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1.) Introduccion

1.1) Contextodel TFC

Actuamente lainformética grafica encuentra un amplio campo de aplicacion en la
visualizacion de datos. Especial importancia tiene la visualizacion de datos cientificos
para su uso en lainvestigacion, € andlisis y la ensefianza.

En este trabajo se trata de la visualizacion de moléculas que puede ser utilizada en
diferentes campos como laquimica, mineralogia o farmacia.

No obstante la representacion grafica de moléculas puede ser de diferentes formas segiin
lafinalidad perseguida. A continuacion se da un pequefio resumen de las diferentes
aplicaciones existentes:

e Visudizacion de macromoléculas:
Lafinalidad es destacar las diferentes cadenas macromoleculares. Las siguientes
imagenes corresponden a la representacion de una fibra de colégeno y auna
bacteria:

Figura 1: Fibra de colageno

Figura 2: Bacteria
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e Visualizacion de la estructura secundaria de proteinas:
L as proteinas poseen una estructura geomeétrica particular (hélices, girosy
residuos) y existen diferentes formas de visualizacion que destacan este aspecto.

Avyl-Covnzyvme A Binding Protlein

Figura 3: Representacion de la estructura secundario de una proteina

e Visualizacion de las propiedades fisicas de la molécula:
Diferentes esquemas de coloracion describen propiedades fisicas, que tienen
incidencia en lareactividad de un &omo.
El potencial de reaccién de una d&tomo depende principalmente de su
configuracién electrénica (estructura orbital) y de su potencia de energia.
Describiendo estas propiedades de forma gréfica el observador puede obtener
informacion sobre e estado de una molécula
Por g emplo latemperatura describe laincertidumbre de un &omo, ya que la
energia térmica provoca movimientos en los &omos.
Lapolaridad y € campo electroestatico de un &omo son indicadores de la
distribucion de la carga el éctrica.
La siguiente imagen corresponde a la visualizacion de la molécula segun el

potencial electroestatico:
m Molecular

electrostatic
potential of
ferrocene

Figura 4: Representacion grafica del potencial electroestético de una molécula
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e Visudizacion de laestructura geométrica interna de una molécula:
Esta forma de visualizacién es especialmente importante en la cristalografia. Se
visualizan los &omos y enlaces y € objetivo es analizar la estructura geométrica
resultante. El esqguema de coloracion utilizado suele ser e esqguema “cpk” que
colorea los atomos por su tipo. Este esquema de coloracion es € utilizado
convencional mente entre los quimicos.

Figura 5: Estructura cristalina de la molécula Cu 3Au

1.2) Objetivos

El objetivo de este trabajo final de carrera hasido @ desarrollo de una aplicacién
grafica como herramienta para visualizar y analizar moléculas. Esta herramienta esta
destinada a visualizar moléculas de tamarfio pequefio o intermedio. Lafinalidad general
es analizar y inspeccionar la estructura quimicay geométrica interna de la molécula
parecidaa ultimo g emplo de aplicacion.

L os objetivos globales del trabajo han sido:

e Desarrollo y documentacién de una aplicacion gréfica que permite visuaizar y
analizar moléculas.
e Aumentar & conocimiento sobre las librerias OpenGL .

L os objetivos parciales son las siguientes:

e Creacién y manipulacion de un modelo tridimensional de una molécula

e Disefio y desarrollo de una interfaz grafica intuitiva

e Disefio y desarrollo de diferentes funciones de interacciéon parael andlisisy la
inspeccion del modelo.

e Generacion de imégenes y transformacién aun formato de pelicula.

1.3) Descripcion de la aplicacion

La aplicacion desarrollada es una aplicacion grafica que visualiza moléculas en un
entorno tridimensional. Para la visualizacion gréfica se utilizan las librerias OpenGL. La
visualizacion de la molécula se centraen la estructurainterna de lamolécula
modelando atomos y enlaces. Los atomos se representan mediante esferas y |os enlaces
mediante cilindros. El color de los atomos y enlaces corresponde al esquema de
coloracion “Rasmol cpk”.

El funcionamiento del programa se basa en lalectura de un fichero xyz con

informacion geométrica de la molécula, que sera utilizada para crear d modelo
tridimensional de la molécula. Lainformacién geométrica del fichero eslaposicién de
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los diferentes atomos de la molécula. Estos datos se han obtenido mediante un andlisis
de lamolécula con latécnica de difraccion de rayos X. Los enlaces se calculan
automaticamente analizando la distancia entre los &omos.

La aplicacion ofrece diferentes funciones de interaccion a usuario:

Funciones de visualizacion:

e Visualizacion de &omosy enlaces en los formatos “ball-stick” y “ocupacion de
espacio”.

e Navegacion interactiva alrededor de lamolécula: desplazamiento a la derecha/
izquierday arriba/ abgjo, giro alrededor de la molécula, ampliar y disminuir

e Definicion de un gje y generacién de una rotacion.

e Grabacién de una vista determinada como imagen.

e Grabacién de unarotacién como pelicula

Funciones de andisis:
e Sdeccion de atomos y identificacion del elemento seleccionado.
e Seleccidn de domos y célculo de distancia, diferencia de electronegatividad o
angulo.

La grabacion de una rotacion como pelicula se logra mediante la grabacion de
determinadas vistas durante la rotacion. Estas imagenes son utilizadas para la
generacion de la pelicula con una herramienta adicional.

1.4) Enfogue y metodologia sequido

Unatarea fundamental del desarrollo del programa era la creacion de un modelo
tridimensional de la molécula. Antes de iniciar € desarrollo del programa era necesario
conocer algunos conceptos quimicos sobre &omosy enlaces. En concreto se han
estudiado los datos descriptivos de un d&omo y la formacién de enlaces.

Parad desarrollo del programa se ha intentado seguir los siguientes pasos de acuerdo
con lo expuesto en la planificacién de trabgjo:

1) Definicién del contenido de la herramientay andlisis de las funcionalidades.

2) Andisisde laestructura de datos y algoritmos para resolver las diferentes
funcionalidades.

3) Implementacion y pruebas del funcionamiento.

4) Revisiény mejoras

El desarrollo del programa hasido dividido en diferentes partesy se harealizado de
formaincremental. Los pasos 2, 3y 4 se han aplicado a cada parte del programay €l
orden de desarrollo ha sido € siguiente:

Desarrollo de laestructura genera del programa.

Desarrollo de lainterfaz gréfica.

Desarrollo de las funciones de andlisis y de manipulacion grafica
Desarrollo de las funciones de generacion de imégenes.
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1.5) Planificacion

Tarea Temporizacién | Fecha
Definicién del contenido de la herramienta | 2 semanas 14/09-26/09
Disefio e implementacion : 3 semanas 27/09-17/10
e Lector del fichero de entrada
e Estructura de datos para
almacenar las moléculas
e Estructuragenera del programa
Disefio e implementacion de lainterfaz con | 2 semanas 18/10-31/10
el usuario
e interfaz de entrada
e visualizacion gréficade los
resultados
Implementacion de las funciones de 5 semanas 1/11- 5/12
interaccién con € modelo :
e Navegaciony Seleccion 1 semana 1/11-7/11
e Selecciony célculo del angulo o |1 semana 8/11-14/11
distancia
e Definicién de un gey rotacién |3 semana 15/11-5/12
Disefio e implementacion de una grabacion | 3 semanas 6/12-26/12
como pelicula:
e Grabacién de unavista 6/12-15/12
determinada como imagen en
ficheros de salida 16/12-26/12
e Conversion de las imégenes en
formato pdicula
6 Revision 2 semanas 27/12-10/01
Preparacion memoriay presentacion virtual

En general hasido posible seguir la planificacion establecida respecto ala
implementacion del programa. Durante laimplementacion han surgido algunos
problemas de ma funcionamiento de las librerias GL4Java o del entorno Java, que
posiblemente han sido causados por un error en lainstalacion del entorno. Sin embargo
estos problemas no han impedido & seguimiento de la planificacion.

1.6) Productos obtenidos

El resultado es un programa g ecutable denominado “Visuaizador de moléculas’. Esta
aplicacion se hadesarrollado en € lenguaje de programacion Javay por lo tanto
deberia funcionar sobre cualquier plataforma: Windows, Linux, Unix, €tc. .

El programa es capaz de representar graficamente una molécula, analizar los datos de
un atomo y generar imagenes.

Como complemento de esta aplicacion se ha obtenido € presente documento, la
memoria, que pretende ser un refuerzo explicativo del proyecto.
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1.7) Descripcion del resto de capitulos

A continuacion se presenta € material correspondiente ala documentacion y andlisis de
requisitos, a disefio del programay a laimplementacion.

La documentacién de requisitos comprende la elaboracion de los casos de uso y su
especificacion textual.

El resultado dd andlisis de requisitos son las clases de entidad y una aproximacion de la
interfaz gréfica.

La documentacion relativa a disefio del programa es un esquema de la arquitectura
general dd programa y una explicacion detallada de las soluciones alos diferentes
Casos de uso.

Como resultado de laimplementacion del programa se presentan las iméagenes de la
interfaz creaday las clases implementadas.

Al final de lamemoria se encuentra un manual de uso y de instalacion del programa.
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2.) Documentacion de requisitos

2.1) Requisitos funcionales

El programa desarrollado incorpora las siguientes funciones:

Funciones de visualizacion:
e Visuaizacion de &omosy enlaces.
e Navegacion interactiva alrededor de la molécula: desplazamiento a la derecha-
izquierda y arriba-abgjo, giro alrededor de la molécula, ampliar y disminuir.
e Definicion de un gje y generacién de una rotacion.
e Grabacién de unaimagen.
e Grabacién de unarotacién como pelicula

Funciones de andlisis:
e Sdeccion de atomosy andlisis del elemento sel eccionado.
e Sdeccidn de atomos y caculo de distanciay diferencia de el ectronegatividad.

e Andisisdel angulo entre enlaces.

2.2) Casos de uso:
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Figura 6: Diagrama de casos de uso
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Especificacion textual de los casos de uso:

Caso de uso: 1. Abrir archivo
Resumen dela funcionalidad: abre un archivo xyz, que contiene la informacion
geométrica de una moléculay visualiza la molécula.
Casos de uso relacionados. ninguno
Precondicion: ninguna
Postcondicion: Lamolécula esta visuaizada
Proceso normal principal:
1) El usuario elige un archivo xyz y confirma la seleccién del archivo.
2) El sistemaanaliza e contenido del ficheroy visualiza la molécula

Caso de uso: 2. Grabar imagen

Resumen dela funcionalidad: graba como imagen € contenido de la pantalla

gréfica de laaplicacion.

Casos de uso relacionados. ninguno

Precondicion: El sistema ha creado un modelo de visualizacién de la molécula

Postcondicion : Existe un archivo de tipo imagen.

Proceso normal principal:

1) El usuario elige e formato de laimagen.

2) El usuario especifica el formato de laimagen, el nombre del nuevo archivo y su
ubicacion 'y confirma estos datos.

3) El sistema crea un archivo de tipo imagen con el nombre y formato especificado.

Caso de uso: 3.) Grabar rotacion
Resumen dela funcionalidad: graba una serie de imagenes generadas durante una
rotacion.
Casos de uso relacionados. 9) configurar parametros de rotacion
Precondicion: El sistema ha creado un modelo de visualizacién de la molécula.
Postcondicion: existe una serie de imagenes.
Proceso normal principal:
1) Seejecutad caso de uso 9)elegir pardmetros de rotacion
2) El usuario especifica e directorio en que se guardaran las imégenes creadas.
3) El sistemagraba un nimero de imagenes durante la rotacion.

Caso de uso: 4) Elegir forma de visualizacion

Resumen delafuncionalidad: Activacién de unaforma de visualizacion.

Casos de uso relacionados: ninguno

Precondicion: El sistema ha creado un modelo de visualizacién de la molécula.

