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RESUHO

0 presente trabalho descreve a concepgdo 13 a
implementacdo de um "software” gréafico. Trata-se do ”Sistema
Grafico de Apoio b Visualizagfio do Comportamento Eepacial de
Estruturas Moleculares” ( MOL3D ). MOL3D tem seus algoritmos
implementados na Linguagem Pascal, sob o Sistema Turbo Paecal,

rodando em microcomputadores da linha IBM-PC.



ABSTRACT

The present work deegcribes the concept ion and

implementation of a graphical software, here called a “Graphical

Behavior of Molecular

System to Help visualizing the Spacial

(MOL3D) . MOL3D has its algorithme {implemented in

compatible micro-

Structures”

Pascal (Turbo Pascal), running on an IBM-PC

computer.
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CAPITULO 1
IRTRODUCRO

Este capitulo se propSe a apresentar ao leitor o
propésito geral do trabalho. Para isto, o capftulo foi dividido
em quatro partes : Objetivos do Trabalho,Vig¥o Geral do Trabalho,

Descri¢8o0 de Funcionamento do Sistema e Conteddo do Trabalho.

1.1. Objetivos do Trabalho

Sislemas computacionais para visasualizagho de eetruturas
moleculares estBo se tornando muito importantes como ferramenta
auxiliar no ensino e na pesquisa, nas dreae de qufmica, de

bioquimica e outras &reas correlacionadas.

Dada a importéncia acima, resolveu-se partir para a
especificacdo e implementagldo de um software, cujo propésito
geral seria o de fornecer ao usudrio recursos adequados para sge

lidar com o fendmeno espacial das moléculas (k).

Procurou-se, assim, desenvolver um ambiente confortavel,
onde o usudrio contasse com uma interface amigavel, biblioteca de
aminoacidos e de moléculas, recursos para armazenamento e leitura
de telas, visuallzagdo e simulag¥Bo din&mica dos aminodcidos
envolvidos na molécula, ou simulagdo dinémica da prdpria
molécula.

(X) 0 termo molécula serda utilizado, indistintamente, em todo
ecte texto para denotar todas as molécul as em geral,

especificamente as macromoléculas, e muito especialmente as
protefnas (que s%o casos particulares de macromoléculas).



Com o advento da evolugHo das estacBes graficas, gurgem
possibilidades de implementagio de modelos fisicos de
representacfo de estruturas moleculares de diferentes tipos. 0

uso destes recursos é comum em grandes centros de pesquisa.

A maior parte do "soflware” existente (até onde se tLem
informagd3o) tem sido desenvolvido nos propriog laboratdrios de
pesquisa em quimica, havendo pouco "sgoftware” para este fim,

disponivel no mercado.

Tratando-se de "software” com esta finalidade no Brasil,
HOL3D configura-se, até que se cheguem IinformagGes contrédriag,

como pionelro.

1.2.Vis%o Geral

0 MOL3D, apesar de eger esgpeclalmente dedicado as
protefnas, pode sger usado no estudo da geometria de qualquer tipo
de molécula. Entende-se por proteinas ag macromolécul as
regsultantes da condensac¥io de moléculas de aminodcidos, através

de liga¢Bes peptidicas. Os aminodcidos s@o unidades estruturais

basicas das proteinas [1].

Para representar a estrutura tridimengional das
moléculas, profissionais das dreas de qufimica, bioquimica e suas

dreas correlacionadas recorrem a modelos. Entre os modelos

utilizados est3Bo o de "esfera-e-bastiio” e o "esquelético” [2].



No modelo "esfera-e-bastdo”, como o préprio nome egugere,
dtomos ou aminodcidos (residuos) s3o representados por esferas e
suas ligagBes 880 indicadas por bast8Ses (fig. 1.2.1). Hegte
modelo o comprimento de ligagdo de duas esferas corresponde 2

dist&ncia entre os seus centros.
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Figura 1.2.1 : Estrutura molecular representada pelo mo-
delo esfera-e-bast¥o.

0 modelo "esquelétijco” pode ser visto, do ponto de viegta

geométrico, como uma forma de representag@o simplificada do
modelo "esfera-e-bast¥o” (fig. 1.2.2). Nele a geometria da
molécula é obtida pela composig¥Bo de segmentos de reta. Uma vez
montada a estrutura, observar-se-%o figuras como hexdgonos,

pent 4gonos, segmentos de reta, distribuidos no espago. 0Os dtomos
ou aminofdcidos (reasfduos) ficam distribulfdosg noe vértices dag
figquras formadas. Estas fiquras est@o unidas, umas &as outras,

numa digspost¢Bo espacial bem definida.



Figura 1.2.2 : Estrutura molecular representada pelo mo-
delo esquelético.

A estrutura espacial das moléculas ¢ conhecida através
da andlise cristalografica em RAIO-X, onde se obtém ag

coordenadas espacliais (x,y,z).

Do ponto de vista computacional, MOL3D € um sistema de
telas hierarquizadas de acordo com a sequé&ncia do funcionamento
do programa. HNeste sistema, encontram-se asg telas com 4drea de

menus, drea de mensagens e adrea de desenhos, como eerd visto

adiante, no item INTERFACE COM 0O USUARIO.

MOL3D conta com duas categorias de bibiotecas e um
conjunto de operagdes que atuam sobre elas. Nestas categorias

encontram-se a biblioteca de aminoacidos e a de macromoléculas.

Na primeira, tém-se todos os aminoidcidos que figuram entre as
proteinas, e na segunda, tém-se moléculas em geral. Com o
conjunto de operagBes mencionado, permitem-ge wutilizar os



recursos necessgsarios a visgualizag@o e as poesfveis manipul agtes
das figuras selecionadas. A visualizag¥o destas estruturas pode

gser feita wusando o8 modelos Ja& citados (esfera-e-bast3o e

esquelético) .

1.2.1. Ambiente de Trabalho

HOL3D foi implementado no sistema Turbo Pascal, num
microcomputador da linha IBM-PC e placa de interface grafica CGA
(Color Graphics Adapter). A placa CGA possul uma resolugfo

qgrafica de 320 x 200 (320 pontos por linha, 200 linhag) e 4 cores

simultaneas (incluindo a cor de fundo). Foram wutilizados dole
tipes de monitores : RGB e monocromatico. Visou-se com isso,
avaliar os resultados obtidos em duas situages diferentes, pois

o uso do monitor monocromatico € mais frequente em ambientes
universitarios. Embora MOL3D seja desenvolvido no padrdo CGA,

pode-se utiliza-lo no padr3o EGA (Enhanced Graphics Adapter).

Como dispositivo flsico de entrada de informagGes,
utiliza se o teclado. Uma impressora é utilizada para emiegs3o de

cépias de tela e outros dados, em papel.

Existem duas razdes pelas uais se utiliza o ambiente de
trabalho nas condi¢BSes precérias, supracitadas. A primeira e
maig direta é a de serem as condigdes citadas, as disponfveig no

local onde se desenvolveu o sistema. A segunda esta vinculada ao



fato de que a maioris dos microcomputadores nacionaie de 16 bite
utiliza esta configuragd3o como padrfo. Esta confiquraglo € a
mais frequentemente disponivel em institui¢gBes de eneino no
Brasil. 0 modelo concebido, entretanto, permite, mediante

pequenas alterag®es, adaptag®es a um ambiente mais robusto.

1.3. Descrig¢lo Geral de Funcionamento

Em linhas gerais, o funcionamento de MOL3D pode eer

descrito, conforme mostra o diagrama hierarquico da figura 1.3

inicialmente é exibido um "Menu Geral”, com cinco opgGes
disponiveis ao usuario. Essas opgles s8io :

1. Vistas de molécula ;

2. Vistas de aminoacido ;

3. Manipulag®o de tetraedros ;

4. Animag8o ;

5. Ajuda.
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Escolhendo-se a op¢do 1 do "Menu Geral”, serad exibido
um outro menu, com a biblioteca de moléculas, onde o usudrio

selecionard uma molécula para trabalho. Escolhida uma molécula

aparecerd outro menu, exibindo oe modelos geométricos que o
sistema pde a disposi¢do do usudrio para representar as
moléculas. Uma vez escolhido o modelo geométrico desejado,

aparecerd o dltimo menu desta sequéncia, com a apresentagdo de
gseis diferentes pontos de visualizagBo da molécula (Z+, Z-, X+,
X-, Y+, Y-) e as opgCes de ampliag@o ("Zoom+") e redug¥do ("Zoom-

") e deslizamento da molécula.

Escolhendo~se a opgdo 2 do "Menu Geral”, aparecerd um
outro menu, correspondente b biblioteca de aminodcidos, onde o
usuario selecionarada um aminoacido. Escolhido o aminodcido,

apresentar-ge-4 um outro menu, exibindo os modelog geométricos
para representar os aminodcidos. Uma vez escolhido o modelo
qeométrico desejado, aparecerd o ultimo menu desta sequéncia, com
a apresentagBo de seis pontoe diferentes de visualizagdo da

aminoacido (Z+, Z-, X+, X-, Y+, Y-) e as opgGes de ampliag@o

("Zoom+”), redugdo ("Zoom-") e deslizamento do aminodacido.
Eacolhendo-ge a op¢g8o 3 do "Menu Geral”, aparecera um
outro menu, com as operagBes que podem ser aplicadas no

tetraedro, que s¥%o compressdo, equilfbrio e expans8o, além da

anima¢io que pode ser feita no meemo.



Escolhendo-se a op¢3o 4 do "Menu Geral”, serd exibido
um outro menu, com as op¢Bes de pergunta sobre o que a
animag8o serd feita, sobre moléculas ou sobre aminodcidos. Dar,
aparecera o diretdrio correspondente ( de moléculas ou de
aminoacidos), onde se fard a escolha desejada. Em seguida, vem o
menu com os modelos, para depols aparecer a animag3o propriamente
dita da molécula ou aminoacido, conforme escolha anterijor. Esta

animagd3o & obtida das vistas provenientes de rotagdes, de 10 em

10 graus, da fiqura em trabalho.

