hierarquico da figura 2.: inicial­

mente é exibido um "Menu Geral", com cinco opções disponíveis ao 

usuario. Essas opções sto : 

1. Vistas de molécula ; 

2. Vistas de amtnoAcido ; 

3. Manipulaç•o de tetraedros 

4. AnimaçiJo 

5. AJuda. 

Escolhendo-se a opçlio 1 do "Menu Geral", é exibido um outro 

menu, com a biblioteca de moléculas, onde o usuário seleciona 

uma molécula para trabalho. Escolhida uma molécula aparece outro 

menu, exibindo os modelos geométricos que o sistema põe ~ 

disposiçiJo do usuário para representaçlio das moléculas. Uma vez 

escolhido o modelo geométrico desejado, aparece o último menu 

desta sequência, com a apresentaçllo de seis diferentes pontos de 

visualizaç~o da molécula <Z+, Z-, X+, X-, Y+, Y-> e as opções de 

ampliaçl!!o <"Zoom+") e reduç'lio <"Zoom-") e deslizamento da 

molécula. 

Escolhendo-se a opçlio 2 do "Menu Geral", aparece um outro 

menu, correspondente~ biblioteca de aminoácidos, onde o usuário 

seleciona um aminoacido. Escolhido o aminoácido, apresenta-se um 

outro menu, exibindo os modelos geométricos para representaç~ do 
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Figura 2.: Diagraaa hierárquico do funcionaaento de BDL3D. 
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Figura 2.: Dtagraaa hlerarqutco do funclona.en~o de BOL3D. 
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mesmo. Uma vez escolhido o modelo geoméLrico desejado, aparece 

o úiLimo menu desta sequência, com a apresentaç~o de seis pontos 

diferenLes de visualizaç~o da aminoácido <Z+, Z-, X+, X-, Y+, Y-> 

e as opções de ampliaç'ljo ("Zoom+"), reduç~ <•zoom-") e 

deslizamento do amlnoécido. 

Escolhendo-se a opç~o 3 do "Menu Geral", aparece um outro 

menu, com as operações que podem ser aplicadas no tetraedro, que 

s~ compress~o. equilíbrio e expansão, além da animaç~o que pode 

ser feita no mesmo. 

Escolhendo-se a opç'ljo 4 do "Menu Geral", é exibido um outro 

menu, com as opções de pergunta sobre qual 

de moléculas ou de aminoácidos. Dar, 

animaç~o será feita, 

aparece o diretório 

correspondente< de moléculas ou de aminoácidos), onde se fará a 

escolha desejada. Em seguida, surge o menu de escolha do modelo 

de representaç~o aparecendo então a animaç~o propriamente dita. 

Esta animação é obtida das vistas provenientes de rotações, de 10 

em 10 graus, da figura em Lrabalho e, equivale a rotaç~o de 3&0 

graus do observador em torno do modelo visualizado. 

A opç~o 5, "AJUDA",fornece explicaç~ detalhada acerca das 

opções anteriores <de 1 a 4). Pressionando-se uma tecla, volta­

se ao nlvel anterior. 

Qualquer módulo em que o usuário esteja trabalhando permite 

alternativa de retorno ao módulo de nfvel imediatamente anterior. 

3. AJIB I EliTE DE TRABALHO 

MOL3D foi implemenLado no sistema Turbo Pascal, num 

microcomputador da linha IBM-PC e placa de Interface grafica CGA. 

A placa CGA possui uma resolução gráfica de 320 x 200 e 4 cores 

simult~neas (incluindo a cor de fundo). Foram uLilizados dois 

tipos de monitores : RGB e monocromatico. Visou-se com isso, 

avaliar os resultados obLidos em duas situações diferentes, pois 
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o uso do monitor monocromático é mais frequente 

universlt&rios. Embora KOL3D seja desenvolvido no 

em ambientes 

padr8o COA, 

pode-se utilizá-lo no padr3o EGA. 

4. IHTERFACE COII O USUDIO 

A Interface de usuário usada em MOL3D tenta proporcionar ao 

usu&rio um ambiente confortável. O tipo de diálogo utilizado é 

feito via "menu". Os menus est11o organizados de acordo com uma 

estrutura de arvore, tendo o usuário a oportunidade de percorr~­

la em v&rios nrveis. 

5. ARQU 1 VOS E ESTROTURA DE DADOS 

Consideram-se em MOL3D duas classes de arquivos. Numa 

Incluem-se os arquivos com lnformaç~es da geometria e topologia 

de objetos (moléculas ou aminoácidos>. Na segunda classe, tem-se 

os arquivos de telas. 

A estruturaç11o dos dados é din~mica na forma de uma 

"multiltsta linear stmplesmént.e encadeada", tal que a cada 

elemento de uma primeira lista corresponde uma sub-lista linear 

encadeada. A primeira lista contêm Informações acerca dos átomos 

ou aminoácidos, na forma de registro. Cada registro contém campos 

envolvendo coordenadas espaciais (x,y,z>, o ralo, a cor, numero 

Indicativo da posição do elemento na molécula, e os ponteiros 

um que aponta para o próximo elemento e o outro é o " cabeça" de 

uma sub-lista>. Na segunda lista< "lista das conext!es"), que 

indica quais as ligações de um dado elemento, as informações 

também est~o em registros, cada um deles com dois campos, um para 

Indicar o nomero do elemento de conex•o em relaç~o à posiç~o na 

molécula o outro é um ponteiro para o próximo elemento. 

6. APRESEIITAÇXO VISUAL 

Visando o apagamento de esferas e conex~es n11o visíveis ao 
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observador, faz-se uma ordenaç~ das esferas em relaç~ à 

coordenada que mede a proximidade das mesmas ao observador. 

A pln~ura das esferas é feita ent~o na sequência estabelecida na 

ordenaç::Jo. 

Objetivando o preenchlmen~o de esferas, u~ilizaram-se em 

MOL3D diversas ~écnicas que visassem passar ao observador uma boa 

lmpress~ de curvatura nas diferentes esferas pintadas. Dentre as 

soluç:~es usadas, procurou-se escolher aquela que, com os parcos 

recursos dlsponfveis, proporcionasse melhor desempenho. Assim, 

prevaleceu a ~écnica de "halftonlng" com o uso de uma matriz de 

pixels de ordem 2. 

7. ALGUDS I JIAGEHS OBTIDAS DE IIOL3D 
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da área de qufmica e áreas correlatas, no ~mbito da UFPb onde 

será melhor avaliado. Uma expans~o do mesmo se encontra em fase 

Inicial de deflnlç~o. já se podendo antever algumas novas 

ferramentas a serem Incorporadas: utllizaç~o de placa EGA, melho­

ria na qualidade de pintura das esferas e conexões, algoritmo pa­

ra compactaç~o de Imagens, simulaç~o em tela de interações 

lntermoleculares, melhoria na interface de usuário. 
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