Postcondicion: lamolécula esta visualizada segun € tipo de visualizacién elegido.

Proceso normal principal:

1) El usuario elige un modo de visualizacién. En formato “ball-stick” se

visualiza la estructurainterna de la molécula dibujando enlacesy a&omos.
El formato “ ocupacion de espacio” corresponde al aspecto real de la
molécula, los enlaces entre los &omos no son visibles.
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Caso de uso : 5) Navegar

Resumen dela funcionalidad: Movimiento de lamolécula.

Casos de uso relacionados: ninguno

Precondicion: El sistema ha creado un modelo de visualizacién de la molécula.
Postcondicion: Cambio de lavista

Proceso normal principal:

1) El usuario elige entre e modo de navegacién o € modo de exploracion. El
modo de navegacion permite desplazamientos del observador ala derecha-
izquierday arriba -abgjo. En e modo de exploracion los movimientos se
realizan en forma de giro alrededor de la molécula

2) El usuario realizalos desplazamientos segiin el modo activado. En ambos
modos € usuario puede ampliar o reducir lamolécula, lo que seria
equivalente a acercarse o agjarse de la molécula en un entorno 3D.

Caso de uso : 6) Andlizar &omo

Resumen dela funcionalidad: Presentacién de los datos descriptivos de un &omo
y € angulo entre dos enlaces.

Casos de uso relacionados: 7) Comparar 80mos

Precondicion: El sistema ha creado un modelo de visualizacion de la molécula
Postcondicion: Existe un aomo seleccionado. El &omo y los enlaces elegidos se
dibujan con un color [lamativo.

Proceso normal principal:

1) Segecutad caso de uso 10) Seleccionar &omo.

2) El sistemaregistra e elemento seleccionado.

3) El sistema elige dos enlaces automati camente.

4) El sistema presenta lainformacion correspondiente a atomo seleccionado y
alos enlaces elegidos. Estainformacién es el simbolo del &omo, nimero de
atomo, radio, radio covalente, electronegatividad, volumen, estructura
electronica, nimero de enlacesy € angulo entre los enlaces elegidos. S €l
atomo no tiene como minimo dos enlaces no se calcula el angulo.

El &omo seleccionado y los enlaces elegidos estan dibujados con un color
[lamativo.

5) El usuario puede elegir dos enlaces diferentes y volver a paso 4).

6) Paracomparar € &omo seleccionado con otro &omo se puede ejecutar €l
caso de uso 7) Comparar atomos.

Caso de uso: 7) Comparar a.omos
Resumen dela funcionalidad: Presenta |los datos descriptivos de dos atomos, la
distanciay ladiferencia de electronegatividad.
Casos de uso relacionados: 6) Analizar &omo
Precondicion: gecucion desde €l caso de uso 6) Analizar &omo
Postcondicion: Los atomos seleccionados se dibujan con un color llamativo.
Proceso normal principal:
1) Seegjecutad caso de uso 10) Seleccionar &omo.
2) El sistemaregistra e elemento seleccionado.
3) El sistemacaculaladistanciaentre los a&omosy la diferencia de
electronegatividad.
4) El sistema presenta |los datos descriptivos de dos aomos, ladistanciay la
diferencia de electronegatividad. Los datos descriptivos son € simbolo del
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atomo, & nimero de &omo, radio, posiciéon del &omo, electronegatividad y
laestructura electrénica. Los atomos se dibujan con un color llamativo.

Caso de uso: 8) Rotar

Resumen dela funcionalidad: Redlizarotaciones

Casos de uso relacionados: 9) Elegir pardmetros de la rotacion

Precondicion: El sistema ha creado un modelo de visualizacién de la molécula
Postcondicion: Cambio de lavista

Proceso normal principal :

1) Segecutad caso de uso 9) Elegir pardmetros de la rotacion.

2) El usuario activa larotacion. Segun los pardmetros especificados se redliza la
rotacién en un paso o0 en varios pasos. Cuando € usuario ha elegido € modo
de rotacién entera se realiza una rotacién de 360 grados en varios pasos. Si
el usuario haelegido e otro modo eintroducido un angulo de rotacion, la
rotacion ocurre en un paso.

3) El usuario puede volver alavistaoriginal y deshacer los efectos de la
rotacién. En el caso de larotacion en varios pasos tiene la opcion de detener
larotaciony reactivarla.

Caso de uso: 9) Elegir parametros de rotacion

Resumen de funcionalidad: elegir € e de rotacion y angulo de rotacion.
Caso de uso relacionados: 3) Grabar rotacion, 8) Rotar

Precondicion: Ejecucién desde € caso de uso 3) grabar rotacion, 8) Rotar
Postcondicion: € sistemaregistralos parametros elegidos.

Proceso normal principal:

1) El usuario puede eegir como g e de rotacion uno de los ges principales
de lamolécula o crear un gje. En este Ultimo caso € usuario eige dos
atomos por los que debe pasar € ge.

2) El usuario puede introducir € angulo de rotacion o elegir que larotacion
sea de 360 grados.

Caso de uso: 10) Seleccionar &omo

Resumen dela funcionalidad: Seleccién de un &omo

Casos de uso relacionados. 6) Analizar &omo, 7) Comparar atomos
Precondicion: gecucion desde el caso de uso 6) Analizar &omo 0 7) Comparar
atomos.

Postcondicion: Existe un &omo sel eccionado.

Proceso normal principal:

El usuario selecciona un &omo en lapantallay € sistema determina el elemento
seleccionado.
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3.)Andlisis de requisitos

3.1) Clases de entidad
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Figura 7: Diagramade las clases de entidad

El objeto VisualizadorMolecula es e elemento principal y tiene lafuncionalidad de
visualizar una molécula. Este elemento puede visualizar cualquier nimero de
moléculas.

Para cada mol écula gue visualiza se crea un elemento PanelDibujo que dibuja la
molécula.

Una mol écula esta constituida por atomos y enlaces. Es necesario que una molécula
tenga como minimo un &omo, pero es posible que no exista ninglin enlace.

Un &omo esta situado en una posicion y tiene un radio determinado. Estos datos son
necesarios para dibujar y identificar un &omo. Los otros atributos representan
informacion descriptivadel atomo y son especificos para € tipo de aomo.

Un enlace esta situado en una posicién y tiene una direccién determinada.

3.2) Caracteristicas de la interfaz gr afica

Lainterfaz gréficadel usuario es e punto de entrada a las funcionalidades de |os casos
de uso.
Un andlisis de los requisitos destaca |as siguientes caracteristicas de la aplicacion:

e El funcionamiento principal de laaplicacion es visualizar una molécula.
e L 0s casos de uso son mayoritariamente independientes.
e Similitudes entre los casos de uso que permiten agrupaciones:
- Caso de uso 1-3: Interaccion con € sistema de ficheros
- Caso de uso 4-8: Manipulacion y interaccion con € modelo de la
mol écula.
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La conclusion es que la aplicacion necesita componentes permanentes en la interfaz
gréfica

e Unapantalla graficainamovible para disponer continuamente de laimagen
de lamolécula

e Un menu principal que daacceso simulténeamente alos siete casos de uso
accesibles directamente. El disefio del menu diferencia los distintos grupos
de casos de uso claramente y agrupa los casos de uso con funcionalidad
parecida.

A continuacién se presenta un esquema de la pantalla principal :

| Acceso a cdu 1-3 |

Pantalla gréfica

Acceso a cdu 4-9

Figura 8: Esquema de la pantalla principal

4.) Diseilo

4.1) Programas utilizados

Paralarealizacion de este proyecto se han utilizado los siguientes programas:

e JDK (j2sdk1.4.1 01 o versiones superiores)
e Libreriagrafica GL4Java (gl4java2.8.2.0)

Lavisuaizacion del entorno gréfico tridimensional se realiza con OpenGL. Se utilizala
libreria GL4Java para acceder alas librerias de OpenGL desde Java.

Para la programacion de lainterfaz grafica se aprovechan |as herramientas de la libreria
swing del JDK. Los componentes comunes y de control de la aplicacion utilizaran las
librerias comunes del JDK.
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4.2) Arquitectura del programa

ViswalizaderMaolecula extends Frame

+n=ing voiu

¢ ¢

Compaonentes grafions Componentes de comtrol anallihijo
de la interfaz de usuara de la interfaz de usuaro ends GLAnIMCarwas

Figura 9: Composicion de laaplicacion

Clase principal VisualizadorMolecula

Laclase principal ha de ser capaz de presentar |os elementos de lainterfaz gréficay de
controlar y gestionar la gjecucion del programa.

Lalibreriadel JDK proporciona diferentes clases contenedoras con estas caracteristicas.
En este caso es necesario que se trate de un contenedor general que puede gestionar una
ventana. Lalibreria JDK facilita las clases JAplet y JFrame en € paquete swing.
Teniendo en cuenta que la aplicacion disefiada tiene funcionalidades que interactan
con € sistema de fichero, la clase JFrame es mas adecuada que la clase JAplet a no
imponer restricciones sobre el acceso d sistema de ficheros.

Clase PanelDibujo

La pantalla gréfica dibuja los &omos utilizando las librerias de OpenGl. La pantalla se
implementa mediante la utilizacion de la clase GLAnimCanvas. GLAnimCanvas es un
elemento dd paguete gl4Java.awt y crea automaticamente una instancia de la clase

GL Context que establece la conexién entre OpenGL y € sistema de ventanas.
GLAnimCanvas es una especializacion de la clase GL Canvas que g ecuta larutina de
dibujo reiteradamente y es apta para animaciones.

El modo de utilizacion es la creacion de una subclase de GLAnimCanvas. De esta forma
se pueden aprovechar las capacidades gréficas de GLAnimCanvas. Al mismo tiempo se
redefine el comportamiento del GLAnimCanvas a sobrecargar |as rutinas de iniciacion
y dibujo.

Aunque laimplementacién de lainterfaz gréfica esta realizada con elementos del
paguete swing del JDK, paralapantalla grafica no se elige la equivalente de GL Canvas
del paguete swing de lalibreria GL4Java (GLJPanel). Esto se debe a la circunstancia
gue GL Canvas es mas eficiente que GLJPanel . GLJPanel copia las imagenes creadas a
un buffer intermedio antes de visualizarlos en pantallay no utiliza aceleracién gréfica
por maguinaria como ocurre con GL Canvas.
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4.3) Descripcion delos algoritmos v de la estructur a de datos

Secuencia de gjecucion de la aplicacion:

Abardrchive 252

e
CreaiMolecua YisualzarMole cula
'. . Y Analzz Malecula
= chu24a

abridroive $ve

Figura 10: Diagrama de secuencia de gjecucion de laaplicacion

Este diagrama muestra la secuencia basica de gjecucion de la aplicacion.

Unavez se hainiciado laaplicacién, € usuario debe gecutar € caso de uso 1) Abrir
archivo . El usuario elige un archivo xyz y € sistema analiza los datos del fichero y crea
una molécula. Una vez la molécula esta creada correctamente, € sistema procede ala
visualizacion grafica. Ahora € usuario puede ejecutar 10s casos de uso 2-9
correspondientes a andlisis y inspeccién de lamolécula o optar avisualizar una nueva
molécula. En este Ultimo caso & sistema repite e proceso de la creacion de la molécula

L os siguientes capitulos son un andlisis y justificacion de las soluciones adoptadas para
laimplementacion de los diferentes casos de uso.

