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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular por computador tem a finalidade de
simular estruturas e suas respectivas interagées. A Computagéo
Grafica (1) é a ferramenta ideal para a visualizagio das mudangas
ocorridas em um sistema em fungéo do tempo, além de possibilitar

- a visualizagdo das estruturas, a representagdo das moléculas e a

manipulagdo interativa de modelos geométricos. Assim, tomando
como base softwares académicos de construgdo e calculo de
propriedades quimicas, foi desenvolvida uma interface grafica para

- @ visualizagdo das estruturas quimicas geradas em uma
 Workstation Silicon Graphics.
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As moléculas s@o modeladas geometricamente, a partir de dados
tabulares obtidos através de seus atomos e das ligagbes entre
eles. Foram utilizadas técnicas de computagéo grafica para ©
desenvolvimento dos algoritmos de simulagao tridimensional das
moléculas e de manipulagéo dos modelos, possibilitando efeitos
como zoom € rotagao.

2. METODOLOGIA

Inicialmente, 0 trabalho se concentrou no estudo das técnicas de
programagao no sistema operacional unix-like RIS da Silicon
Graphics e em como usar sub-rotinas € funcdes da Graphics
Library para escrever aplicagdes gréficas de desenho de sdlidos
coloridos bi ou tridimensionais em movimento e em tempo real, sob
controle interativo dos dispositivos de entrada de dados.

Foram estudados comandos UNIX e utilitarios para criar €
modificar o codigo fonte de aplicagdes, aléem de comandos de
manipulagdo de diretérios e arquivos, compilagdo € execucgdo de
aplicagdes.

Apos estes conceitos basicos de utilizagao do sistema operacional,
foram feitos estudos de como visualizar € criar objetos bi €
tridimensionais No plano XY, para desenvolvimento de programas
de visualizag@o de cenas compostas de objetos coloridos, atraves
do uso de sub-rotinas, fungbes especificas de desenho de objetos
graficos (circulos, arcos, linhas, poligonos) & texto, de definicao de
cores e padroes de textura, e transformagdo do sistema de
coordenadas real (World Coordenate System) para 0 sistema de
coordenadas do computador (Window Coordenate System).

Foi simulada a movimentagao de modelos geometricos, através do
uso de algoritmos pré-definidos € estudadas formas de prevenir 0
efeito de oscilagdo das imagens com 0 USO da técnica deDouble
Buffering.

Inicialmente o processo de movimentagdo era feito através do
seguinte esquema
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Desse estudo aprendeu-se que 2 utilizagdo de filas para
armazenamento dos dados de entrada é mais eficiente, uma vez
que, sempre que ocorre uma mudanga no estado do dispositivo,
uma entrada é feita nessa lista, que ¢ permanentemente
examinada, ao contrario de outro método (polling), que necessita
de procedimentos do programador para armazenar o estado do
dispositivo. Assim, € utilizada uma fila de eventos do tipo FIFO
(First In First Ouf) para armazenar o estado do dispositivo de
entrada e um algoritmo de recuperacdo dessa informagao, de
modo que a cada mudanca de estado corresponda um
procedimento.

O estudo prosseguiu com a programacao, utilizando o Window
Manager, de programas graficos que utilizam as facilidades das
janelas, através do uso de caracteristicas particulares da janela
como tamanho e forma, tratamento de eventos do tipo redraw
(redesenho do objeto grafico na janela quando esta & exposta,
movida ou sofre mudanga de forma ou dimensao), do tipoinput
change (quando o cursor do mouse entra ou sai da janela) e
mapeamento do movimento do mouse para o sistema de
coordenadas real (World Coordenate System).

Pensando na visualizagdo, estudou-se como criar, visualizar e
animar modelos tridimensionais, usando transformacgdes
matematicas para estabelecer um ambiente de visualizagao,
gerando o seguinte algoritmo :

FAZ A PROJECAO — APLICAA — DESENHA A MATRIZ
TRANSFORMAGAO MODELADA

Existem dois tipos de projegao: a proje¢cdo em perspectiva e a
projecdo paralela ortografica. Na projegdo em perspectiva 0s
objetos mais distantes aparecem com tamanho menor do que 0S
mais préximos, e na projecdo paralela ortogréafica os objetos
aparecem como se estivessem a mesma distancia do observador.
Assim, as projecdes em perspectiva s3o mais realistas, uma vez
que permitem a ilusao de profundidade.
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Existem duas maneiras de posicionar o ponto de vista (a posi¢éao
do ?bsewador) e o volume a ser visto: através da definicdo das
posicdes do observador e do ponto de interesse, e através da

definicdo da distancia do observador em relagdo a origem e
orientagéo.