A opgdo 5, "AJUDA”,fornece explicagcdo detalhada acerca
das op¢Bes anteriores (de 1 a 4). Pressionando-ge uma tecla,

volta-gse ao nivel anterior.

Qualquer médulo em que o usudrio esteja trabalhando
permite alternativa de retorno ao médulo de nivel imediatamente

anterior.

1.4. Conteudo do Trabalho

No capftulo 2, serdo discutidas algumas técnicas para

representagio de superffcies moleculares no computador.

No capftulo 3, serdo apresentadas as formas de
organizag3o externa e interna dos arquivos adotadas por MOL3D.
Além disso, sero enunciadas as caracterfesticas envolvidas no

projeto da interface de usuéario.
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Apresentam-se no capftulo 4, oe tipos de arquivos

utilizados, abordando-ge, sobretudo, as operagBes envolvidas no
tratamento deles. Apresentam-ge, alnda, os diversos
procedimentos utilizados, com vietas & wviabilizag%o degsas
operagdes. Nessa ocasifo, demonstram-se og cdédlculos matemiaticos
pregentes na operagdo de mapeamento de coordenadas de wuma dada

Janela para outra.

No capftulo 5, surgem as denominadas operagGes de
visualizag¥o. Nel as estdo inseridos os recursos para
apregsentagdo e visualizagdo de uma dada figura na tela. Incluem-

se al os pontos de vista do observador, a forma de se projetar a
figura na tela e, assim por diante, até o apagamento de esferas e
conexdes n8o visiveis ao observador. Além digso, 830 Inclufdas
as operacBes que visam fazer alteragfes basicas de figuras na
tela, seguidas de demonstragfes dos cdlculos matemdticos
presentes na operagio de mapeamento de coordenadas de wuma dada
Janela para outra. Encontram-se al as opera¢Bes de deslizamento
e de ampliagio e redugio ("Zoom”) de figuras na tela . Outros
tépicos também abordados nesse capftulo, sdo : rolamento de tela,
tracado das conex@es interatbmicas, atribui¢do de cores €

animagdo.

No capftulo 6, apresenta-se uma conclus@o do trabalho,
inclusive uma avaliagfio do mesmo e sugestBes para futuros

aperfeigosmentos do MOL3D.

11



CAPITULO 11
TECRICAS DE VISUALIZACKO DE SUPERFICIES MOLECULARES

Encontra-se em [3]) uma grande quantidade de algoritmos
para representaco de superficies moleculares no computador.
Esses algoritmos representam estas superficiese, ou como uni&es de
esferas ou como outras superficies suavizadaa. HNesses discutem-
ge, fundamentalmente, problemas vinculados a3 eliminag¥o de partes
do desenho(molécula) invisiveis ao observador, além digso,

apresentam-se algumas técnicas de sombreamento, visando a

simul agfo de efeitos de tridimensional idade no desenho.

2.1 UniBes de Esferas

A idéia de visualizagdo de superficies moleculares como
unides de esferas provém da inspiragde no "plastic CPK epace-
filling models”, que fol Inventado por Corey e Pauling, e

posteriormente melhorado por Koltun.

Nestes modelos, cada atomo € representado por uma esfera
com raio igual ao raio atdmico de Van der Waale, e uma molécula é

representada pela uni%o de suas esferas interceptadas.

A seguir, sBo descritas as idélas envolvidas em algune

algoritmos apresentados em ([(31].

2.1.1. Algoritmo de Smith e Gund

12



Smith e Gund degenvolveram um algoritmo que ege bagela no

modelo "space-filling”, onde as linhas de contorno das esaferas
s8o desenhadas. As linhas de contorno que g3o exibidas no
desenho da molécula correspondem aos8 arcos provenientes da
intersegdo de esferas. Para solucionar o problema das linhas n3o

vigfveis ao observador, utiliza-se a idéia de aproximar cada arco
por um poligono, e para o cédlculo de linha escondida, compara-sge
cada aresta do polfgono com cada esfera para eliminar os arcos
escondidos. 0 resultado da implementagBo desse algoritmo pode

ser observado na figura 2.1.1.

Figura 2.1.1 : Molécula obtida do algoritmo de Smith e Gund.

2.1.2. Algoritmo de Gary Quigley

Em seu programa denominado PLT1, Gary Quigley wutiliza

circulos concéntricos, com espagamento diferenciado, tentando com

13



lsso produzir sombras nas esferas, como mostra a figura 2.1.2.

Para isso ele utiliza um tragador gréfico ("plotter”) com canetas

multicoloridas.

| ﬁwrr?H et
‘ i X
Al
B Tt '. -

-

Figura 2.1.2 : Holécula desenhada pelo PLT1.

2.1.3. Algoritmo de HotherUell

Em seu programa denominado PLUTO, HMotherWell wutiliza,

além das linhas de contorno utilizadas por Smith e Gund, hachurae

14



as partes de cada esfera, cujag faces se ocultam da suposta fonte

luminosa. A figura 2.1.3, mostra um desenho obtido de PLUTO.

Figura 2.1.1 : Molécula desenhada pelo programa PLUTO.

2.1.4. Algoritmo de Keith Daves

Keith Daves desenvolveu um pacote denominado CHEMGRAPH,
o qual wutiliza sobreposigBes de trés circulos preenchidos com

intensidades diferentes para representar cada easfera.

15



Objetivando uma representac3o mais exata das muperficies obtidase
de uniBes de esfera, este pacote utiliza um algoritmo para
remo¢8o de )inhas escondidas, gerando contornos poligonais para
as partes visivels de cada esfera. A figura 2.1.4, apresenta um

dezenho obtido por este algoritmo.

Figura 2.1.4. Uma viasta do topo de DNA, obtida pelo
CHEMGRAPH de Keith Davis.

2.1.5. Algoritmo de Pete Harris

Este algoritmo utillza a idéta de representar esfera
como circulos concéntricos, originadoe de vérios cortes planares

aplicados b mesma.

16
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Para 1sso, asuple-se que r é o ralo em pixela(k) da

esfera projetada, com isso desenham-se circulos concéntricos

com
rajos de r,r-1,r-2,...,1,0, adotando-ge a politica de o exterior
ser mais escuro e interior ser mais brilhante. As esferas
aparecem como se fossem i{luminadag por uma fonte de luz atrds do

observador. Adicionalmente, se Z é a profundidade em pixels da
esfera, esses clrculos podem ser vistos como cfrculos situados em
planos com profundidades Z,Z2-1,Z2-2,...,Z-r, respectivamente,

formando um cone no espago. A figura 2.1.5 exibe um desenho

gerado por este algoritmo.

e

e P ;.:.
l”ﬁ
o

"'-ﬁ;E

Figura 2.1.5. Um desenho de DNA gerado pelo Algoritmo de
de Pete Harris,

(x) Pixels (pontos) - deriva de picture element.

17



Evidenciam-se noe algoritmos baseados no "plastic CPK
gpace-filling models”, apresentados acima, o primordial objetivo

de melhor caracterizag¥do da superfficie externa da molécula.

Em MUL3D, entretanto, ndo ha uma preocupag@o direta com
a qeometbtrta da superficie externa da molécula, mas com a

topologia global da mesma.

As técnicas envolvidas nos algoritmoe citados foram, no
entanto, wvallosas na elaboragdo dos algoritmos de HOL.3D,

especificamente no médulo relacionado com a pintura de esferas.

18



CORCEITOS FUN

Este

HOL3D, no que se refere & forma de organizag¢¥do externa e

CAPITULO 111

DANENTAIS

capftulo

apresenta

caracterfeticas do

gistema

interna

dos seus dados e os aspectos da interface de usuario.

3.1. Arquivos Externos

Referem-se aos arquivos memnor i a secunddria.
Consideram-se em MOL3D duas classes de arquivos externos. Na
primeira classe incluem-ge oe arquivoe com Iinformagdes da
geometria e topologia de objetos (moléculas ou aminodcidos). Ha

segunda class

Os

bibliotecas b

e, tem-se os arquivos de telas.

arquivos

dsicas de aminodcidos e de moléculas.

pertencentes a primeira classe

formam as

Eles s3o, por

convengio, denotados por um nome geguido de sua extensdo, que
deve ser, respeclLivamente, do tipo AHI e MOL. Estee arquivos
contém uma descri¢do geométrica e topoldgica de suas figuras, de

acordo com oO

X1

X2

Xk

seguinte padrio

1 Z1 R1 ( C12
b 2 R2 ( C21
Yé Zk Rk ( Ck1
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C23

Ck2



onde -

Ckt, eignifica que o elemento k tem o elemento | como uma

de suas conexBes, na condi¢¥o de k, i pertencerem aoc conjunto dos
naturais, com (k # i). (Xk,Yk,Zk) e Rk 830, respectivamente, as

coordenadag espacials e o raio do elemento k.

Estes arquivos ( AM] e MOL ) esH0o criados com o auxilio
do editor do sistema Turbo Pascal [4]. Oes passgos necegsarijos 5
criag¥o destes arquivos, usando o editor Turbo Pascal, serdo
apresentados no Apéndice A. 0 programa pogsuil rotinas que
conseguem ter acesgso aos meemos e trazé-los para o seu "ambiente

interativo”.

Os arquivos da segunda classe g8Ho aqueles em que seus
conteudos s3%o telas preparadas. Cada arquivo corresponde a um
conjunto de telas (registros) cuja extensdo fica convencionada
por .TEL. Cada tela pode ser vista como uma fotografia obtida de
uma dada figura. Uma vez armazenada uma dada tela, pode-ge
vigualiza-la posteriormente com facilidadee, entretanto n3o ge
pode manipula-la. Estes arquivos 830 criados dentro do prdprio
programa. Para isso, o usudrio informa algum nome com terminag3do
Tel e comega a gravar as telas que dever#o compor este arquivo.