A) Caso deuso 1: Abrir archivo

Lecturay andlisisdel fichero XYZ

Se analiza la informacion geométrica contenida en € fichero XY Z de una molécula.
El sistema abre € fichero especificado y procesa su contenido. El tratamiento del
contenido se basa en la estructurainternadel fichero. A continuacion se muestra un
extracto de un fichero xyz:

27

AsN & P6_3/mt-D {6h}"4 #194 & hP4 & B8_2 & Pearson
Ni - 3. 61900000 0. 00000000 0. 00000000

Ni - 3. 61900000 0. 00000000 2. 51700000

As - 1. 80950000 1. 04471533 1. 25850000

Figura 11: Informacion contenidaen un fichero xyz

En laprimera linea aparece e numero de elementos que tiene la molécula. El sistema
registra este nimero como niimero méaximo de elementos de la molécula. La segunda
linea del archivo contiene informacion irrelevante para esta aplicacion. Seguidamente
estan listados los datos correspondientes a cada a&omo en lineas separadas. La
informacion de cada a&omo es d tipo de &tlomo y su posicion en coordenadas X, Y, z.

Si lasintaxis del archivo es correcta existen tantas lineas como nimero de elementos se
ha especificado en laprimera linea. No obstante puede ocurrir que €l fichero sea
incorrecto. El sistema reacciona a posibles errores en la estructura generando un aviso
de error y retornando la informacion recogida hasta d momento en que se detecta el
error. Un caso especial es cuando se detecta € error antes de registrar como minimo un
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atomo. Como no es posible dibujar una molécula vacia, € sistema no continua con €l
proceso normal previsto y no visualiza la molécula.

Durante la lectura de los datos del fichero € sistema guarda los datos recogidos en una
clase Molécula. La clase Molécula es una estructura de datos que guarda lainformacion
correspondiente ala moléculay permite acceder ficientemente a estos datos.

Estructura de datos de la clase Molécula

Mulexula . Coa
Unida dBtonmo . [nlacesSdeccionado
Talilafknnx Almarmn Frilmx

Figura 12: Diagrama de clases de la estructura de datos de una molécula.

La molécula estd compuesta por atomos y enlaces. Un enlace corresponde en la
realidad a dos atomos, pero se divide aqui en dos partes. Cada parte corresponde a un
atomo y tiene una longitud proporcional al radio covalente del atomo.

De estaformase ha dividido lainformacion de la molécula en partes unitarias
pertenecientes a los diferentes &omos. La estructura utilizada para guardar |os datos de
un aomo junto con sus enlaces es la clase UnidadAtomo.

Larazon por la creacién de esta estructura de datos es la facilidad de encontrar 1os
enlaces junto con un &omo. Se evitarealizar blsquedas largas para encontrar 10s
enlaces correspondientes a un &omo. Esta solucion es eficiente durante la rutina de
andisis de &omosy dibujo de la molécula, ya que los enlaces correspondientes al
atomo se encuentran directamente con €l aomo.

La molécula es la clase contenedora de los elementos UnidadAtomo .Es importante que
este contenedor realice |os accesos secuenciales y aeatorios a los elementos contenidos
de unaforma€ficiente.

El acceso secuencial se utiliza en larutina de iniciacién de dibujo y €l acceso aeatorio
en las operaciones del caso de uso 6) Analizar &omo.

Lalibreriajava.util del JDK ofrece implementaciones de listas enlazadas o listas
indexadas (Array List) .
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Las listas enlazadas tienen una eficiencia Optima en € acceso secuencial, pero son lentas
en accesos aleatorios. Las listas indexadas (ArrayList) realizan los accesos secuenciales
y aleatorios en tiempo constante.

Ladecision dd disefio hasido afavor de las listas secuenciales (Array List), dado que
es eficiente en ambas operaciones 'y € acceso secuencial es menos frecuente que €l
acceso aeatorio. Laestructura de datos de la clase Molécula es la siguiente:

Eztructura de datos de la claze kolecula

" Arraylist

N

IInidac
Atarmo

| Arranlist

e | T T T T

Enlace

Figura 13: Estructura de datos de la clase Molécula

La informacion de un &omo se guarda en dos clases. Los datos propios de un atomo,
como su posicion y € simbolo del &omo se guardan en la clase Atomo.

L os datos comunes y descriptivos de un atomo estan contenidos en unatabla. La
estructuray informacion de esta tabla es parecida a la de una tabla periédica. Laclase
TablaAtomos implementa esta tabla y contiene los datos en la siguiente forma:

num simbolo estructura masa radio atomico radio covalente volumen electroneg. color

1 H 1s1 1 0.79 0.32 14.4 2.2 255,255,255
2 He 1s2 4 0.49 0.93 27.2 0 255,200,200
3 Li He2sl 6.9 1.55 1.23 13.1 0.98 165,42,42
4 Be He2s2 9 1.12 0.9 5 1.57 255,20,147
5 B He 2s2p1 10.8 0.98 0.82 4.6 2.04 0,255,0

6 C He2s2p2 12 0.914 0.77 4.58 2.55 200,200,200
7 N He 2s2p3 14 0.92 0.75 17.3 3.04 143,143,255

Figura 14: Informacién contenida en la tabla asociada

Un &omo tiene una entrada en la tabla segun € tipo (simbolo) de &tomo. Para evitar
busquedas secuenciales en la tabla cada vez que se necesita obtener un dato descriptivo,
el sistema guarda en cada atomo € nimero de la correspondiente entrada de la tabla.
De esta forma los accesos a la tabla pueden ser directos, ya que latablaes unalista
indexada.
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Creacion de lamolécula

Durante e proceso de lectura dd fichero se rellenalalista de elementos UnidadAtomos
de laclase Molécula con los datos de cada atomo. La lista de los enlaces de un &omo
estainicialmente vacia

Cuando € sistema haterminado de registrar todos los atomos, procede a calcular los
enlaces. El calculo de los enlaces se realiza determinando la distancia entre cada
combinacion de &omos. S esta distancia resulta menor ala suma de los radios
covalentes de ambos &tomos, existe un enlace. El sistema crea un enlace con los datos
correspondientes a enlace encontrado.

B) Visualizacién de lamolécula

Unavez se ha creado una instancia de molécula correctamente se inicia la visualizacion
graficade lamolécula. Lavisualizacion gréfica incluye los procesos de modelacion de
los elementos a dibujar y la preparacion de una escena gréfica. A continuacion se
detallan las acciones tomadas.

Transformacién de visualizacién vy _de proyeccion

El tipo de proyeccion es ortogona como es usual en la visualizacion cientifica
En OpenGL se utiliza la siguiente rutina para definir e volumen de vision:

glOrtho (xmin, xmax, ymin, ymax, dnear, dfar)

Setrata de especificar € volumen de vision como una cagja que contiene todos los
elementos de la molécula

Durante € proceso de la creacion de la molécula se cal cula autométicamente el espacio
gue ocupa lamoléculay € resultado se guarda en la clase Caja. La clase Caja pretende
ser una cagja envolvente de todos los &omos. Los datos de interés de esta cgja son sus
dimensiones y su centro gue corresponde a centro de la molécula.

OpenGl especifica e volumen de vision en referenciaa origen del sistema de
coordenadas del observador. En consecuencia el observador (0 cAmara) se sitlia con
relacion ala cgja envolvente de la molécula. Esta especificacion se realiza mediante la
siguienterutina :

gluLookAt (Observador, Centro, UpV ector).

Observador es un punto en € espacio tridimensiona y este punto es € origen del
sistema de coordenadas del observador. En este caso se sitlia € observador enfrente de
la cgja contenedora de la molécula, alaaturadd centro de lamoléculay mirando hacia
el centro delamolécula. La camara esta enfocada hacia €l centro de la escena, que es €l
centro de lamolécula. El upVector es d vector (0,1,0) .
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CENTRO
MOLECUL:  Cleserca]

diztancia

OBSERVADOR O[Cx.cy,cz- 0.5*profundidad -distancia)
Figura 15: Esguema de posicionamiento del observador

No obstante es necesario aumentar € volumen de visién, ya que esté previsto realizar
transformaciones geométricas de la molécula y la caja contenedora original puede
resultar demasiado pequefia. Se crea un cubo de vision uniforme que tiene como
longitud de aristala mayor distanciade lacgaen € sentido x, y, 0 z.

Sin embargo este cubo resulta todavia demasiado pequefio cuando se realizan
rotaciones. Las rotaciones efectuadas son rotaciones alrededor de algun gje principal de
lamolécula. Larotacion cambia la posicion de los elementos respecto d centro de la
molécula. Por gemplo un elemento que estaba situado en una esquina del cubo y tenia
unadistanciaa centro de lamoléculaigual alamitad de ladiagonal del cubo, puede
guedar fuera del cubo de vision. Las esquinas del cubo tienen la mayor distancia a
centro del cubo.

Por este motivo € volumen de vision debe tener las dimensiones correspondientes ala
longitud de una diagonal del cubo:

CEMTRO o |
/—MEILEELIL.& ERCEE
' (]
[ ]
»®|
bt &
'II [anaitud arista

diztancia

QESERYADAR  Ofcx.cy.cz - 0Barnista -distancia)

Figura 16: Esquema del volumen de vision ampliado

Al inicio del programa d observador mira la parte frontal del cubo de visién. El tamafio
de los &omos depende de lalongitud de arista del cubo de visiéon que esta determinado
por la extension maxima de la moléculaen e sentido x, y 0 z.

En € caso que las dimensiones de la molécula sean muy desiguales, por gemplo
cuando la profundidad (longitud en e sentido del gje Z) es mucho mayor que lalongitud
o laanchura, los atomos se ven inicialmente muy pequefios.

Para evitar este efecto y con € objetivo de visualizar los &omos en la primera vista con
un tamano adecuado, se recurre alos datos originales de la caja contenedora de la
molécula. En este caso interesa laalturay longitud origina de la molécula. Utilizando
estos datos parala creacion del cubo de vision se asegura que se visualiza la molécula
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en la primeravista lo suficientemente grande. Este mecanismo equivale arealizar una
ampliacién (Zoom):

CENTRO

/—MEILE CULA, Clox.cy.cz)
| l(f.f * Zoom inicial
A %
longitud arista
digtancia

OBSERVADOR O [cx oy, cz -0.5 arista -distancia)

Figura 17: Determinacion del volumen de visién inicial

Resumiendo |o anteriormente explicado, la visualizacion de la molécula comprende los
siguientes pasos.

1) Cdéculo de las dimensiones de la moléculay creacion de una caja envolvente.
Creacidn de un cubo uniforme con lamayor extension en € sentido x, y o zdela
cgja envolvente.

2) Aumento del cubo de visién con lalongitud de ladiagonal del cubo.

3) Zoom inicial paravisuaizar los &omos en lavistafrontal d inicio del programacon
un tamafo adecuado.

Conservacion de larelacién de aspecto

La escena creada esta presentada en la pantalla grafica de la aplicacién. Para evitar
deformaciones se calcula larelacion de aspecto del panel de dibujo (ancho / alto) y se
aplica estarelacion de aspecto al cubo de vision. El calculo de larelacion de aspecto
sucede durante lainiciacién de la escena grafica y cuando ocurre un
redimensionamiento de la pantalla de dibujo.

Modelacién de la escena

Larutina de dibujo de laescena es responsable del dibujo de los atomos, enlaces, ges
de rotacion y de larealizacion de posibles desplazamientos.
Laestructura general de larutina de dibujo es la siguiente:

1) Transformaciones geomeétricas en relacion con rotaciones o desplazamientos.
2) Dibujo de &omosy enlaces.
3) Dibujo de posibles ges de rotacion.

El nimero de enlaces y &omos puede ser elevado y por tanto la eficiencia de larutina
de dibujo depende del dibujo de estos elementos. Es importante optimizar el
rendimiento de esta rutina, ya que se trata de la rutina mas frecuentemente € ecutada de
toda la aplicacion.

Con € fin de aumentar la eficiencia se crean display lists para el dibujo de &omosy
enlaces. Estas estructuras propias de OpenGL guardan los parametros de las rutinas de
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OpenGL durante su creacion. En este momento se recorre la estructura de datos de la
molécula para obtener los datos de cada el emento y registrarlos como parametros. Las
matrices de transformacién se computan y se guardala matriz resultante.