=h
= S
: a Projecdo
diregdo da
projecéo —
L=t
visualizag3o do volume
Projecdo
observador
plano de projecdo D

Todas as transformagdes s&o representadas por matrizes 4X4. Um
vértice pode ser transformado por uma matriz 4X4 resultando em
um novo vértice. Desta forma, uma transformagao trata-se da
multiplicago da matriz de transformag&o pela matriz original (I).

Mg Mgy Moz Moz
myom,,m,,m
1oM0yy Myp My
[xyzw] 3 =[xyzw] (1)
Mpg My Mpp Mpg
Mgg My Myp My

Isto permite que sejam executados os seguintes procedimentos :
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a) Translagéao

Estando todos os pontos no formato de uma matriz criada pelo
sistema, para executar uma translagao utilizamos o comando
translate (float Tx, float Ty, float Tz), onde Tx, Ty, Tz s&o as
coordenadas que representam o deslocamento a partir do ponto de
origem do sistema.

Matematicamente, sera utilizada uma multiplicagdo da matriz
original pela matriz de translagéo (Il).

L .0
o1
3 la (I1)

- — oo
—ocoo

TxTy Tz

b) Escala

Para a escala, ou seja, para modificar o tamanho de um objeto,
utilizamos o comando scale (float Sx, float Sy, float Sz), onde Sx,
Sy, Sz s#o fatores para o aumento ou diminui¢do do objeto em
cada uma das trés direcdes (x, y e z). A matriz de escala € dada

por (I11):
x 0 0

y 0
0
0

ITI
b (I1I)
0

ocoocown
w2

0
0
0
1

c) Rotagao

O processo de rotagdo funciona de mameira semelhante ao
processo de escala, s6 que em relagéo a cada um dos trés eixos,
ou seja, um objeto pode ser rotacionado em relagao ao eixo das
coordenadas X ou em relagdo ao eixo das coordenadas Y ou em
relagdo ao eixo das coordenadas Z. Logo, existem trés matrizes
para solucionar esse problema (IV).
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Dois comandos s&o utilizados para efetuar a rotagdo: o rotate
(anglg, axis), onde angle € o angulo que se deseja rotacionar eaxis
€ 0 eixo sobre o qual se deseja rotacionar. Esse comando é usado

quando o angulo esta em dezenas de graus erot (angle, axis),
quando o angulo esta em graus.

3. RESULTADOS OBTIDOS

Foi desenvolvida uma interface grafica de visualizagdo, em
linguagem Fortran, utilizando a Graphics Library e os conceitos
descritos acima. Essa interface permite a visualizagdo das
moléculas construidas pelo software SD - software académico de
modelagem de moléculas covalentes.

O software SD foi utilizado como base deste trabalho por
apresentar exatamente o caso mais critico da necessidade do
desenvolvimento da interface grafica. Sendo um software
desenvolvido em um mainframe IBM, ele necessita dessa interface
para que os pesquisadores possam visualizar suas moléculas de
forma interativa, em uma workstation Silicon Graphics.

A proxima etapa deste trabalho é o desenvolvimento dessa
Inten‘_ace segundo o padrdo da Open GL - nova biblioteca grafica
da Silicon Graphics (2, 3) que segue o padrdo OSF - e utilizando o
software Motif para o gerenciamento de janelas (4).
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Figura 1 - Impresséo da tela do software desenvolvido editando uma
molécula construida no software SD
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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular por computador € atualmente considerada
um importante método de pesquisa quimica. A moderna tecnologia
existente torna possivel a simulagdo e estimativa de estruturas
moleculares. Porém, a grande quantidade de informagdes tratadas
durante o estudo de uma familia de moléculas torna inviavel a
utilizagdo de meios ndo computacionais de armazenamento e
recuperacéo desses dados.

Isto foi observado durante a execugdo do trabalho "Construgao,
Calculo e Catalogagdo de Familias de Moléculas Tensionadas
Derivadas do Norbonano Através da Modelagem Molecular" (1).
Este trabalho catalogou dezessete moléculas e gerou um catalogo
em papel impresso com aproximadamente 500 paginas, fato que
dificulta consideravelmente o acesso as informagdes catalogadas.
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