Ha no entanto, uma protec¢#do contra a inclus3o em arquivos Ja

existentes.

20



3.2. Estrutura de Dados

Referem-se 8 organiza¢%o interna dos dados, ou seja,
organizagiio a nfvel de memdria principal. A estruturagio dos

dados ¢ din8mica [5), [6], na forma de uma "multilista linear

simplesmente encadeada”, btal que a cada elemento de uma primelira
lista corresponde uma sub-lista linear encadeada conforme
mostrado na figqura 3.2. A primeira lista contém informaqteg
acerca dos atomos ou aminodcidos ( resfduos), na forma de
agragados heterogéneos (registro). Cada registro contém campos
envolvendo coordenadas espacials (x,y,2), o raio, a cor, numero

indicativo da posigdo do elemento na molécula, e os ponteiros (
um que aponta para o proximo elemento e o outro € o ” cabega” de
uma sub-lista). Ja na segunda lista ( "lista das conexTes”), que
indica quais ae ligagBes de um dado elemento, as informagdes
também est¥o em registros, cada um deles com doie campog, um par
indicar o numero do elemento de conexzd em relagdo & posi¢do na

molécula o outro € um ponteiro para o préximo elemento.

Detalhando e declarando em pgeudo-céddigo eegsas  listas
tém-se :
tipo PontElemento =  “Elemento
Pontlig =  “Conexdo
Elemento = Reglistro
infcio
®,¥,2,
raio,
cor;
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PosiElemento,
ProxElemento,
PrimConexso

fim
Conexdo = Registro
infcio
Hum-Elemento : intejro
ProxConexdo : Pontlig
fim

Obs.: O acento circunflexo que aparece no cédigo acima equivale a

"aponta para”.

Li c NUH NUH,
B vl vt {2t [t | cor et o | --t----w| xt | ve ]zt |t |ocorl DR | -
ESF.| 1 ESF.|
f +
I 1
\ \
W "
}
ESF. ESF.
1 ]
I ]
3 =
| 1
¥ v
KU, NuM.
eef, e4F.
! i
1 I
4 +
! |
A\l ¥

Figura 3.2 : Estrutura de dados din3mica para
representag¢fio de estrutura molecular.
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3.3.Interface com o Ususario

Procurou-se durante o projeto da interface do MOL3D, que
& um sistema interativo, proporcionar ao usgudrio um ambiente
confortavel, procurando-ee estabelecer uma forma adequada de
dialogo. O tipo de dialogo utilizado € feito via "menu”, onde as
informacBes est@o, na maioria das vezes, distribuidas de forma
litnear, com a8 opgBes em forma de miltipla escolha. Os menus
utilizados est¥o organizados de acordo com uma estrutura de
arvore, tendo o usudrio a oportunidade de percorré&-la em viarios
niveis. Além disso se oferece ao mesmo, a op¢do de eair do

programa para o sistema operacional.

As telas foram projetadas de modo a tentarem, egempre que

poseivel, responder ao usuario trés perguntas fundamentais :"”Onde

estou?”, "0 que posso fazer agora?”, ou "De onde venho?”

0 formato bdsico das telas que compBem MOL3D gerd

mostrado a seguir. Ser%o apresentados os trés formatos
existentes, que serdo denotadas, na ordem de exibic3do, por tela

1, tela 2 e tela 3.
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MENU GERAL

Uistas de Molecula
Uistas de .Aminoacido

Manipulacao de Tetraedros
Animacao
. Ajuda

Al T

6. Abandona a execucao

Escolha a sua opcao & [_]

Figura 3.3a : Formato da tela 1.
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Figura 3.3c : Formato da tela 3.
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IR 1
Lhale

MO

VML VL S

EASEL.MOL EASEL1O. MOL BASEZ. MOL. BASE4S . MUL
= DNGS M

oo Atual D NEVANDRO

da Ease de Dados (digite FIM para retornar) -——-—3:

Figura 3.3b : Formato da tela 2.

3.3.1. Descri¢¥o das Telas

A tela 1, como mostra a figura 3.3a, esta dividida en
trés dreas : érea |, area Il e drea I1ll1. A drea | apresenta uma
mensagem que se propfe a informar o wusuario, sua localizag¥o
atual. Na drea Il (drea de menu), surgem informag®es sobre as
diferentes operagBes que podem ser executadas. A drea 111 tem
duas finalidades : a primeira é a de apresentag@o de mensagem
indicando decis¥o a ser tomada no atual instante; a segunda esta
reservada a exibigdo de mensagem de erro, no caso de haver

necegslidade.

A tela 2, como mostrada na figura 3.3 b, apresenta um
formato bem diferente das telas 3.3 a e 3.3 c. Isto e
Justificado por sua finalidade, que é a de apresentar na tela de
video, a biblioteca de molécula ou de aminodcido, a depender da

escolha do usudrio. Além dieso, a distribuig¢Zo das opgles passa,
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agora, a sger colunar, devido ao grande nimero de op¢des e &
poasibilidade de acréscimo de novas op¢Bes b medida que se criam
novos arqutvos que pertengam a uma ou a outra biblioteca. Apeear
de ser uma tela um pouco pobre em relagfo has telas 1 e 3, ela

apresenta, em esgéncia, as mesmas caracterfeticae de conteuddo de

informag3o da tela 1.

A tela 3, como mostrada na figura 3.3 c, esta dividida
em quatro dreas : érea |, drea ll, drea Il] e drea IV. A drea |
serve para identiflicag¢gio do desenho, indicando, assim, o nome do
mesmo. A area |l corresponde ao espa¢o de desenho da figura. A
drea 11l prople-se a dar uma idéia 8o usuario em que mddulo ele
se encontra e, ao mesmo tempo mostra um menu com ag opglesg de
aclo disponiveis. A drea IV, possul as mesmas finalldades, da

area |11l apresentada na telal.

obg.: HNo momento em que o sistema emite uma mensagem de erro,
nas telas 1 e 3, a drea da tela de video onde se exibe esta
mensagem fica no modo reverso. Iaso & colocado com o objetivo de

realce da mesma.
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CAPTTULO 1V

OPERACOES SOUBRE ARQUIVOS

Neste capftulo s%o tratadas as operagdes que tornam
possiveis a criagdo e a manipulag¥o de arquivos. Essee arquivos
830 os de objetos (tipos AMI e MOL) e os de telae (tipo TEL).

4.1. OperagBes Sobre Arquivos de Objetos

Os arquivos de objetos s3o criados fora do ambiente do

programa. Para cria-los, utiliza-se o Editor do Sistema Turbo
Pascal. Para que o arquivo a ser criado faga sgentido para o
programa, deve obedecer & conven¢¥o adotada, que & a de possuir
uma terminagdo AM] para aminodcidos ou MOL para moléculas. Uma

vez criado, este arquivo passarad a fazer parte de sua biblioteca

correspondente.

Para manipulag¢33o destes arquivos, HOL3D oferece tLrés
procedimentos basicos: o procedimento "diretdrio” (de molé€culas
ou de aminoacidos), o "Escolha_Arquivo” e o "Leia_Arquivo”. O
primeiro objetiva trazer para tela (no momento da execugio do
programa) todoge o8 arquivos que possuem uma determinada
termina¢io [7), seja ela AMI ou MOL. 0 segundo seleciona o
arquivo desejado para trabalho e fixa a correspondéncia entre o
nome externo e o interno deste arquivo. O terceiro faz a leitura
do conteddo do arquivo selecionado, preenchendo aseim a estrutura

de dados no programa.
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Us procedimentos em linguagem algorftmica, aZ%o, na ordem

que foram mencionados, os geguintes :

Procedimento Diretdrio_de_Moléculas
infcio
Obtenha o nome do primeiro arquivo de molécula
Enquanto houver arquivo de molécula faga
inicio
Escreva o nome do arquivo obtido

Obtenha o proximo arquivo de molécula
fim

fim.

obs.: Caso esteja manipulando aminoscidos, substituem-se todas as

ocorréncias de moléculas no procedimento acima, por aminodcidos.

Procedimento Escolha_Arquivo
infcio
Obtenha o nome do arquivo dege jado

Enquanto n¥Ho existe tal arquivo faga
inficio

emitir mensagem de erro

informe o nome do arquivo novamente
fim

Sendo

selecione o arquivo para operagio
fim.

Procedimento Leia_Arquivo

infcio
Enquanto ndo for fim do arquivo facga
infcio
Lela (x,y,z)
Leia (raio)
Atribua o no de posigdo da esfera no arquivo
- Percorrer a lista de conexGes desta esfera )}
Enquanto n%o terminar a lista de conexfes
infcio
LLeta (Num_Conexfio)
fim
fim
fim.
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4.2. Operac¢cBes Sobre Arquivo de Telas

Esta classe de operages permite ao usuirio o
armazenamento de telas em um dado arquivo e lettura dog mesmos.
Um arquivo de telaes pode conter um ou mais registroe. Cada
registro corresponde a uma tela de média resolu¢so (320 x 200
pixels) da interface grafica CGA de micros da linha [IBM-PC,
tendo, portanto, um comprimento de 16Kbytes. Atravesg destes

arquivos o usudrio pode, sempre que desejar, rever o conteddo de

telas previamenle armazenadas.

4.2.1. Armazenamento de Telas

Atraveés do procedimento Grava-Tela, o usguario tem a
opg¢do de guardar uma dada tela num arquivo. Para isso, ativa-se o
procedimento, daf este solicita o nome do arquivo e, dependendo

da situag¢3o, inicia-se o armazenamento das telas naquele arquivo

(conforme o Procedimento Grava-Tela-No-Arquivo, a sequir).