El resultado es una rutina de dibujo mas eficiente, ya que los datos de los elementos se
encuentran directamente en ladisplay list y se evitan los accesos més lentos ala
estructura de datos de la molécula

A continuacion se explica € proceso de modelacién de los &omos y enlaces durante la
creacion de ladisplay list.

Los &omos se dibujan con esferas y los enlaces con cilindros. La libreria OpenGL
Utility (GLU) ofrece funciones para dibujar elementos geométricos complejos. En este
caso se utilizan las funciones correspondientes al dibujo de esferas y cilindros.

M odelacién de &omos

La modelacién de los &tomos sigue 10s siguientes pasos.

1) Creacion de una cuédrica (esfera):
long id= gluNewQuadric()

2) Dibujo del elemento
gluSphere(id, radio, nLongitudes, nL atitudes)

Larutina gluSphere() dibuja el elemento geométrico en € origen del sistema de
coordenadas. Para posicionar laesfera en su posicion real es necesario realizar un
desplazamiento:

3) glTrandatef(Px, Py,Pz)

Modelacién de enlaces

La modelacién de los enlaces sigue |os siguientes pasos:

1) Creacion de una cuédrica (cilindro):
long id= gluNewQuadric()

2) Dibujo del elemento
gluCylinder( id, rBase, rTop, longitud ,nLongitudes, nL atitudes)

Un enlace tiene una direccion concreta. Los cilindros de la libreria GLU apuntan por
defecto en ladireccion del gje positivo Z. Larutina gluCylinder() no deja especificar la
orientacion dd cilindro. Por este motivo es necesario redlizar rotaciones para orientar €l
cilindro en ladireccion del enlace. Las rotaciones en OpenGL se suelen descomponer
en rotaciones parciales alrededor de un ge principal del sistema de coordenadas. En este
caso serealizan las siguientes rotaciones:
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3) Rotacién alrededor del ge X : glRotatef (angulol, 1,0,0)

El &ngulo de rotacion es e angulo que existe entre e vector direccion del enlacey el
plano XZ.

PP Py.Fz]

lan[F]

Py

F2[F.0.Fy] .

-

Figura 18: Angulo de rotacion alrededor del ge X.
sin angulol = Py/ longitud(P)
4) Rotacion arededor del geY : glRotatef (angulo2, 0,1,0)

El angulo de rotacion es € existente entre ladireccion del enlace proyectado en € plano
XZ y € geZ positivo.

v,z

wil,1)
Figura 19: Angulo de rotacion alrededor del ge Y.
coseno angulo2 = (vi*wl +v2*w2) / (lon v* lon w)

5) Desplazamiento dd cilindro asu posicién real: gl Trandatef(Px, Py,Pz)

C) Caso de uso 2: Grabar imagen

El objetivo es generar unaimagen con € contenido de la pantalla gréfica. El sistema
suspende laanimacion del pand de dibujo. A continuacion € usuario introduce el
nombre ddl archivo y especifica el formato de laimagen. Las imégenes pueden tener €l

formato png , jpg o jpeg.
Lagrabacion de laimagen utiliza las operaciones detalladas a continuaci on:
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1) Lecturadel contenido de lapantalla graficaen € back buffer.

2) Generacién de un archivo png, jpg o jpeg.

3) Transformacion de los valores RGB guardados en € back buffer a nmeros enteros.
4) Trascripcion de los pixeles del back buffer alaimagen creada

D) Caso de uso 3: Grabar rotacion

Setrata de generar una serie de imégenes correspondientes a unarotacion y que puedan
ser utilizadas a continuacion para la generacién de una pelicula.

El usuario especifica un directorio donde se guardaran las imégenes creadas. La
rotacién se genera alrededor dd € e de rotacion elegido en € panel de rotacion.

El sistema aumenta & angulo de rotacion en dos unidades en cada paso y genera una
imagen. Para una rotacién entera se generan 180 iméagenes con formato jpeg.
Parafacilitar € tratamiento de las imégenes es importante almacenar las imagenes en un
formato que posibilita laimportacion automatica de todas las imégenes en e orden
correlativo de larotacion.

Por este motivo € nombre del archivo esta formado por unaletray un nimero que
indica e paso de larotacion. De estaforma se pueden ordenar las imagenes de la
carpeta por orden alfabético e importar los archivos ordenados d programa de
conversion.

Laconversiéon a pelicula con las imagenes creadas se realiza con € programa Slide
Show Movie Maker 3.7 que genera peliculas en formato AVI.

E) Caso de uso 4: Elegir forma de visualizacion:

Setrata de elegir entre dos modos de visualizacion.

En @ modo que visuaiza la estructura de la molécula (“formato ball-stick”) e dtomo se
dibuja con un radio inferior a su radio atdmico. De esta forma los enlaces seran visibles.
Con € fin de conservar larelacion de tamafio entre los &omos, se dibuja e domo con
un radio correspondiente a 35% de su radio real.

En @ modo de “ocupacion de espacio” los &tomos se dibujan con su radio redl.

Al redlizar e dibujo mediante display lists, que no son modificables tras su creacion, es
necesario crear dos display lists. Unalista corresponde a dibujo de los &omos con €l
radio atémico real y laotralistaa dibujo con € radio atdmico reducido.

Seguin e modo de visualizacion activado se gjecuta una listau otra en larutina de
dibujo.

F) Caso de uso 5: Navegar

Desplazamientos

En & modo de navegacion se realizan desplazamientos. Se utilizan las rutinas de
traslacion de OpenGL gl Trangdlatef (dx,dy,0).

El movimiento del observador es en realidad un desplazamiento de toda la escena en
sentido contrario. Por gemplo un desplazamiento del observador aladerecharesultaen
un desplazamiento de la escena a laizquierda.

Son necesarios dos variables de control dx y dy , que corresponden a desplazamiento
end sentido del ge X y en e sentido del geY.
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Rotaciones

En @ modo de exploracion los movimientos son rotaciones. Las rotaciones alrededor
del gje principa de la moléculatienen la siguiente secuencia de € ecucion :

1) Desplazamiento del centro de la molécula a origen de coordenadas.
2) Rotacion alrededor ddl € e especificado (angulo alfa o beta).
3) Desplazamiento a centro de la molécula

Las variables alfay beta son los &ngulos de giro alrededor del e X y ddl Eje Y dela
molécula.

Ampliacién o reduccién

L as operaciones de ampliacién y reduccion modifican € volumen de visién
especificado en glOrtho(). Se multiplica ladimensién rea del volumen de vision por un
factor de ampliacion. Cuando este factor es superior alaunidad se reduce la molécula.
Cuando esinferior se amplia la molécula.

Como yaexplicado en @ capitulo correspondiente alas transformaciones de
proyeccién, a inicio de la visualizacion de una molécula se calcula este factor de
ampliacién y se aplica para crear una primera imagen real.

Activacién de funciones de navegacion con € ratén

Un caso especia es la activacion del movimiento de la molécula mediante € raton. La
molécula debe moverse en e mismo sentido que latrayectoriadel ratén. Es necesario
disponer de un mecanismo que detecta & sentido del movimiento dd raton y determina
lalongitud del trayecto.

Una solucién a este problema se encuentraen las implementaciones de lainterfaz
“Mouselistener” y “MouseMotionListener” que captan los eventos ddl ratén. Larutina
“mouseDragged” registra durante la activacion del boton izquierdo del ratén la posicion
actual del puntero en lapantalla. De este modo se puede determinar en que sentido se
mueve € ratén y aplicar las transformaciones geométricas a la molécula

Las funciones de ampliacién y reduccién son accesibles también mediante € raton. En
este caso se trata de determinar lalongitud de latrayectoriade ratony el sentido en €l
ge Y. Lamolécula estd ampliada cuando e movimiento es hacia arribay se reduce
cuando & movimiento es hacia abajo. Se utiliza larutina “mouseDragged” de la
interfaz “MouseMotionListener” para recoger las coordenadas durante la activacion del
botén derecho del ratén. A continuacion se calculaladiferenciaen e sentido del ge’Y
para determinar s se activa laampliacion o lareduccion.

G) Caso deuso 6y 7: Andlizar y comparar 80mos

Seleccién de un a&omo

La seleccion de atomos es una operacion basica en este caso de uso. El usuario
selecciona una posicion en la pantalla. El sistema lee las coordenadas de este punto y
determina a que pixd corresponde. Se redibuja la escena actual colorando cada
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elemento con un color diferente. Seguidamente y antes de actualizar |a pantalla con esta
imagen e sistema comprueba e color dd pixel elegido. Segiin los valores del color
encontrado se puede determinar qué elemento ha sido seleccionado.

La secuencia de gjecucion de larutina es lasiguiente:

1) Redibujo de la escena colorando cada elemento con un color diferente.

2) Traslacion de laimagen creada al back buffer.

3) Estudio del color en la posicién seleccionada para averiguar € elemento
sel eccionado.

4) Vuelta al modo de dibujo habitual

La rutina de dibujo de la escena esta compartida por la rutina de dibujo habitual del
panel de dibujo y larutina de seleccidn. Es necesario una variable que indigue que
rutina ha llamado al redibujo de laescena para seleccionar € modo de coloracion
correspondiente (colores reales o coloracién diferente).

Analizar y Comparar Atomos

La secuencialogicadel algoritmo del caso de uso 6 y 7esta representada a continuacion:

A CouF i

— - R —— e e —
elegr « e - Atz | e o od e 1 eleg dlorn 2 B [ —
= = = = p Storel
—— L L -
A —

Cl_&

Figura 20: Secuencia de gecucion del caso de uso analizar y comparar atomos.

El algoritmo se inicia con laselecciéon del primer atomo. Hasta que no se ha
seleccionado un aomo vaido, no se muestran los datos del &omo en la pantalla. Una
vez € sistema haregistrado un &omo seleccionado, se presentan sus datosy se puede
gjecutar € caso de uso 7) Comparar atomos o volver a caso de uso 6) Analizar &omo.
Si se contintia con € caso de uso 7 se procede a elegir € segundo domo. Cuando se ha
seleccionado un segundo atomo valido, € sistema presenta los datos y se vuelve a caso
de uso 6) Analizar &omo.

La presentacion de los resultados implica operaciones adicionales que se explican a
continuacion.

El caso de uso 6) Analizar &omo presenta los datos descriptivos correspondientes al
atomo seleccionado. Los datos descriptivos de un &omo se guardan en una tabla
asociada. También se presenta el nimero de enlaces del &omo, que es una informacion
especifica para cada &omo. El sistema elige dos enlaces y analiza €l angulo entre estos
enlaces.

La obtencion del resultado del caso de uso 6) Analizar &omo implica las siguientes
operaciones:
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1) Busgueda del atomo seleccionado en e contenedor moléculay acceso alos
datos especificos del &omo (nimero de enlaces, posicion). Esta operacion es
un acceso aleatorio a un elemento de la lista indexada de Molécula

2) Busgueda de la entrada en latabla asociada que contiene lainformacion
descriptiva del &omo ( peso, radio, electronegatividad, etc.).

3) Seleccidn automética de dos enlaces del &tomo. Esta operacion solamente se
€jecuta cuando se selecciona un &omo nuevo.

4) Calculo del angulo entre dos enlaces. El angulo se obtiene a calcular €l
angulo entre los vectores de direccion de ambos enlaces. El angulo se calcula
de acuerdo con lasiguiente formula, siendo u y v vectores tridimensionales:

Coseno afa= (ux*vx +uy*vy+uz*vz)/ (longitud u * longitud v)

El sistema necesita una estructura que registra d identificador del elemento
seleccionado. Junto con este identificador se crea una estructura que guarda € nimero
de enlaces ddl &omo y apunta los enlaces seleccionados. EI modo de seleccion de los
enlaces funciona de forma que € sistema recorre automati camente todas las
combinaciones de enlaces posibles de un atomo. Este mecanismo tiene la ventaja que €l
usuario puede analizar un aomo fécilmente sin la necesidad de seleccionar cada enlace
en la pantalla

La estructura de control que implementa esta funcion es la clase EnlacesSel eccionados:
Esta estructura se inicidlizaa asignar un nuevo identificador alainstancia
Inicialmente los enlaces seleccionados son € primer y € segundo enlace en lalistade
enlaces correspondiente d d&omo. Conociendo € nimero total de los enlaces existentes,
se puede recorrer lalista de enlaces y relacionar los diferentes enlaces. La funcion de
recorrido de lalista de enlaces y la creacién de combinaciones estainvocada
directamente por € usuario. El usuario pide a sistema una nueva combinacion de
enlaces Yy la clase EnlacesSel eccionados es la encargada de generar una nueva
combinacion.

Cuando € caso de uso 6) Analizar atomo se ha gjecutado correctamente € usuario
puede continuar con € caso de uso 7) Comparar &omos.

Laseleccion del segundo aomo utiliza larutina de selecciéon yaexplicada. El sistema
registra e nimero del segundo atomo y busca lainformacién del &omo como
anteriormente detall ado.

Se calculala distanciaentre los &omos y la diferencia de electronegatividad. La
distancia se obtiene a calcular lalongitud del vector que une los centros de los dos
atomos. Ladiferenciade electronegatividad se obtiene directamente de los datos de los
atomos.

H) Caso de uso 8:Rotar

El usuario puede activar, desactivar y detener larotacion. Una variable de control
registras larotacién esta activada. Una rotacion puede estar activada pero detenerse. Es
necesario una segunda variable capaz de parar larotacion.

Si e modo de rotacion hasido € de unarotacion entera, € sistemarealiza unarotacion
en varios pasos. Lafuncionalidad detener solamente tiene sentido en este modo de
rotacion.

En cada frame se aumenta & angulo de rotacion hasta alcanzar 1os 360 grados. Aungue
lavelocidad de una animacién depende del sistema utilizado, la clase GLAnimCanvas
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dgja configurar la velocidad de animacion. Se establece una velocidad de animacion
determinada, como por giemplo 20 Frames cada segundo.

El funcionamiento previsto de este caso de uso es que & usuario active la opcién volver
alavistaoriginal, se deshacen los efectos de la rotacién anterior y se pueden configurar
de nuevo los pardmetros de la rotacién. Este mecanismo es consecuenciade la
circunstancia que cada rotacion parte de la situacion anterior alarotacion.

No obstante, € sistema considera la posibilidad de que un usuario modifique los
pardmetros de larotacion sin deshacer |os efectos de larotacion. Al acceder a cualquier
opcién de configuracion de los parametros se activa esta funcion automaticamente.

Las rutinas OpenGL que realizan |las rotaciones tienen la siguiente sintaxis.

1) Desplazamiento ddl punto central del ge al centro de coordenadas
2) Rotacion.
3) Desplazamiento a punto central del ge.

Cuando se utiliza un gje que no esta en paralelo con un gje del sistema de coordenadas
la secuencia de gjecucién cambia. Primero es necesario dinear € e configurado con
un ge principa del sistema de coordenadas. En este caso se dlinead e de rotacion con
el ge Z. A continuacion se realiza unarotacion alrededor del eje Z. Después se retorna
el gederotacion inicial asu orientacion real. El orden de gjecucion es € siguiente:

1) Desplazamiento del punto central del eje a origen de coordenadas.

2) Rotacién alrededor del e Y con € angulo entre ladireccion del e proyectado en
el plano XY y & ge Z positivo.

Figura 21: Alineacion del gje de rotacion con € gje Z. Rotacion alrededor del
geY
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3) Rotacion arededor del gje X. El &ngulo utilizado es € &ngulo entre € plano XZ y la
direccién ddl ge.

N

NP

Figura 22: Alineacion del gje de rotacion con € gje Z. Rotacion alrededor del
geX

4) Rotacion arededor dd /e Z con € angulo especificado.

Figura 23: Rotacion alrededor del gje Z

5) Rotacion arededor del gje X utilizando e valor negativo del angulo calculado en el
paso 3.

N

Figura 24: Rotacién alrededor del gje X para deshacer |os efectos de alineacion.
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6) Rotacion alrededor del gje Y utilizando € valor negativo del &ngulo calculado en el
paso 2.

Figura 25: Rotacién alrededor del gje Y para deshacer |os efectos de alineacion.
7) Desplazamiento a punto central del €e de rotacion.

|) Caso de uso 9: Elegir parametros de rotacion

Los ges de rotacion pueden ser uno de los tres g es principales de la molécula o un gje
configurado manual mente.

La configuracion manual del e de rotacion representa un caso especial. En este caso el
usuario debe elegir dos &omos de la pantalla que definen la orientacion del gje. Esta
funcién utiliza la rutina de seleccién de atomos presentada en € caso de uso 6. Analizar
atomo.

Esguema de funcionamiento de la definicion manual del gje de rotacion:

o 4 1 o, atomo 2 - —
selecconar atomo 1| Atamo selecdonar atomo 2 calcular gje rotacan

S e DS e WO

Figura 26: Secuencia de gecucion para la definicion de un ge de rotacion

La seleccidn del &omo 2 se condiciona en la seleccion de un aomo 1 véido. Cuando se
han seleccionado dos aomos validos, € sistema accede a los datos especificos del
atomo y registra sus posiciones. Estos puntos definen € ge de rotacion. Después de
determinar € ge resultante éste gje sera visualizado en la pantalla.

La seleccion del angulo de rotacion depende del modo de rotacién sel eccionado.
Cuando € modo de rotacion es e de una rotacion entera, € angulo de rotacion es
asignado desde d sistema. Cuando no se trata de una rotacion entera e usuario puede
introducir un valor numérico en un campo de texto. Es preciso que se confirme esta
seleccion, sino e sistemano lee e vaor introducido. En € caso que € usuario
introduzca un valor invalido, € sistema genera un aviso de error y € angulo de rotacién
vuelve atener su valor por defecto.

Caroline Leonore Konig Pagina 32 de 60



5.) Implementacion

5.1) Descripcion de la interfaz gr éfica

Los elementos de lainterfaz gréfica estan contenidos en la clase principal
VisualizadorMoleculas. Los componentes principal es son una barra de botones, una
pantalla grafica para el dibujo y unabarratabular con diferentes paneles.

_ﬁ Vizundiradnr Molecadn

o yaaars, filwir fuchiog || Grahar lnagen || Grabar Rollacidn

| Wisuslizar | Mowegar | Analizar Mome | Comparar Mowes | Rotar |

Formiato Qcupacidn e espacia oo Ball-Sack

Figura 27: Pantalla con los componentes principales de lainterfaz gréfica

1) Barra de botones:

Labarra de botones contiene los siguientes elementos:

o] Area de texto paravisualizar e nombre del archivo xyz abierto.

o] Boton “ Abrir Archivo” para abrir un archivo xyz .

o] Botén “Grabar Imagen” para guardar una vista determinada como imagen.
o] Boton “ Grabar Rotacion” para grabar una rotacion.

L os tres botones tienen en comin que abren un cuadro de dialogo para acceder al
sistema de fichero (FileChooserDialog).
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2) Pantalla Gréfica:

Lapantalagréfica visualizala molécula

3) Barra de tabular (TabPane):

A continuacién se exponen los cinco paneles que componen la barra tabular. Cada panel
corresponde a un caso de uso.

0 Panel Visualizacion:

|- WisLalar r Mavear  unalizar Mamo Coanpar ar Aamos  Hotar

T'r e nnupar:ll‘m R REPACIN rorrmetn Nall-Siek

Figura 28: Panel de seleccién del modo de visualizacion

Este panel contiene dos botones para cambiar entre e modo de visualizacion en
formato “ball-stick” o formato “ocupacién de espacio”.

o] Panel Navegar:

|""||'isu:di£:d| [ Hauya 7 Arddizaa Adomo rCmmdlal Alormius rRul.::n |

Rl AT Y R T SUBIR O EAJAR £
ZOUERDA 1 DERECHA D
' BAndn Msplaracin ALME HIRIE M 1ML N R

Figura 29: Pandl de navegacion

El panel de navegacion contiene dos radio botones para elegir entre e modo de
navegacion y modo de exploracion.

L os botones en la parte derecha sirven para activar las opciones de interaccion y
informan de latecla correspondiente, s se quiere utilizar € teclado. Los botones estén
agrupados en una barra de herramientas que se puede posicionar fueradel Panel.
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0] Panel analizar &omo:

" 2%
[ WisuAlizar || Mawegar | Analzar Arornn || GMpACar aarns | RmlAr |

Allurrig Hurricie sy dlurnicu Yulwrricr Bdaass
e 1h an 155 N
Al AoED T A0 ket e Hechroneratniciacl Esiruchera Al
1.27 1.02 .08 Ma 322 3a* 105

Figura 30: Pandl de andlisis de un &omo

El panel analizar &omo visualiza los datos de un aomo seleccionado. Lainformacion
de un &omo son los datos descriptivos (simbolo, nimero atémico, peso, volumen,
radio atomico, radio covalente, electronegatividad y estructura electrénica) y el nimero
de enlaces. Este panel también indica € angulo entre los dos enlaces elegidos.

El &omo y los enlaces sel eccionados resaltan mediante una coloracion en color cian.

o] Panel Comparar atomos:

[ Wisualicm M | Aupalical Alurng | Conmes o Alonos | Rolke |

Alurrig LT 1By Mo Hurrigie 1adiv

Distarecia [, Electranag st

£ ‘B 1ar -Hu ar CAT
Hagcsin Liectranesg:t._ Lstmciura Fazicidn Liecirorenati... Latructiira 60552859 05798094
EPRLTN TR a0 e sl dnd =lz-dlkad 2l =R ST [ |

Figura 31: Panel de comparacion de aomos
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Este panel visualiza los datos de dos atomos sel eccionados. De cada &omo se muestra
el simbolo, & nimero atdmico, € radio atdbmico, la electronegatividad, la estructura
electronicay laposicion del &omo. A la derecha se muestran como resultado de la
comparacion ladistanciay diferencia de €l ectronegatividad. El primer &omo esta
dibujado en color cian y & segundo en un color amarillo claro.

o] Panel Rotar.

[ Wisualizar T Mmegar [ Analizar Moma | Careparar Mareds | Ratar

FIFFROTACKW: A Fjizeendial X CFpnmnindy [ R e Mamnad
ARG 5 ROTAH: ! Pl %0 ks 2 Fliagm rnpubn
AOTAMR DCTEMEM ROTAC RN WOLWER A WSTA RIGIHAL

Figura 32: Pand de configuracion de la rotacion

El panel de rotacion permite configurar los parametros de unarotacion y activar la

rotacion.

Lalinea superior contiene cuatro radio botones para elegir un ge de rotacion.

En la segunda linea se configura el &ngulo de rotacién. Existen dos radio botones para

elegir e angulo de rotacidn. Un boton corresponde alarotacion entera (rotar 360

grados) y € otro sirve paraintroducir un angulo de rotacién. Al activar esta Gltima

opcién se activa una area de texto editable, donde se puede introducir un valor decimal.
La dltima linea contiene tres botones que tienen las funciones de activar, detener o
deshacer los efectos de larotacion.
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5.2) Clases implementadas

5.2.1) Clases principales del programa

VisualizadorMolecula

Laclase VisualizadorMolecula es la clase principa de laaplicacion. Esta clase
implementa lainterfaz graficay la estructura de control de la aplicacion.
VisualizadorMolecula contiene la clase interna CreadorPanel con las funciones de
creacion y actualizacion de los componentes gréaficos de lainterfaz.

Las clases Panel DibujoL istener y BotonListener son clases internas que gestionan 1os
eventos dd ratény los eventos vinculados a los botones de lainterfaz.