Frocedimento Grava-Tela-No-Arquivo
inicio
obtenha o nome do arquivo
se Jja existe tal arquivo
entfio confirme gravag¢fio

sendo
inicio
abra arquivo com nome informado
enquanto desejar : execute Grava-Tela obtida
fecha arquivo
fim

fim.
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4.2.2. Recuperaglo de Telas

Através do procedimento Obtenha-Tela-do-Arquivo, o
usudrio tem a oportunidade de observar no vfdeo, as telas

armazenadas num dado arquivo.

Procedimento Obtenha-Tela-do-Arquivo
Infcio

obtenha o nome do arquivo

Procura este arquivo

Se arquivo n¥o existe

entdo
emita mensagem
sendo
inicio
Abra arquivo com nome informado
Leta arquivo e apresente suas bolas
Fecha arquivo
fim

fim.
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CAPITULO V

OPERACOES DE VISUALIZAGAO

Estas operagBes relacionam -se com as etapas pertinentes
ao processo de apresentag¥o e visualiza¢do de uma figura na tela.
Isso vail desde as formas de posicionamento do observador ate o

pesicionamento da figura em 8i. Incluem-ge, alnda, as operagtes

que visam fazer alteracdes bésicas de figura na tela. Uma dessas
operag¢Bes faz o "deslizamento da figura na tela”, a outra faz a

ampliag3o ou redug¢¥o da figura na tela ("ZOOH”).

5.1. Posicionamento do Observador

Esta operag#o fornece as diferentes posicBes em que o
observador pode visualizar a figura. Digptem-se de seis posigdes

de visualizagdo distintas. Nessas posi¢Oes, estdo os eixos X,y,z

nos  meml eixos positivos e negativos. Os procedimentos  que

implementam estas operagfes sdo os seguintes

Procedimento Zpositivo
inicio
percorra Lista de Coordenadas
enquanto nao percorrer toda a lista
obtenha (x,y,z) da esfera
retorne (x,y,=z)
fim.

Procedimento Znegativo

inicio
percorra Lista de Coordenadas
enquanto nao percorrer toda a lista
obtenha (x,y,z2) da esfera
retorne (-x,y,-z)

fim.
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Procedimento Xpositivo

infclto
percorra Lista de Coordenadas
enquanto nao percorrer toda a lista
obtenha (x,y,z) da eaflera
retorne (-z,y,%)

{im.

Procedimento Xnegativo

inicio
percorra Lista de Coordenadas
enquanto nao percorrer Loda a lista
obtenha (x,y,z) da eafera
retorne (z,y,-x)

fim.

Procedimento Ypositivo

Inicio
percorra Lista de Coordenadas
enquanto nao percorrer toda a lista
obtenha (x,y,z) da esfera
retorne (z,x,y)

fim.

Procedimento Ynegativo

inicio
percorra Lieta de Coordenadas
enquanto nao percorrer toda a lista
obtenha (x,y,z) da esfera
retorne (-z,x,y)

fim.

Com retorno do terno de coordenadas ao programa, esgte
uti1liza as duas primeiras para o tragado da esfera projetada, e a

terceira servirda para indicar a sua profundidade.
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5.2. Proje¢Oes

Hatematicamente, uma projecio equivale a um mapeamento
de entidades de uma dimensdo de uma dada ordem, para outra de
ordem inferior [(B]1. Neste trabalho, tem-se um caso particular
de projgegde, que corresponde d operagdo de mapeamento de uma dada
imagem espacial no plano de um dispositivo de visualizagdo (tela

grafica do computador).

5.2.1. Tipos de Proje¢c8es

Uma proje¢do fica definida por dois elementos basicos
o plano de proje¢do ou quadro (plano sobre o qual a imagem ser3d
projetada), e o centro de projeg¢do ou ponto de wvista [9]. A
projecio de uma imagem tridimensional fica determinada pelo
conjunto de pontos do plano (quadro), obtidos da sua intersecdo
com as linhas visuais que partem do objeto e atingem o centro de

projec¢ac (fig. 5.2.1 a).

Centro h-‘_'____,_p——'—‘—"—'—f-

de
projecdo

@

oy

Figura 5.2.1 a : Elementos de broJeczo na projec¢do
perspectiva da linha AB.

34



A projegBes (XX) podem ser classificadas, de acordo com
a posigdo do centro de proje¢do, em duas classeas bdédsicas

perspectiva e paralela.

A projecdo perspectiva é aquela em que a dist@ncia entre
o centro de proje¢do e o plano de projegdo € finita, como €& o
caso da faigura 5.2.1 a. Nesta classe de proje¢do, a imagem do
objeto é representada com maior realismo, apresentando as
dimenstes das_ partes do objeto mais afastadas do centro de
projegdo reduzidas em relagdo hs dimensBes das partes mais
préximas. Este tipo de proje¢do cria um efeito semelhante aos

dos si1stemas fotograficos e ao sistema visual humano.

A proje¢lo paralela ¢ aquela em que a distincia entre o
centro de proje¢do e o plano de projeg¢do € infinita, como mostra
a ffiqura 5.2.1 b. Numa proje¢do paralela, as dimensSes do objeto
niFo s3%o0 alteradas em fungdo de sua dist@ncia ao centro de
proje¢do, pois os raios projetores, neste caso, 830 paralelos

entre si e, portanto encontram-se no infinito.

(XxX) 0 termo projegdes aparece neste caso, para denotar as
proje¢Bes geométricas planares, isto €, aquelas em que a
superficie de proje¢do é um plano e os projetores s3o linhas

retas.
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R e

\\
Centro de B’ #__fﬂ__fu—F*jb
projecao B
no infinito

Figura 5.2.1 b : Projec¢3o paralela da linha AB.

5.2.2. TransformagBes de Proje¢3o

As operagdes wutilizadas para projegdo de um objeto
tridimensional no plano da tela de visualizag3o do computador s8o
denominadas Transformag@es de Projegdo. Os cdlculos envolvidos
nas transformagBes de projecdo perspectiva e paralela sdo

apresentados a seguir,

Assume-se, no cédlculo da transformagdo de perspectiva,
que o plano de projegdo é paralelo ao plano XY (normal ao eixo Z)
e estd situado a wuma dist@ncia D do observador (centro de
proje¢do), como mostra a figura 5.2.2 . Utiliza-se um sistema de
coordenadas "left-handed”, isto €, um sistema com eixo X
orientado para direita, eixo Y dirigido para cima e eixo Z
orientado para dentro do plano da tela de visualizag3do, como

mostra a figura 5.2.2 .
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Figura 5.2.2 : Proje¢3o perspectiva com vistas do topo e
de lado.
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Seja P (X, Y, Z) o ponto a ser projetado no plano de

1

proje¢do, e Pp (Xp, Yp, Zp) sua projegdo, tal como indicado

na figura 5.2.2 . Utilizando-se propriedades de semelhanca de
tridnqulos aplicadas nos tri8ngulos das figuras 5.2.2a e 5.2.2b,
tem-se

Xp/D = X/Z <-> Xp = D % (X/2) ;

Yp/D = Y/Z <=> Yp =D % (Y/2)

Assume-se, para o cdlculo da transformag¢do paralela, que
0o plano de proje¢do geja normal ao eixo Z para Z = 0. HNesta, o
ponto PP = (Xp, Yp, Zp) a ser projetado, corresponderd a Pp = (Xp,

Yp, Zp), com Xp = X , Yp = Y e Zp = O.

De acordo com os resultados obtidos acima, percebe-se na
transformag¢do perspectiva a necessidade das coordenadas (X,Y)
serem divididas por Z e multiplicadas por D. Por outro lado,
verifica-se que a transformagdo de proje¢do paralela ndo requer
nenhum célculo aritmético para obtengdo de suas coordenadas de
projesao. Em consequéncia disto, o esforgo computacional
solicitado pela transformagdo perspectiva € bem maior que o
gsolicitado pela transformag3o paralela. Por essa andlise, e
pelas limitagBes de velocidade impostas pelo equipamento em ugo,

trabalha-se em MOL3D com proje¢do paralela.
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5.3. Apagamento de Esferas e ConexBes N¥o Visiveis ao Observador

A tarefa de representagdo de objetos tridimensionais sem
ambiguidades no computador requer a eliminagdo de partes do
objeto ndo visiveis ao observador. A determinagio de porgtes

invisiveis depende, basicamente, da posig¢do do observador.

Existem dois tipos de abordagem para resolver o problemar

acima mencionado.

0 pfimeiru visa percorrer o conjunto de objetos de uma
cena, explorar as rela¢ces geométricas que existem entre essee
objetos visando a determinagdo das partes visiveis de cada um,
para posterior proje¢do das mesmas em uma tela. Os algoritmos
que atacam o problema deste modo sdo chamados "Algoritmos de

Espagco do Objeto”.

0 segundo tipo de abordagem objetiva determinar para
cada pixel da tela, éual objeto deve oferecer os atributos de
intensidade ou cor do referido pixel. 0Os algoritmos que abordam
0o problema deste modo s3o chamados "Algoritmos de Espago de

Imagem”.

Todos os algoritmos destinados a resolver o problema do
apagamento de linhas ou superficies escondidas (de espago do
objeto ou de imagem) té&m como entrada : a descrigdo do(s)

objeto(s) e posigdo do observador hipotético. Hestes algoritmos
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s30 utilizados dois principios : o de ordena¢3o geométrica
("geometric sorting”) para distinguir partes visiveis de um
objgeto  de todas aquelas que eslBo ecscondidan, e o do coer@ncia
que explora a propriedade de semelhanga entre elementos

Qeometricamente proéoximos.

5.3.1. Algoritmos de Espago do Objeto

Dentro dos algoritmos de espago do objeto, encontram-se
duas classes de algoritmos consagrados na literatura de
Comput agdo Grafica. Na primeira estd o Algoritmo de Roberts e na

segunda est3o os algoritmos de Appel, Loutrel e Montanari [10].