P Ul el
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‘Y crearFanalanalizar () - JPanal

"WgcrearPanalinalizarElzmentog (- JPanal
‘thercarFanalElameto [} Pans

‘B crearFanallrformacion [ o Fane

ThercarFanaMavegadan [ o Pane

‘Bl crearFanaRotar (™ ane

ThercarFanavisuazar [ Pans

Figura 33: Diagramade la clase VisuaizadorMolecula y de sus clases internas
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Panel Dibujo

La clase PanelDibujo es una clase abstracta que hereda las funcionalidades gréficas de

GLAnimCanvas y generaliza las propiedades y funciones comunes de
PanelDibujolnicio y Panel DibujoMolecula.

zlEfBrences
GLAnimCanvas
PanelDibujo
&#P1: PurtaD
&#P2 : PurtiD

Ypalfa: Float= 0.0f

RBpangulo ; Float

@pangulo2 : Float
EgatomoSeleccionado? :Integer= 0
Pgbeta : Float= 0.0f

Erdetener : Boolean = false

P Float= 0

Ppdy: Float= 0

ﬁ?@ejeRmaciﬁln Cnteger = 1
E@modoExploracion : Boolean = true
E@molecul : Molecula
Pprw : Float= 1.0f

Ppradio : Float = 1.0f
ﬁ?@rntaciunEntera cBoolean = true
@erotar : Boolean = false
?@tabﬂeleccinnaclu Cnteger

EgcontadorEnlacesAtomol : EnlaceSeleccionado = new EnlaceSeleccionado])

E@P anelDibujo (iInteger, i1:Integer )
P oetAlfa () Float

BpoetAngulo () Float

P oetBeta ) Float

P etDn O Float

P etDy O Float

T?QgetEjeRDtaciljn 0 Integer

P gethty O Float

P getRadio ) Float
T?jgetﬁntaciunEntera (1 : Boolean
‘Eﬁge’[TahSeleccinnacln 0 Integer
‘Eﬁism odoBxploracion () : Boolean
BpisRotar () : Boolean
ﬁ?ﬁoﬂenenmagen {) ; Bufferedimage
ﬁ?‘seﬂcm’mamm@m fcinteger, yinteger, num:intege) | Unidaddtome

1

1

PanelDibujolnicio

PanelDibujoMolecula

colapsed +

collapsed T

colapsed +

Figura 34: Diagrama de las clases vinculadas a Panel Dibujo
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PanelDibujolnicio

La clase PanelDibujolnicio crea una pantalla gréfica vacia al inicio del programa. Esta
clase se crea desde la clase VisualizadorMolecula.

PanelDibujolnicio

% PanelDibujoinicio fwiinteger, hiinteger )

% dibujaEscena § ; void

@ display O ; Void

@ doCleanup O Void

& init O ; void

‘Eﬁnbtenerlmagen {1 . Bufferedlmange

@ rechape fwidth:Integer, heightInteger 3 : void

‘Eﬁselecciunar@hjetu (i:Integer, iZ:Integer, num:integer 1 UnidadAtomo =

Figura 35: Diagrama de la clase PanelDibujolnicio

PanelDibujoMolecula

La clase Panel DibujoMolecula permite dibujar la molécula. Esta clase es creada por la
clase principa VisualizadorMolecula para dibujar una molécula determinada

PanelDibujoMolecula

@pList! ; Integer

@pList? ; Integer

{@paspectratio : Float= 1.0

{@paspectratio? : Float= 1.0

@Epcentro ; PuntaD

EdiffuseCoeft: Float= {0.9f, 0.9f, 0.9 1.0f}
@wdim : Float= 0.0f

{Epdistancia : Float

I%Iight-‘%mhienﬂ cFloat]= {0.3f 0.3f, 0.31, 1.0}
I%IightDiﬁusm CFloat] = {0.7f 071, 0.71, 1.0f}
I%IightF'nsitium cFloat]= {0.0f 0.0f 1.0f, 0.0f}
Epobservador : Punt3D =

#PanelDibujomalecula imol:Malecula, winteger, hiinteger 3
@ actionPerformed (e:ActionEvent 3 : Vaid

EFdibujaEscena imodo_seleccion:Boalean ) : Void

@ display O : Void

% doCleanup & : Yoid

GEigenerarLista 0 ; Void

@ init 0 ;- void

% keyPressed (e:KevEvent 3 Void

% keyReleased (e:KeyEvent 1 Void

@ keyTyped (e:KevEvent 3 : Void

% ohtenerlmagen ¢ : Bufferedimage

@ preinit O : Vaid

% reshape (width:Integer, heightinteger 5 : Void
ﬁ?ﬁselecciunar@hjetu oelnteger, ywinteger, tabseleccionadonteger 1 UnidadAtomo =

Figura 36: Diagrama de la clase PanelDibujoMolecula

Caroline Leonore Konig Pagina 39 de 60



Molécula

Laclase Molécula se crea a partir de la lectura de un fichero xyz. Esta clase almacena
los datos de atomos y enlaces y una cagja envolvente con las dimensiones de la molécula.

Molecula

Eestructura : ArrayList
E@pnumElement - Integer
EpvolumenVista : Caja =

E@CalcularEnlaces () - Void

ECompararDistancia (p1:Punt3D, p2:Punt3D, radiol :Float, radio2 :Float ) - Boolean
@‘MDlECUlEI (num:Integer )

@ ectorDistancia (A:Punt3D, B:Punt3D ) : Punt3D

EpcalcularDistancia (p1:Punt3D, p2:Punt3D ) : Float

cf?ligEl‘.Estrw::.tura () : ArrayList

ﬁ?ﬁgelNumElement iy : Integer

ﬁ?ﬁgel‘u‘olumen"u"istﬂ () :Caja

@‘setﬁ.turnu istr:String, x:Float, y:Float, zFloat ) : Void

P setidentificador1Enlace (iInteger, Integer, id:Longlnteger ) : Void
ﬁ?‘setldenulll:adnrﬁmmu (i:integer, id:Longinteger ) - Void

ﬁ?‘setNumEl-ement (numElement :Integer ) : Void =

Figura 37: Diagramade laclase Molécula

UnidadAtomo

La clase UnidadAtomo es un contenedor que agrupa un &omo con los enlaces
relacionados. Esta estructura se ha creado para ordenar |os datos de una moléculay
optimizar los accesos a la estructura de datos de la molécula

UnidadAtomo

[Fpatom : Atomo
[list - Arraylist =

@'Unidadi\tumn (a:Atomo )
ﬁ?‘getﬁ.tnm () - Atomo

ﬁ?‘getl_ist () : ArrayList

ﬁ?‘setLlst (list:ArrayList ) - Void -

Figura 38: Diagrama de la clase UnidadAtomo
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Atomo

La clase Atomo guarda los datos propios de un atomo que permiten identificar y dibujar
el &omo. Es un componente de la estructura de datos de la molécula.

Enlace

Atomo

itidentificador ; Lonalnteger
@ index : Integer

% punta : Punt3D

@ tipo ; String

% Atomo (ptipo:String, pindexinteqer, x:Float, v Float, zFloat 3
% getldentificador 0 : Lonalnteger

% getlndex O : Integer

% getPunto 0 Punt3D

% getTipo O String

ﬁ?ﬁsetldentiﬂcadur (identificador:Longlnteger 3 : Woid

Figura 39: Diagrama de la clase Atomo

La clase Enlace contiene datos que posibilitan € dibujo del enlace y forma parte de la
estructura de datos de una molécula.

Enlace

EanguioRotacion1 :Float = 0

EanguloRotacion2 : Float = 0

Epidentificadort - Double

Elongitud : Float

Fpposicion1 : Punt3D

{EpvectorEnlace : VectordD =

@ Enlace (P:Punt3D, VectorVector3D, distancia :Float )
&calcularﬁnguln Rotacion1 (F:Vector3D ) : Double
MIcularhngulnRutaciGHE ipVector3D ) : Double
ﬁ?‘getﬁnguluﬁutacium () : Float
ﬁ?‘getﬁnguluﬁutaciunE () : Float
?ﬁgetldentiﬂc&durl () : Double
ﬁ?‘geﬂ.ungitud () : Float
ﬁ?‘getposicinni () : Punt3D
@'EELVECLDFEMECE () : VectordD
ﬁ?‘setldenullcadnﬂ (identificador :Double ) : Void =

Figura 40: Diagrama de la clase Enlace
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Caja

La clase Cgja es una caja envolvente de la molécula. Esta vinculada a una moléculay se
crea durante la generacién de una molécula. La informacion contenida esta utilizada

durante e dibujo de la molécula desde la clase Panel DibujoMolecul a.

Caja

@eCentroMalecula : Punt3D
EeMaxAlturadnche : Float
Sealtura - Float
SadimMaxima : Float
S#limDerecha : Punt3D
S#limlzquierda : Punt3D
E#longitud - Float
Spprofundidad : Float

P Caja ()
ﬁ?‘mlcularﬂapsaCnntenldnra (A:Atomo ) - Void
EfcalcularMaxDimension () Void
?ﬁgetﬁﬂtura () : Float
ﬁ?‘getﬂentml‘-ﬂolecula () : Punt3D
ﬁ?‘getDimMaxlma {} : Float
ﬁ?’getl_imDerecha () - Punt3D
ﬁ?ﬁgetl_imlzqmerda (3 : Punt3D
ﬁ?ﬁgetl_ungitud () : Float
@Qgetl‘-.-"lax.ﬁ.lturaﬂn:hc () : Float
ﬁ?‘getpmlundldad () : Float

Figura 41: Diagramade laclase Cga

5.2.2) Clases auxiliares:

EnlaceSel eccionado

La clase EnlaceSel eccionado es una clase auxiliar utilizada durante laseleccién vy el
andisis de un atomo. Esta clase sirve paratener constancia del &omo seleccionado y
recorrer de forma secuencial las diferentes combinaciones de sus enlaces.

EnlaceSeleccionado

Bpid : Integer

Bpid_enlace! : Integer

Bpid_enlace? : Integer

E@maxPosicion : Integer= 0 =

Pgoetld O Integer

ﬁ?ﬁgetld_enlacm 0 Integer
‘Eﬁgetld_enlacez 0 Integer

Pincrermentar O Void

Eresetear (0 Void

ﬁ?ﬁsetld fid:Integer, numEnlinteger ) Woid =

Figura 42: Diagrama de clase EnlaceSel eccionado
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LectorFicheroXYZ

Laclase LectorFicheroXY Z analiza un fichero xyz y crea una molécula.

LectorFicheroXy?

ELectarFicheroyyZ
?ﬁanalizarFichern (n:BufferedReader ) : Molecula =

Figura 43: Diagrama de la clase LectorFicheroXYZ
TablaAtomo

Laclase TablaAtomo contiene la informacion general y descriptiva de los &omosy es
parecida a unatabla periédica. Estatabla es accesible globamente.

Tablafitomos

@plista : Listastomos = ew Listaftomos( -

% getDatosAtomo (:integer 5 DescripcionAtama
% getindex (5:String ) : Integer -

Figura 44: Diagrama de la clase TablaAtomos
Céculo

Laclase Célculo es una utilidad comin de la aplicacion. Las funciones son accesibles a
nivel global. Esta clase tiene diferentes funciones que resuelven problemas geométricos
como e célculo del &ngulo entre vectores, € angulo de rotacion y lalongitud de un
vector.

Calculo

% Angulo {uVector3D, vVector3D ) : Double

% AnguloRotacionEjex (ABVector3D ) : Double
P AnguloRotacionEjey (ABNectordD ) : Double
& DistanciadB (A-Punt3D, B:Punt3D ) :Float

@ Longitud\Vector (P:Vector3D ) : Float

% Normal (uVector3D, vVector3D ) : Vector3D
@ VectorAR (APunt3D, B:Punt3D ) :Vector3D =

Figura 45: Diagramade laclase Célculo
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Elementos geométricos:

Punt3D

Laclase Punt3D representa un punto en un espacio tridimensional. Esta clase es basica
para las operaciones en € espacio tridimensional.

Vector3D

Punt3D

i@ % Float
i@y Float
@z Float

& Punt3D (cxFloat, cyFloat, czFloat 5

& Punt3D (cxinteger, cvinteger, czinteger
& Punt3D (p:Punt3h )

& get< () Float

& gefy () Float

& get? (1 Float

& cefy (coFloat 3 void

& cefy (cyFloat 3 void

& cet? (czFloat ) void

Figura 46 : Diagrama de la clase Punt3D

Laclase Vector3D representa un vector en el espacio tridimensional .Un vector indica
unadireccion. Estaentidad se utiliza en la implementacion de un enlace y durante el

calculo de angulos.

Vector3D

i % Float
@ v Float
i@ 7 Float

& Modul 0 Float
® Mormal (uvector3D, vyectordD 3 Vector3D

& Unitari 0 Yector3D

% Vector3D (cxFloat, cyFloat, czFloat )

§ Vector3D (cxinteger, cyinteger, czinteger 3
& getx O Float

& gety 0 Float

& get? O Float

& cefx (ooFloat ) Void

& cefy (oyFloat ) Void

% cet? (czFloat ) Void

Figura 47: Diagrama de la clase Vector3D
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Color

Laclase Color eslacodificacion de un color en € modo RGBA. Es utilizada para

almacenar € color de &omosy enlaces.

Color

Salfa Float= 1.0
@ azul  Float

i rojo ; Float

@ werde  Float

& Color
& Color fo:Color )

& getizul O Float

@ getColarsfi O : Float]
% getRojo O Float

& getverde 0 Float

% Color {crFloat, co:Float, cheFloat 3
& Color {crinteger, coiinteger, chiinteger )

& setizul (azulFloat 3 vaoid

& setColars (c:Calor 3 Void

& setColars (crFloat, co:Float, ch:Float 5 : void
& setRojo frojo:Float 5 void

& setverde (verde:Float ) : Vaid

Figura 48: Diagrama de la clase Color
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6.) Manual de uso

Uso general del programa

L os componentes principales son una barra de botones en la parte superior, una pantalla
graficapara d dibujo en € centro y una barratabular con diferentes paneles en la parte
inferior.

i Wikualizohn Hubkmada

Caabar en ABrir Arehhn GrakAr kAt | | Grabar Bmmarlin

['mar I HAungar  Anallzar fnma ['r.nmmﬂrmnmnﬂ [-Flm;‘l' |

Farmeate Ccupacidn da espacia Formiato Ball Stick

Figura 49: Componentes de la pantalla principal

Trasinicializar e programa la pantalla gréfica esta vacia. Para visualizar una molécula
el usuario debe abrir un fichero xyz y se dibujan atomos y enlaces. A partir de este
momento se pueden ejecutar |as diferentes funciones de andlisis y inspeccion

A continuacion se detalla la utilizacion de las diferentes opciones.

6.1) Utilizacion de la barra de botones

E- Yeeudicadu Mulorulg

LR et P B | Abrk Archivm | | nirakew Imageh | | Grabar Boatacitn

Figura 50: Barra de botones
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6.1.1) Abrir Archivo

ﬁ‘ﬂmnlvﬂdﬂ. E =70 =]
Abnd Brchive Graba Wriagen | | Gi b Rl awidn |
B Ahiir

Busuan v |1 Mis ducuimcnles = {1 o@ M ogmoc
[™ FeRsae [™ ranFae [T Peis e [ snsyr
|* FeSime * Hatte L ME.me L3 ThalBumiFleoe
[ ces.wmz [™ HaTizam [ runrpgac 13-4y [ Younizie san
D LRI 1] {UERE, T E Hids s D Pl el 13- 2o |:‘| Arloerideaose
C .oz [ rrssur ) we 1Lz

ar [ My [™ Pty [T =130 sy

1] S e S S RS |

HMombre de archkin: | |

Archhmos de tipo: |I1rchm5 YT - |

[”U'isutii.:u

ancr | conceir | ||

Figura 51: Cuadro de didogo “Abrir Archivo”

Al pulsar € boton “Abrir Archivo “ aparece € arriba mostrado cuadro de didlogo .

El sistema presenta los archivos con formato xyz en €l directorio actual.

El usuario elige un archivo y pulsa e boton “Abrir”.

A continuacion desaparece € cuadro de didlogo y se visualiza la molécula en la pantalla
grafica. La area de texto situada en la barra de botones indica € nombre del fichero
abierto.

6.1.2) Grabar Imagen:

£ [aArd an

Guardar en: ||_'|I'I.'Iis documentos '| @ E @ @E__Z

| corha | cus.ae

| cosnaome [ cunasaz

[ cousyz [ cyclomane xyz

[ cre.syz [ cyclommane 2 xyz
[ ceclge [ DEFIMITI TERMIN
| o | * CEFIMITR G

1] b

Mk e anzhin: ||::-.rt il

Arrhins retipnc |jp|=.u

Figura 52: Cuadro de didogo “ Guardar Imagen”
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Al pulsar € boton “Grabar Imagen” aparece este cuadro de didlogo para grabar un
archivo.

El usuario especifica el nombre ddl archivo y elige e formato en un menu desplegable.
L os formatos disponibles son png, jpg Y jpeg.

Al confirmar estos datos con € boton “Guardar” se genera una imagen correspondiente
alavista de la molécula en este instante.

6.1.3) Grabar Rotaciéon

.. Elegir directorio destino

Buscar en: @ @E @E
-

7 audio

=3 piciures crear carpeta nLeva

[ rotacion1

Hnmhre de archivn:  |COis dnoementnsidenirntacinn

Archivos de tipao: Directorio

Elegir directorio destino Cancelar

Figura 53: Cuadro de didogo “ Grabar rotacion”

Este cuadro de didlogo aparece al activar botén “ Grabar rotacion”. La funcién de este
cuadro es degir un directorio destino para las iméagenes de una rotacion. Es aconsejable
que € usuario guarde las imégenes de una rotacion en una carpeta vacia, yague son
utilizadas a continuacion para la grabacion de una pelicula. De esta forma seré posible
ordenar las iméagenes en € orden correlativo de la grabacién. El usuario dispone de un
botdn para crear una carpeta nueva.

La érea de texto “Nombre de archivo” indica el directorio elegido en cada instante. Se
recomienda elegir el directorio siempre con € ratén y comprobar que € nombre aparece
en laarea de texto “Nombre del archivo”.

Es posible utilizar |a &rea de texto “Nombre de archivo” paraintroducir manualmente la
ruta de acceso aun directorio. Esta utilizacion no es recomendada, porque s larutade
acceso no da acceso aun directorio existente la grabacién no sucede.

Parainiciar lageneracién de las imégenes correspondientes a la grabacion el usuario
confirma la seleccién con € botén “Elegir directorio destino”.

La generacion de las imégenes puede tardar varios minutos y mientras tanto la
aplicacion es insensible a comandos del usuario. Cuando lagrabacion de larotaciéon ha
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terminado se actualiza la pantalla gréfica con laimagen de lamoléculay € usuario
puede acceder de nuevo alas diferentes opciones de la interfaz.

6.2) Utilizacion de la barra tabular

|- WisLalar r Mavear  unalizar Mamo Coanpar ar Aamos  Hotar

T'r e nnupar:ll‘m R REPACIN rorrmetn Nall-Siek

Figura 54: Barra Tabular

Labarra tabular contiene 5 paneles diferentes. Cada pand corresponde a unafuncién
de acuerdo con € encabezado de cada panel . Las funciones explicadas a continuacion
son normalmente especificas para cada panel. Esto significa que el usuario debe que
seleccionar € panel correspondiente para gecutar las funciones de un panel
determinado.

Una excepcidn es d caso de la navegacion. El usuario puede realizar movimientos
independientemente del panel activado utilizando €l teclado o € ratén.

6.2.1) Elegir laformade visualizacién

El usuario puede elegir entre e formato de visualizacion “ocupacion de espacio” o
formato “ball-stick”. El primer modo dibuja los &omos con su radio atdmico real y por
lo tanto los enlaces no son visibles. En formato “ball-stick” enlaces y atomos son
visibles, puesto que los atomos se dibujan con un radio atémico reducido.

6.2.2) Navegar

|" LR TR [ Hauya 7 Arddizaa Adomo r Coumpal ai Aluormius rRul.::n |

Rl AT Y R T : SUBIR O EAJAR £
FOLUERDA A DERECHA D

= BAdn Mspiaranin ALME HIRIE M 1ML N R

Figura 55: Pandl de Navegacion

El panel de navegacion tiene dos radio botones para elegir entre € modo de navegacion
y modo de exploracion.

En e modo navegacién los movimientos son desplazamientos a laderecha o izquierda 'y
arriba o abgjo.

Activando € modo de exploracion e movimiento es un giro arededor de la molécula

L as opciones de aumentar y disminuir son idénticas en ambos modos.

L os botones en la parte derecha sirven para activar las opciones de interaccion y
informan de latecla correspondiente, s se quiere utilizar € teclado. Los botones estén
agrupados en una barra de herramientas que se puede posicionar fueradel Panel.

L as funciones de navegacion se pueden activar también con € ratén. Apretando € botédn
izquierdo y moviendo el raton la molécula se mueve segin € modo de movimiento
elegido. Apretando € botén derecho y moviendo € ratdn arriba o abajo € tamario de la
mol écula aumenta o disminuye.
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Resumen de las funciones de navegacidn mediante teclado y raton:

Teclado | Ratén
|zquierda A Boton izquierdo pulsado + movimiento hacia laizquierda
Derecha D Boton izquierdo pulsado + movimiento hacia la derecha
Subir Q Botén izquierdo pulsado + movimiento hacia arriba
Bajar Z Boton izquierdo pulsado + movimiento hacia abajo
Aumentar N Botén derecho pulsado + movimiento hacia arriba
Disminuir M Botén derecho pulsado + movimiento hacia abajo

L as funciones de navegacion mediante teclado o ratdn son accesibles
independientemente del panel activado.

6.2.3) Andlisis de un &omo

» a1
| Al Hawmgar | Analear Aamnn || COWQACAT ATAMNG | Amar |

Allurrig Hurricie sy dlurnicu Yulwrricr Bdaass
e 1h an 155 N
Al AoED T A0 ket e Hechroneratniciacl Esiruchera Al

1.27 1.02 X038 Me 352 30 10f

Figura 56: Pand “Analizar un a&omo”

El panel analizar &omo sirve para visualizar |os datos de un &omo seleccionado. La
seleccion del aomo se realiza mediante el raton. Se sita e puntero del ratén encima del
elemento a seleccionar y se da un pulso corto a botdn izquierdo del raton.

Cuando € sistema ha detectado un &omo en esta posicion de pantalla, dibuja e &omo
seleccionado en color cian. El sistema elige autométicamente dos enlaces del atomo y
los colorea en cian. El panel de informacidn es actualizado con los datos del &tomo
seleccionado y € angulo entre los enlaces el egidos.

Para analizar €l angulo entre los diferentes enlaces € usuario puede dar un pulso a
botdn derecho dd raton y € sistema elige automati camente dos enlaces diferentes. Los
enlaces nuevamente elegidos aparecen en color cian en lapantallay € sistema actualiza
el campo angulo con € valor del angulo entre los enlaces elegidos.

El usuario puede desactivar la seleccion de un &omo seleccionando con € botén
izquierdo dd ratén una posicion de la pantalla donde no esta situado ninguin d&tomo.
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L os botones derecho y izquierdo son comunes para la seleccién y la navegacion. Parala
seleccidn es importante mantener € ratén quieto y apretar € botén solamente durante
un corto instante, sino € sistema detecta una orden de navegacion en lugar de una orden
de seleccion.