5.3.1.1. Algoritmo de Roberts

0 algoritmo de Roberts foi a primeira solugdo dada ao
problema de linhas escondidas ("hidden line”). Este algoritmo
consiste na eliminagdo das arestas ou planos de cada volume que
sdo ocultados por seu prépric volume. Subseqllentemente, cada
aresta remanescente de cada volume é comparada com cada um dos
volumes remanescentes para determinar que porg¢do ou porges, se
houver alguma, s¥o escondidas por esses volumes [11]. O algoritmo

de Roberts exige que todos os objetos(volumes) do desenho sejam

convexos. Apesar de que objetos cbncavos podem ser representados
por uma cole¢do de objetos convexos, e conseqlientemente,
trataveis adequadamente por este algoritmo; computar esta
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decomposig¢do eficientemente & dificil.

5.3.1.2. Algoritmos de Appel, Loutrel e Montanari

Nestes algoritmos o teste da visibilidade & feito para
cada aresta em relagdo a todas as outras. A iddia é& testar a
visibilidade ou invisibilidade total da aresta, fazendo 1380
através da verificagdo dos vértices que determinam esta aresta.
Assim, se a visibilidade de uma aresta é calculada, ela pode ser
usada para evitar calculos nas outras aresta que té&m o mesmo
vértice daquela aresta calculada. Desta forma, a maioria das

deci1sBes de visibilidade tornam-se incrementais.

5.3.2. Algoritmos de Espago da Imagem

Estes algoritmos também slio chamados de algoritmos de
prioridade de profundidade. Eles se dividem bem en duas
categorias : aqueles que trabalham com dreas na tela e aqueles

que trabalham com pontos na tela [10].

5.3.2.1. Algoritmo de Warnock

Este algoritmo estd incluido na primeira categoria
(trabalha com é&rea na tela) e tem como finalidade computar a
apropriada intensidade para cada érea da tela. Neste, parte-se

do principio que a &area da tela, chamada de janela, pode =ser
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declarada como homogénea (uma 86 tonalidade), e entio pode ser
exibida com um simples célculo de tonalidade. Esta hipdtese &
considerada correta se uma face cobre totalmente a janela e nZo
existe nenhuma outra entre esta e o observador. Se a hipdtese
for provada como falsa, a janela & dividida em quatro outras

Janelas iquais, e o processo sera repetido.

5.3.2.2. Algoritmos de Romney, houknlght e Watkins

Estes algoritmos sdo disponiveis para displays do tipo
raster-scan, ou seja, de rastreamento. Eles comput am as
interseg®es entre o plano horizontal determinado por cada linha
de varredura e cada face dos objetos existentes na cena (supde-ge
que cada objeto & um poliedro de faces planas). Posteriormente
destas interse¢Bes (segmentos de reta) tém suas profundidades

(distancias ao observador) comparadas.

Estes trés algoritmos té&m em comum uma filosofia basica:
primeiramente eles fazem um ordenamento em Y dos vértices de cada
objeto, vigando minimizar o tempo de céalculo das intersegtes.
Calculadas as interse¢Bes se procede a um ordenamento em X das
mesmas. Finalmente é feita uma pesquisa na profundidade Z para

estabelecer a face visivel.

Outras caracteristicas desses algoritmos € o wuso de

conceito de coerdncia de linha, ou seja : arestas que interceptam
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uma  Linha de vinredura mutto provavelmenle interceplari3o a  uma

linha adjacente e, permitindo assim que se mantenha uma lista de

arestas ativas.

Em seguida os algoritmos examinam a lista reduzida de
arestas para computarem quais faces 830 visiveis e em que porgdes
da linha de tela. Este processo envolve a divis3@o da linha de
tela em segBes menores chamadas "spans”. A comparag3o da

profundidade dos segmentos serd comentada no Apéndice B

Como podemos deduzir, o problema é reduzido aqui a duas

dimenses : X e Z.
As solugBes apresentadas nesteas algoritmos s3o de
propdésito geral. Dese jou-se em MOL3D uma solug@o adequada para

um problema especifico, onde os objetos a serem apagados s3o as

esferas e suas conexdes. Assim, buscou-se uma solugdo bem

particular, wvisando uma maior otimizagdo na mesma. Para 1sto,
empregaram-se algoritmos mistos, wutilizando elementos de
algoritmos de espago do objeto, bem como de espagco da imagem. A

seguir serdo apresentadas as etapas de solu¢®es envolvidas no

progeto destes algoritmos.

Antes de iniciar-se a descrigdo do apagamento em si,
faz-se necessario ressaltar uma etapa precedente. HNesta etapa,
que serd denominada de pré-processamento, faz-se uma ordenagdo

das esferas em relag8o a coordenada que mede a proximidade das
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meretmng aoe obrervador, convonclonando pe nont e programa 3
utilizagdo da coordenada z. HNo momento de se fazer a conex3o,
verifica-se qual esfera, no par que compe a ligag%o, tem o maior
valor de =z, pois é nela que come¢a o tragado da aresta, Para
cada aresta (conex3o), & testada a visibilidade contra cada
esfera potencialmente na frente da mesma. E utilizado, nesse
caso, o conhecido teste da "bounding box” [9] : neste teste s3o
verificados quais esferas se encontram dentro da "bounding box”
da aresta (ver figura 5.3a). As esferas acima, abaixo, a esquerda
e a direita, ser3o desprezadas; isto € verificado do seguinte
modo : Toma-se o maior e o menor valores de x e de y (obtendo-se,
respectivamente, maxx, minx, maxy e miny); em seguida, testam-se

os valores de x, y, z e r de cada estfera (entre as que n3do

compBem a aresta). 0 Teste é feito da seguinte forma : se (y + r
< miny) ou (y - r > maxy) ou (x + r < minx) ou (x - r < maxx)
entdio a esfera testada esta fora da "bounding box”; caso

contrario a esfera estd dentro dela.

"Bounding Box”
_ __(maxx,maxy)

(minx,miny)

Figura 5.3a : Teste da "Bounding Box”.
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Para o apagamento de objetos propriamente dito, ainda ha
um outro teste dentro da "bounding box” a ser feito : é a vez de
gse observar quando uma dada esfera encobre ou n%o a aresta; o
problema passa a ser o de verificar se a esfera que estd sendo
testada pertence ou n¥o ao triéngulo projetado no plano =z,
formado pelos pontos extremos (Pi e Pf) da aresta e um outro
pontoe  (P), como mostrado no esquema da figura 5.3b . Caso a
esfera esteja no interior do triangulo, ela n3o encobrira a
aregta; caso contrario ela a encobrira. 0 teste gera feito
do sequinte modo : toma-se o ponto mais afastado do observador
(Pf), entre os pontos extremos da aresta, e une-se-o ao centro da
esfera em teste (como indica a figura 5.3b). Agora, a questido
restringe-se a verificar se o valor do 3ngulo alfa é menor do que
o valor do 3angulo beta ( indicados na figura 5.3b ), ou
equivalentemente, verificar se a tangente do 8ngulo alfa ¢ menor
do que a tangente 3angulo beta. Em caso afirmativo, a esfera em

teste ndo encobrird a aresta; em caso contrdrio, a encobrird.
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v

observador

Figura 5.3b : Tri8ngulo de visualizac¢3o.

Obs.: Na figura 5.3b, o ponto Pc equivale ao centro da esfera em
teste. Nesta situagdo, ela mostra o caso em que a esfera em

teste esta dentro do triéangulo.

No caso de esferas dentro da "bounding box"”, testa-se
cada uma delas, verificando se ela estd na frente ou atras da
aresta. No caso de haver esfera na frente da aresta ( ha uma
lista no programa destinada a guardar estas esferas ), esta
aresta sera construfda ponto a ponto (como serd discutido mais
abaixo, no item tragado das conex8es interatbnicas, calculando
para cada ponto, a dist3ncia do mesmo ao centro de cada esfera na
frente. Se para pelo menos uma esfera, a distancia do ponto ao
seu centro for menor que seu raio, esse ponto ndo serd plotado na

tela; caso contrario o mesmo serd plotado. N#@o havendo esferas

16



obscurecendo a aresta, esta serd construfda diretamente, através

da fun¢#o "Line” do Turbe Pascal.

5.4. Deslizamento

Para executar uma opera¢io do tipo dea)izamento, toma-se
cada par de coordenadas de tela (xt, yt) e adiciona-se um
deslocamento desejado. Tem-se assim que : xt = »t + Dxt e yt =
yt + Dyt. Sua utilidade resume-se a movimentag3o da figura nra
tela. A operac3c de deslizamento em MOL3D, asgume uma forma
particular. Nesta combinam-ae a opera¢dc de DeBlocamento com a
operacdo de Rolamento de Tela (descrita no item 5.9), visando uma
possivel recuperagdo de porgles do desenho que esatdo fora da

Janela de bLela.

,
L

Figura 5.4 : Deslizamento horizontal do desenho
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5.5. Ampliac3c e Reduc%o ("ZOON")

Em muitas situacBes & bastante iitil visualizar uma dada
figura, podendo aproxima-la (para perceber detal hes
particulares,”"Zoom+”) ou afasta-la {(para obter uma vis3%c mais
global,"Zoom-"). A opera¢do envolvida para efetuar um “ZO0OM”,

regume-se a um mapeamentoc de janelas.

o
)
3
1
1
j

Figura 5.5 : Operagdo de "zoom”™ (afastamento do
desenho em relagido ao observador).

5.5.1. Operactles de Hapeamento

Esta operagdo permite transformar coordenadas de uma
Janela de visualizag80 W ("Window”) para janela de tela V

{"Viewlort"}. Para isao, deve-ge manter uma correspondéncia de

48




proporcional idade entre estas coordenadas, vigando preservar as

propor¢tes de dimens¥o da figura em quest¥o.

Considerem-se as duas janela W e V abaixo. Seja (xw,
yw) um ponto qualquer da "Window” e (xv, yv), o seu
correspondente na "ViewPort"”. Suponha que (xwmin, Ywmin) e

(xwmax, ywmax) sejam, respectivamente, o canto inferior esquerdo
e o canto superior direito da "Window” e (xvmin, Yvmin) e
(xvmax, yvmax) sejam, respectivamente, o canto inferior esquerdo

e o canto superior direito da "ViewPort”, como moatra a fiqura

s

Este mapeamento satisfaz as seguintes condig¢®es
a) A distancia de xv até a aresta vertical esquerda da
"ViewPort” dividida pelo comprimento da aresta horizontal da

"ViewPort” & iqual a dist@ncia de xw até a aresta vertical

esquerda da "Window” dividida pelo comprimento da aresta
horizontal da "Window”. Assim, tem-se

(xv = xvmin)/(xvmax — xvmin) = (xw - xwmin)/{xwmax - xwmin)
~3 v = xvmin + ((xvmax - xvmin)/(xwmax - xwmin) X (xw - xwmin)).

b) A distancia de yv até a aresta horizontal inferior da
"ViewPort” dividida pelo comprimento da aresta vertical da
"ViewPort” & igual a distédncia de yw até a aresta horizontal
inferior "Window” dividida pelo comprimento da aresta vetical da

"Window”. Assim, tem-se
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(yv - yvmin)/(yvmax = yvmin) = (yw - ywmin)/{(ywmax - ywmin)
=3 yv = yvmin + ((yvmax - yvmin)/(ywmax ywmin) X (yw ywmin) ).

?.7 SRR |

HHAX? "HHAX v
(X

ﬂ.ﬁm)('&,'.mi.n’1

....... 1l (XH'YH) .-...:(xw?u)
] 1

= : (xunxu'?

('H"lN'?NH!N)

VHIN)

W M
Xy X

Figura 5.5.1 : Mapeamento de coordenadas.

5.6. Sistemas de Coordenadas

Geralmente um objeto que se deseja representar na tela
do video n#3o preserva suas dimensfes reais. lsto se deve, a
necessidade de se transformar suas dimens®es para um tamanho
compativel com o tamanho da tela. Para se conseguir esta
compatibilidade, o sistema MOL3D wutiliza trés sistemas de

coordenadas: universal, visual e de tela (figura 5.6).
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x 4

Yu yAY

Figura 5.6 : Sistemas de coordenadas.

No sistema de coordenadas universais (xu, yu,zu ) o
objeto ¢é definido em suas dimenstes reais ( i1ndependente do
dispositivo de visualizag3o). Fixando-se a posi¢do do observador
em algum ponto do espago, necessita-se associar a este, un
sistema de coordenadas, no qual o referido ponto sera a origem.
Feito 1sto, transformam—-se as coordenadas do sistema wuniversal
para este novo sistema. O sistema em questdo ¢ denominado de
coordenadas visuais. Estando~-se no sistema de coordenadas
visuails ( xv, yv,zv } onde estd posicionado o olho do observador,
faz-se a projegdo do objeto. Apds a transformagdo de si1stemas de
coordenadas ¢ entdo escolhida a &drea da molecula a ser
visualizada. Isto & feito mediante a definiagdo de uma janela
retangular de visualizagd3o ("window”). Paralelamente € definida

uma area na tela do dispositivo de visualizagdo onde serd

apresentada  a  parte da molécula escolhida. Uma das operag@eos
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envolvidas neste processo @ a transformag3o das coordenadas da
porg¢do do objeto enquadrado na janela de visualizacZo ( "window”
} para a janela de tela ("viewport”). Entre o mapeamento de
coordenadas da janela de visualizagdo para janela de tela, existe
uma transforma¢gdo intermediaria. Trata-se da transformag3do de
normalizagcdo, onde sgse mapeiam as coordenadas da “window” numa
Janela, cujas coordenadas %,y variam entre O e 1, ou seja, ( 0O £
¥ €1 )e (0 <y £1). Autilidade da janela normalizada & a
de tornar genérico o mapeamento na visualizagdo, tornando-o
independente da resolugdo do dispositivo de exibigdo. Uma vez na
Janela normalizada, a transftformagio das coordenadas dept.ap
coordenadas para as coordenadas flIsicas da tela, é feita pela
multiplicagdo das coordenadas normalizadas pelas coordenadas

maximas da tela ou da de alguma "viewport” ativa.

Ha uma particularidade na utilizagdo dos sistemas de
coordenadas deste sgistema, quando se deseja trabalhar com a
biblioteca de aminoacidos. Neste caso, a cada aminoacido
corresponde uma base de dados contendo informa¢fes geométricas e
topolégicas dos seus elementos (dtomos). Para cada aminodcido
¢ fixado um elemento de referéncia (um dtomo) em sua base de
dados, estando as posi¢Bes dos outros dtomos representadas en
relagao ao mesmo, ou seja, em coordenadas relativas. 0
posicionamento de um dado aminoicido em qualquer localizag¥o
dentro da janela de visualizagdo, poderd ser feito aplicando-se a

esta base inicial uma transformag3o de translagdo em x e em y.
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5.7. Pintura de Esferas

Visando o preenchimento de esferas, utilizaram-sge em
MOL3D algumas rotinas que viessem a cumprir esse papel .

Basicamente as técnicas envolvidas no preenchimento de dreas

delimitadas de tela, dividem-se em duas categoriaas [11] : "acan
conversion” e "seed fill”. A primeira consiste na determinagio
dos pontos extremos de intersegdo da linha de rastreio com o

contorno da figura. O preenchimento serda entdo feito através da

ligag3do destes pontos.

A segunda técnica inicia o preenchimento, partindo de um
ponto interior ao contorno fechado, denominado ponto semente.
Dai, o algoritmo prossegue na pesquigsa de pontoe adjacentes ao

semente que estdo no interior do contorno.

Ambas as técnicas sdo utilizadas na pintura de regiGes
planares, onde o atributo de cor de todos os pixels é constante

ou varia de acordo com um padrdo de textura pré-estabelecido.

Em computacSo grafica tridimensional, a pintura de
objetos se utiliza de métodos bem mais complexos, visto que uma
esfera iluminada por uma fonte de luz qualquer, se apresenta ao

observador, n#o mais como uma drea de cor homogénea. HNeste caso,
a cada ponto de sua superficie serd atribufdo um valor prdprio de

lntensldade ou de cor, em fungdo da posigdao do mesmo nesta
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superficie. A simulagdo deste efeito requer uma “palheta de

cores” relativamente rica.

A placa gréafica CGA s6 disp®e de 4 cores distintas, n3o
havendo nenhuma possibilidade da implementagfio de técnicas de
ilumina¢gd3o e sombreamento. Assim, buscou-se a implementacdo de
outras técnicas de pintura que pudessem passar ao observador a

melhor i1mpressdo de curvatura nas diferentes esferas pintadas.

Abordam-se a seguir as técnicas de preenchimento
testadas para MOL3D. Elas apresentam elementos de ambas as=s

técnicas acima mencionadas.

Antes de se implementar alguma técnica de preenchimento,

utilizou-se a rotina do Turbo Pascal (baseada na idéia de "seed
fill”) destinada a esse fim. Trata-se da rotina "FloodFill"”,
uti1lizavel no preenchimento de dreas fechadas, a partir da

informagdo de um ponto (x,y) interior a essa drea e de uma cor

que caracteriza a borda (fronteira) da mesma. Apesar de
interessante, no sistema MOL3D essa rotina veio a apresentar
problemas no que se refere ao preenchimento de area fechada. O

problema aconteceria no momento em que duas esferas projetadas se
sobrepunham (o ponto semente de uma delas estava contido na
outra), e a cor de suas bordas-eram a mesma cor. Assim, haveria
situa¢B®es na qual algum setor de uma dag dreas deixava de ser
preenchido. Com isso, tinha-se que o algoritmo prever essas

anomal ias e selecionar um ponto semente adequado.
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Em face desse preoblema foram teatadas algumas
alternativas que viessem a cumprir com sucesso esta tarefa.
Assim, inicialmente implementou-se um algoritmo, cujo propdsito
era utilizar circulos concéntricos, cujos tamanhos dos raios
variavam desde o tamanho do raio da esfera até um raio de
comprimento unitario. Esse algoritmo, devido a baixa resolugdo da
placa qgréafica em wuso, apresentou um efeito indesejdvel : a

ocorréncia de pontos escuros no interior da regiédo.

Partiu-se em seguida para implementagdo de um algoritmo
de preenchimento por varredura da area ("S5can Line”), onde 2
idéia era a seguinte : Tragcava-se a corda maxima da
circunferéncia (di8@metro), e a partir dai fa-se incrementando o
valor de y, de uma unidade, obtendo com isso os valores

correspondentes de x (x a esquerda e % a direita), de acordo com

equagdo da circunferéncia em quest3o (ver figura 5.7). Este
algoritmo "Scan line” cumpriu bem a tarefa do preenchimento de
regido.

e

Figura 5.7 : Preenchimento por varredura de drea.



Visando a introduc3do de melhorias, no que se refere
simulacdo de um efeito de profundidade mais significativo, o
algoritmo anteriormente citado (”Scan Line”) sofreu algumas
melhorias. Assim, elaboraram-se ~ mais dois algoritmos : o
primeiro ¢ uma 1mediata melhoria do "Scan line” citado, onde s#e
utiliza o padr3o "InterleaveFill” (padr3do reticulado) do turbo

pascal e o preenchimento é efetuado por meio da utilizag3o de

arcos interiores a regido. No segundo utiliza-se a técnica de
"halftoning”, onde o preenchimento da regido & feito por
varredura. Neste caso, a regido serd preenchida através do

preenchaimento  sequencial de células de 2x2 pixela adjacentes,

podendo a cada uma delas serem atribufdos os seguintes valores

— ey

Fundo Fundo Cor Fundo Cor Cor Cor Cor |

Fundo Cor Fundo | Cor Fundo| Cor Cor Cor E
(a) (b) $ed (d)

Cada uma destas 4 células permite simular diferentes intensidades

da mesma cor. Em MOL3D foram testadas diterentes combinagfes,
sendo escolhidas apenas duas células : ¢ e d. Foi verificado que
a queda de resolugdo da imagem ndo ficou criticamente

comprometida com o uso desta estratégia (vide figura 3.3 c).

Pelo exposto acima, deu-se a preferéncia a utilizag3o
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definitiva desta dltima técnica, por ela ter fornecido uma melhor

idéia de profundidade.

Ser3do apresentadas no Ap8ncice C figuras com utilizag3o

das técnicas de preenchimento acima utilizadas.

5.8. Visualiza¢lo de Eixos

Visando proporcionar uma melhor orientagdo para o
observador, implementaram-se procedimentos para desenhar o
sistema de eixos na tela. Para evitar confus3do entre linhas da
figura e linhas do sistema de eixo8, utilizaram-se padr@es de

linha diferenciados ("LineFill"” do Turbo Pascal).

5.9. Rolamento de Tela

0 =istema permite o rolamento em duas diregea ( cada

uma com dois sentidos ) distintos. Para i1sso, dois procedimentos

est ¥o presentes, a saber : scroll-up-down e scroll-right-left.
Antes de uma apresentagdo maisa detalhada deppegn
procedimentos, s#¥o convenientes alguns comentdrios sobre o modo

de video em que os grificos sdo mostrados e sobre a maneira como

os pixels s¥o mapeados na memdria pelo mesmo.

A filosofia pretendida para MOL3D € que deva funcionar

perfeitamente em qualquer microcomputador compativel com a
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familia I1BN-PC equipado com placa EGA, CGA ou qualquer outra que
suporte o modo 4 ( grafico de resolug¥do 320 x 200 a quatro
cores). Nesse modo, a tela se apresenta como um "quadriculado” de
320 x 200 pontos, podendo cada um desses pontos assumir qualquer
uma entre quatro cores : branco, magenta, ciano e preto. A tela
grdfica € mapeada na memdria entre os enderegos 000B:8000 h e
000B:BE7F h de modo que se pode manipular diretamente os
graficos mostrados através da manipula¢Bo de dados dessa drea de

meméria. As 200 linhag s#8o armazenadas em duag regidea dietintae:

as linhas pares ( 0,2,..., 198) s3o armazenadas entre 0OOOB:8000 h
e OO00B:9F3F h, enquanto as linhas {mpares (1,3,...,199) e&o
armazenadas entre OO0O0B:A000 h e O00B:BF3F h. Tanto as linhas

pares quanto as fimpares s8o armazenadag continuamente, da menor

para a maior.

Os procedimentos de rol amento de tela fazem
tranferéncias de informagées dentro dessas regides de video.

Vejamos cada um deles

Scroll-up-down (N) -> Produz um rolamento vertical que
pode ser para cima ou para baixo, de acordo com o sinal do
argumento N. O deslocamento dado bs linhas €& igual a 2
multiplicado pelo médulo de N. lsso deve-se ao fato de o
procedimento n3o tranferir informagtes entre as duas regides de

meméria distintas, reservadas as linhas pares e impares. Desse
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modo, as informa¢Bes referentes s uma linha par nédo poderdo ser

transferidas para a regi#do referente as linhas fmpares, nem vice-

versa. Por esse motivo, uma linha par pode ser transferida ou
"rolada”, para cima ou para baixo, para o lugar de outra linha
par. 0O mesmo acontece com as linhas {mparee, que podem eger

deslocadas, para cima ou para baixo, para o lugar de outra linha

impar.

Scroll-left-right (N) -> Produz um rolamento horizontal,
que pode ser para a direita ou para a esquerda, de acordo com o
sinal do argumento N. O deslocamento dado as colunae é igual a 16
multiplicado pelo médulo de N. Isso se deve a0 fato de as
informacgBes serem transferidas em blocos de 4 bytee. lsto € feitbto
com o objetivo de se aumentar a velocidade da tranferéncia das
informagdes , utilizando-se para igso varigveis do tipo "word”,
que suportam um inteiro de 4 bytes sem sinal. Como cada pixel ¢&
mapeado na meméria por 2 bits , 4 bytes mapeiam (4 X 8 7/ 2) = 16

pixels.

Depois que os deslocamentos forem efetuados por cada um
dos procedimentos, eles se encarregam de ”"limpar” a regido da
tela cujas informa¢Bes foram deslocadag para outro lugar, sem que
apos isso nenhuma outra informag%o tenha sido colocada em seu

lugar.
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5.10. Tragado das Conex8Bes Interat®micas

A primitiva grafica para tragar linhae retas et 4
presente na maioria dos desenhos gerados por computador. Em
HOL3D o segmento de reta é utilizado pars indicar ag conexdes
interatdémicas ou interaminodcidos. Neste wutilizam-se para o
tragado de segmentos de reta, dois recursos basicos : a func¢iao
"line” do Turbo Pascal e uma fungZo que permite o tragado do
referido segmento, ponto a ponto. A necessidade do tragcado do
segmento ponto a ponto, surge com o propdésito de auxiliar as
opera¢des de apagamento de esferas e conex@ies nido visfvele. Ha
tentativa de se resolver este problema do tragado, recorreu-ge

aos algoritmos ja consagrados para esse fim.

Dentre os algoritmos wutilizados para tracado de
segmentos de reta, destacam-se : o algoritmo de Bresenham e o
algoritmo DDA ("Dig?ta] Differential Analyzer”) [11]1,[012]. O
algoritmo de Bresenham baseia-se em incrementos unitarios nas
coordenadas (x,y) na dire¢do de maior deslocamento. Ileto
significa que coeficiente angular (inclinag@o) da suposta reta (y
= mx +n) tem ¢ 0O <m 1 ). Com igso, a cada incremento na
dire¢do maior, o valor da outra coordenada pode eer incrementado
ou permanecer o mesmo. O algoritmo DDA é também um algoritmo
incremental, como serd visto maile adlante. 0O algoritmo DDA na

sua forma otimizada e o algoritmo de Bresenham s@do faceie para
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serem implementados e, além diggo nédo ubtilizam operagées  de

multiplicac8o e divis#io, gendo assim adequados & implementag¢io em

microcomput adores.

Considerando-ge a simplicidade e eficiéncia de ambos os
algoritmos citados, na implementagio em microcomputadores, torna-
se indiferente a escolha de um ou de outro algoritmo. Assim, emn

MOL3D, a opgdo foi feita pelo DDA.

0 algoritmo utilizado, em MOL3D, para o tragado de

segmentos de reta, ponto a ponto, baseou-se no método DDA (

Digttal Differential Analyzer ), numa forma mais obimizada na
tentativa de eliminar duas desvantagens basicas : adi¢3o com
ponto flutuante e a consequente operagdo de arredondamento que

este algoritmo apresenta quando se encontra na sua forma mails
trivial. Para resolver isso, usar-se-ad apenag a aritmética

inteira. A intengfdo & substituir o valor real da inclinagdo (

coeficiente angular ( m = delta_y / delta_x ) ) do segmento de
reta, pelas suas componentes inteiras , isto ¢, os valoree de
delta_y = yf-yi e delta_x = xf-xi ( xi,yi e xf,yf sdo os pontos

extremos do segmento de reta ).

0 algoritmo serd dividido em 4 casgoe, dependendo da
inclinagdo do segmento de reta. O termo "erro” que aparecera no
algoritmo, indica a disténcia do ponto plotado a linha atual.

Tém-se ent8o
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1) A Inclina;ﬁo esta entre 0 e 1 com (delta_x e delta_y) > O:

Se o erro for negativo, o ponto serd plotado uma unidade direita
de ponto anterior ( x := x + 1 ) e ser4 adicionado delta_y ao
erro; senao, blotar o ponto em quest@o, uma unidade para cima e
uma unidade h diretta de ponto anterior ( x 1= x + 1 e y 1= y+l )

e adicionar delta y - delta_x ao erro.

2) Inclinagdo maior que 1 com (delta_x e delta_y) 2 O

Se o erro for negativo, plotar o ponto em quet@do uma unidade para

cima e uma unidade A direita do ponto anterior ( %:= % + 1 e y:=
y + 1) e adicionar delta_y - delta_x ao erro; sen@do, plotar o
ponto wuma unidade para cima do ponto anterior (y :=y + 1) e
subtrair delta_x do erro.

3) Inclinagio entre -1 e 0 com (delta_x < 0 e delta_y) > O

Se o erro for negativo , plotar o ponto em queatdo uma unidade &
esquerda do ponto anperior ( x := x - 1 ) e adicionar delta y ao
erro ; sendo, plotar o ponto uma unidade para cima e uma unidade
a esquerda do ponto anterior (y :=y +1ex :=x - 1 ) e

adicionar delta_x + delta_y ao erro.

4) Inclina¢gBo menor que -1 com (delta_x < O e delta_y) 2 O

Se o erro for negativo, plotar o ponto em quest@o uma unidade
acima e uma unidade 3 esquerda do ponto anterior ( x:= x - 1 e
y:=y + 1 ) e adicionar delta_y + delta_x ao erro, sen%o plotar o
ponto uma unidade para cima do ponto anterijor ( y:= y + 1 ) e

adicionar delta_x ao erro.
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5.11. Atribui¢Bo de Cores

Em wvieta dos parcoes recursos de coree oferecidos pelo
padrdo qgrafico CGA, procurou-sge a utilizag%o de uma adequada
politica de distribuig3o de cores que melhor se adequasse aoc
referido padr3do. Para isto, empregou-se a técnica conhecida por
"Depth Cueing”. A sequir serad descrito o mecanismo de

tuncionamento desta, no escopo de MOL3D.

Antes da apresentagdo da técnica propriamente dita,
serdo definidos alguns termos utilizados, que eg3o
1) Regides de Profundidade -> o numero de reqideg de profundidade
corresponde ao nimero de cores que sdo apresentadas
gimultaneamente na tela, excluindo-se a cor de fundo. Em MOL3D o
nimero de regifes de profundidade € igual a 3, devido a placsa

CCGA (3 coresa simultaneas).

2) Largura de Faixa de Profundidade -> corresponde ao quociente
entre a diferenga do maior e menor coordenada Z entre as esferas

da estrutura e o numero de cores simulténeas na tela (Zmax

Zmin)/(ng de cores).

Estando de posse das destas defini¢8esg, o algoritmo pode

ger entendido do sequinte modo

1. Determina-se a primeira regi%o de profundidade (convencionada
como sendo a mais escura), tomando-se o Iintervalo de Zmin até

Zmin + DeltaZ/3, onde DeltaZ = (Zmax - Zmin);
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2. Determina-se a segunda regido de profundidade(convencionada como
sendo a intermediaria), tomando-se o intervalo de Zmin + DeltaZ +

1 ate esse valor + Deltal/3;

3. Determina-se a terceira regi%o de profundidade(convencionada como

sendo a mais clara), tomando-se o Intervalo complementar que wvai

ateé Zmax.

Estando com estes intervalos, pesquisa-se o Z de cada
esfera da estrutura, para asgim atribuir-lhe gua cor
correspondente.

A utilizagdo de monitor RGB permite o wuso de uma
estratégia diferente, qual seja : a associagdo de uma cor a cada

tipo de elemento atdmico presente na estrutura, por exemplo, o©
usudrio pode atribuir a cor verde aos étomos‘de carbono, vermelho
aos de oxigénio, amarelo aos de hidrogénio, e assim por diante.
Visando aumentar a palheta de cores foram criadas trés cores
adicionais através do uso da técnica de " halftoning” usada para
a pintura de esferas. Estas cores s3oc : verde + vermelho, verde +

amarelo, amarelo + vermelho.

5.12. Animacg3o

Esta operag¢io corresponde & gimulagdo, em tempo real, do

passeio do observador em torno da molécula visualizada.
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A técnica empregada  nesta agimulagibo de anlimad ao,
consiste, essencialmente, em duas etapas : criagéo do arquivo de

telas e recuperac8o do mesmo stravés de uma operag%o de lejtura.

Estando no ambiente Iinterativo de MOL3D, o wusuirio
dispde, no médule de animagfo, da op¢¥do de observacido da
trajetéria circular da molécula em torno de um plano, por
intermédio das trinta e seie rota¢Bes sucessivas, de 10 em 10
graus, aplicadas na mesma. Ressalta-se, entretanto, que os
arquivos de telas jd estéo previamente criados para cada molécula
disponivel para trabalho, a nfvel das 36 rotagéee. 0 ugudrio pode
utilizar esse médulo, seguindo-se os passos apresentados no item

1.4 do capitulo primeiro desta dissertacgio.

Salienta-se, por outro lado, que a geragdo de um arquivo
de telas, em principio, estd sendo efetuada fora do ambiente
interataivo. Conseque-se isso, mediante a ativagZio da rotina
Grava-Tela-No_Arquivo (ja descrita no capitulo 4). Cago o
usuario introduza uma nova molécula na biblioteca e degeje uma
operagdo de animagdo sobre esta, terd que seqguir alguns
critérios. Em primeiro lugar, deve-se ativar de dentro do
procedimento que executa rotag@o, a rotina que efetua a gravacio
de telas em arquivo. Com isso ser@do gravadag ags referidas 36

rotagdes no correspondente arquivo.
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CAPITULO VI

CONCLUSEO

A partir da experiéncia obtida durante o desgenvolvimento
do sistema MOL3D e durante as analises efetuadas, podem-se
apontar alguns problemaa, e algumas sugestles podem ser

apresentadas para o prosseguimento deste trabalho.

MOL3D foi desenvolvido num microcomputador da linha IBHM-
PC, com monitor monocromédtico e placa gréafica CGA. HN%o ¢ diffcil

perceber, pelo que ja fol expoeto, que a magnitude desse trabalho

sugere recursos de "hardware” mais sofisticados do que os
utilizados, principalmente em relag%o & placa gréafica e ao
monitor. Isso ocorre em fungd@o da neceggidade de uma maior
resolu¢do de pontos, bem como de uma "palheta de coreg” maie

rica, permitindo assim, uma melhor qualidade na visualizagio das
moléculas, como a simulag¥do de efeitos de profundidade na cena e

iluminagdo mais realista nas superficies das esferas.

Ubjetivando a adig¢do de possiveis melhorias posteriores

a MOL3D, as sugest8es seguintes, s&@o importantes :

1) Incorporagédo de algoritmo para compactacdo de Iimagens, na
condiglo de analiegar sua eflcié&ncia em Lermos de tempo de

processamento ;

2) Otimizag3o dos algoritmos, visando redugdo no tempo de

processamento ;
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3) Ampliagdo no méddulo de animag¢io, objetivando a Introdugiho de

.

opgédo do observador pagsear por todo o interior da molécula

4) Ampliagdo no projeto da interface de usudrio, adicionando-ge

fcones aos menus, recursose de cores, etc. ;

5) Implementag3o de rotina para fazer projecdo perspectiva ;

6) Introdu¢fo de recursos que permitam real¢ar a ocorrénclia de

algum tipo de aminoacido no desenho da molécula.

obs.: As sugestBes 3), 4) e 5) sHo dadas para um ambiente de

trabalho mais sofisticado do que o utilizado.

Enfim, espera-se que MOL3D cumpra os objetivos ao qual

se destina e, ao mesmo tempo contribua para a disseminagdo de
pacotes de "software” voltados para o ensino e pesquisa nas

dreas de quimica, bioquimica e outrase correlacionadas.
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Apéndice A

Criac3o de arquivos no Editor Turbo Pascal

A seguir ser%o descritos os paegoe necesggarioe para &
criagdo de arquivo no ambiente do editor Turbo Pascal. Estando de
posse do Sistema Turbo Pascal versdo 5.0 no computador, digita-
se < Turbo >, em sequida aparecerd uma tela com as opgGesg do menu
principal. Essas opglBes s%o : FILE, EDIT, RUN, OPTIONS, DEBUG e
BREAK/WATCH. Para criacdo de arquivo o usudério tera que eegcolher
a op¢do FILE. Escolhida esla op¢do, serd exibida uma jJanela com
sub-op¢Bes :LOAD, PICK, NEW, SAVE e WRITE TO. Escolhe-ge entio a
opgdo <LOAD> , o Turbo pedird o nome do arquivo a ser criado,
fornecido este nome, o usuario podera digitar o conteddo do
arquivo, em seguida grava-lo, utilizando a tecla F2 ou <Alt>
sequido da letra S. Uma outra alternativa para criagdo de
arquivo seria a escolha da opgdo <NEW>, onde imediatamente o
usuario digitara o conteddo do arquivo. Em egeguida manda grava-
lo, antes da gravag¢ho ser efetuada, o sistema pede o nome do

arquivo e, posteriormente executa a gravagio do mesmo.

Visando um maior detalhamento do proceaso descrito
acima, considere o seguinte exemplo : suponha que se deseje criar
um arquivo cujo nome seja hemoglobina. Suponha que o mesmo
pertenga a classe das moléculas. 0Os paegsos envolvidoe na criagio

deste arquivo serdo
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1) Carregar o Sistema Turbo Pascal, utilizando o comando <Turbo>

2) HNo menu principal do Turbo Pascal gelecione a opg3o <File> e

tecle <Enter> ;

3) Na janela, que aparece apdés teclar <Enter>, com as eub-opqgies

LLOAD, PICK, NEW, SAVE e WRITE TO selcione <LOAD> e tecle
<Enter>. Feito issco, o Turbo Pascal pedird o nome do arquivo.
No «caso desse exemplo, digite hemoglobina.mol . Posteriormente

pressione a tecla <Enter>.

4) Digite o conteddo do arquivo ;

5) Grave o arquivo. Utilize para isso a tecla F2 ou <Alt>

sequido da letra 5.
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Apéndice B

InformagcBes Complementares para o item 5.3

Teste de Minimax ( ou de Bounding Box ) : ¢ um teste que
verifica a sobreposig8o possivel de duas faces em um dos eirxos,

verificando as maximas e minimae coordenadas dos objetos.

Comparac@es de Segmentos :€ uma operagdo muito comum nogs
algoritmes e que tem como resultado a indicagdo de quaie os
segmentos de reta dos diversos objetos que est3o visfveis numa
determinada linha de tela ( scan-line ). Geralmente esta opgzo &
feita dividindo a linha de video em "spans” delimitados pela
proje¢dio na linha de tela dos vértices iniciais e finais dos

objetos. Posteriormente cada span tem as profundidades dos seus

segmentos testadas, para se descobrir aquele mais proéximo do
observador.

Face : ¢ um poligono ,geralmente planar, que tem linhas
retas como limites.

Aresta : € um eegmento de linha reta que liga dois

vértices adjacentes de uma face.
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Apéndice C

Figuras com as Técnicas de Preenchimento Utilizadas

,"i'!
h"; I " ! l

i*m Lh [p r|

1'|

Técnica de pintura da esfera, por meio de cfrculos
concéntricos, com espacamentos untitérios.
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Técnica de pintura por varredura da drea
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Técnica de pintura de esfera usando arcos interiores
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Técnica de pintura de esfera usando halftoning
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