6.2.4) Comparacion de dos &omos

[ Misudlica | Hanopa | Aupalical Alurng | Conmes o Alonos | Rolke |

Allurrig LT 1By o Hurrigie 1adiv

c B 137 u ar - g Distarecia [, Electranagat
Hagcsin Liectranesg:t._ Lstmciura Fazicidn Liecirorenati... Latructiira 60552859 05798094

RF LR TR 208 Sl del Apd lz-dlvdd U ELRTC N R |

Figura 57: Pand “Comparar &omos’

Este panel presenta los datos de dos &omos seleccionados. Los dos &iomos se
seleccionan mediante d ratén y los datos de comparacion se calculan autométicamente.
El primer &omo esta dibujado en color cian y e segundo en un color amarillo claro.

El usuario puede desactivar |a seleccidn de los dos d&tomos al seleccionar con € botdn
izquierdo una posicién de la pantalla donde no esta ningiin &omo.
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6.2.5) Rotacién

[ Misuall | Havegar | Anallzar Atomn | Sampoor Aens | Rmar |

EJEROTACIONE "1 Eie caittral & i’ Fig conlral ¥ ' Becentral 2 o Manual
ANGULG RO TACKGN: ‘& Fotar 150 yraclos i_! Elayir Rigulo i
ROTLR DETENER ROTACIOH WLVER LOASTN ORIGIHAL

Figura 58: Pand “Rotacion”

El panel de rotacion permite configurar los parametros de unarotacion y activar la
rotacion.

Seleccion del eje de rotacion

El ge de rotacion puede ser uno de los tres g es centrales de la molécula o un ge de
rotacién configurado manualmente. Al activar € botén de algun gje principal se
visualiza este g/e en color amarillo en la pantalla

Activando € radio botén “Manual” se configura el ge de rotacion manua mente. El
usuario selecciona dos d&tomos en la pantalla gréfica y la orientacién del ge queda
definido por laposicion de estos dos a&omos. La seleccion de un atomo se redliza
situando € puntero del raton encima dd &omo y dando un corto pulso con € botén
izquierdo dd ratén.

El ge de rotacion especificado en este panel es € utilizado en lagrabacién de una
rotacion.

Seleccién del angulo de rotacion

El angulo de rotacion se puede elegir activando € radio boton correspondiente y
introduciendo un nimero decimal. Aparece un campo de texto editable donde € usuario
puede insertar el valor. Es necesario que €l usuario confirme €l dato introducido con la
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tecla “return” . En este momento € campo de texto pasa a ser ineditable y € usuario
puede activar larotacion.
Al activar € boton “Rotar 360 grados“ larotacion es enteray sucede en varios pasos.

Botones de activacidn, detencién y anulaciéon de larotacion

Larotacién se activa mediante un pulso en € boton “Rotar”. Cuando larotacion ocurre
en varios pasos € usuario puede detener larotacion pulsando € boton “Detener”. Para
continuar larotacion se debe pulsar € boton “Rotar” de nuevo. El botén “Volver ala
vistaoriginal” sirve para deshacer € efecto de larotacion.

Las rotaciones siempre parten de lavista original. Al cambiar los parametros de la
rotacion se vuelve autométicamente ala vista original, aunque la correcta utilizacion de
laaplicacion es que e usuario active el botdn “Volver avistaoriginal” antes de
configurar los pardmetros de la rotacion.

Con € boton derecho del ratdn se puede activar, detener o deshacer larotacion del
mismo modo que utilizando los botones. Estas tres opciones se activan con un pulso
corto del boton derecho del ratén y la accidn activada depende del estado actual de la
rotacion.

Resumen de la utilizacidn del ratdn

Funcion Ratén
Seleccion de un domo | Pulso corto boton izquierdo + puntero situado sobre el
atomo

Correspondencia entre los botones de rotacion y la activacion mediante raton en funcion
del estado de larotacion:

Botén Raton Estado de larotacion
Activar rotacion pulso corto boton derecho Desactivado

Detener rotacion pulso corto botén derecho | Activado

Deshacer rotacion pulso corto botén derecho Rotacion terminada
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6.3) Creacion de una pelicula

Laconversion a pelicula de las imégenes creadas durante la grabacion de larotacion se
realiza con € programa Slide Show Movie Maker 3.7 que genera peliculas en formato
AVI.

A continuacion se detalla la utilizacion de este programa:

1) Creacion de un nuevo proyecto (Project->Make complete project)
2) Importacién de las imégenes (Objects> Add Pictures).

T Slide Show Movie Makar 2.7 =101 =|
‘mpns lhecks st e Henpdaes bkl emaon wimands | opoons Shere
&b EHE |
Zovan | o et [FAE| [—lleufaden | | Com Pl Leyh
\ I 0Z:000Z002
Thizzd Frionizy:
IHu:rrra 'I
i
: A ] seaa
Marb-a da aichivo: I"a:.ipsq" "z1jzeqd ‘aZ pec” "aijpzq' s’ ze derr I
2udic 5 ohngz
I Abrczro sdo kecua o Iﬂl e Fancon Fadings
‘é_lil — anzom Fading:
011 e oy e 1w L T Trmim e | pera
Frames azig bo ek picire I n I Lp_ale 'I::u:-auc_Fu't
Tl Las w1 I 2 I | p-ale | s Cl I
el Color
[a-e-lFe-t
Test Bacle Cal
¥t | e e F ul I I Lpzals | - I
| To4 Stk I
R GUER I e I I : r'-ﬂl"'l | =pzcil Sizhare ';i:lihgzl
Zuricrk Proccss: | 0% Cawzrn: Tc:
TITE (¥ T T | 0% Rewndn Tire
[ MOM [

Figura 59: Pantalla durante laimportacién de los iméagenes

Una vez situado en la carpeta que contiene las imagenes se puede seleccionar con las
teclas Ctrl+E todos los archivos de la carpeta. Las imagenes deben estar listadas
alfabéticamente para asegurar laimportacion de los archivos en € orden correcto.

3) Configuracién de latransicion entre las imagenes.
El objetivo es crear una pelicula sin ninglin efecto especial de transicion. Para
configurar los efectos de transicion para todas las iméagenes simultaneamente se
seleccionan todas las imégenes (Boton Select all):
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Figura 60: Pantalla durante la configuracion de los efectos de transicion

Por cuestiones de funcionamiento del programa es necesario afadir un efecto de
transicion para cada imagen (Add Random Fading Efect). A continuacion sin
embargo se anula este efecto d configurar € tiempo de transicién a 0 segundos.
La configuracion es laindicada en laimagen anterior:
Frames for Text-Fade-in/out:0
Frames for Showing Picture: p.gj 8 o cualquier otro en relacion con la
velocidad de animacion de la pelicula (Project Settings—> Frames per

4) Creacion de lapdicula

second)
Frames Fading to next picture: O

Activando € boton Start Creation aparece € siguiente panel. Se configura e nombre
de lapelicula (formato AVI ) y € usuario elige un modo de compresién de los datos.
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— Creation Settingz

Filename IthaCiDﬂ- A Browsze |
StarPosition: I':I Guality: I Production j
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[~ Enable Video Stream Cache [If you enable this cache, then the creation process iz speeded up,
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change only the picture text of one picture, then the nest tirme SSMM only regenerates thiz part. If
you enable thiz, it iz pozsible that the created video getz bigger than without enabled ]
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Start Creation Cancel

Figura 61: Pantalla de creacion de lapelicula

5) Reproduccion de lapelicula.
El archivo AVI creado puede ser presentado con €l Reproductor de Windows Media.
Si € objetivo es presentar la pelicula en otro entorno que Windows se puede recurrir
adiferentes programas de conversion de peliculas a otros formatos. Por g emplo el
programa TMPGEncoder convierte archivos AVI a formato mpg , mpeg o mlv.
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7.) Manual deinstalacion

Requerimientos de programas :

e JDK version 1.4.1 0 versiones superiores.
e Libreria GL4Javaversion 2.8.2 correctamente instalada.
e Sistema operativo Windows, Linux, Unix, etc. .

Instalacién en & entorno Windows

e Extraccion de los ficheros contenidos en “instalacion.zip” a cualquier
directorio. En € directorio especificado se ha creado un directorio “tfc” que
contiene los ficheros fuente y dos ficheros bat. Laestructuray € contenido
de lacarpeta “tfc” no se debe modificar.

e Ejecucion del fichero “compilar.bat” para compilar los ficheros fuentes. Este
fichero esta situado en € directorio “tfc” creado en € paso anterior. El
gjecutable “compilar.bat” se puede gecutar desde € explorer de Windows, la
linea de comandos de Windows o desde € MS-Dos.

e Creacidn de un acceso directo a fichero “VisualizarMolecula.bat” . El
acceso directo se sittiaen un lugar fécilmente accesible, p.gj el Escritorio.

En este instante la instalacion ha terminado y se puede iniciar la aplicacion:
e Sepuedeinvocar laaplicacién mediante e acceso directo d fichero

“VisualizarMolecula.bat” o directamente g ecutando este fichero bat en la
carpeta “tfc” de lainstalacion.

8.) Conclusiones

El resultado de este trabajo ha sido una aplicacién de uso sencillo que visualizay
analiza moléculas. Creo que se han acanzado |os objetivos establecidos, ya que €
resultado es una aplicacién funcional con las caracteristicas deseadas.

Conocimientos adguiridos

Durante e desarrollo del programa una gran parte del tiempo se hadedicado a disefioy
laimplementacion del programa. Era necesario adquirir conocimientos en materias
digtintas, yaque € programa mezcla funcionalidades gréficas con otros comunes de
programaci on.

En la parte gréfica se han estudiado especialmente las prestaciones de lalibreria
OpenGL enreferenciaa agoritmosy técnicas de selecciéon y lalectura de pixeles
utilizando diferentes buffers.

Durante la programacién en Java una gran parte correspondia a la programacion de la
interfaz gréfica con los componentes de la libreria Swing. Era necesario adquirir
conocimientos sobre su correcta utilizacion, ya que anteriormente no se habian
estudiado. Durante € desarrollo del proyecto se han conocido también algunas librerias
especializadas del Java, como por gemplo lalibreria java.awt.image paralacreacion y
el tratamiento de imégenes o la libreria GL4Java que conecta Java con OpenGL.
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En referencia ala documentacién del desarrollo de la aplicacion, se puede decir que esta
parte hasido lamas dificil del proyecto, ya que no tenia mucha experiencia en este
campo.

Problemas encontrados

Durante e desarrollo del programa han surgido problemas debido a erroresen la
instalacion o configuracién del entorno.

I nicialmente estaba previsto implementar la rutina de seleccion utilizando el
SelectionBuffer. El error encontrado era que esta rutina no calculaba la profundidad de
los elementos sel eccionados correctamente cuando se encontraban varios elementos en
un punto de la pantalla. En consecuencia no se podia seleccionar correctamente el
elemento mas cercano entre los el ementos encontrados. Suponiendo que se trataba de
un error de lainstalacion de OpenGL en este equipo, se ha optado aimplementar la
rutina de seleccién mediante la técnica de coloracion.

Laclase GLCanvas de lalibreria GL4Java ha mostrado un problema de € ecucion al
redimensionar la ventana grafica. Tras comprobar gque este problema se debe a un error
externo alamaguinavirtual de Javay que en otro equipo no ocurria, se ha optado por
pensar que se trata de un error en la configuracion o instalacion del entorno Java.

Posibles ampliaciones y mejoras

Durante e desarrollo del programa se han afiadido funciones adicionales a programa
con € fin de mejorar la aplicacion:

e Activacion de larotacion y navegacion no solamente con teclas y botones
sino también con € raton.

e Modo de visualizacién en formato “ ocupacion de espacio “ ademas del
formato “ball-stick”.

e Cdlculo de ladiferencia de el ectronegatividad de dos atomos como indicador
de lapolaridad del enlace.

Posibles ampliaciones de este programa podrian ser |os siguientes elementos:

e Creacién de un tercer modo de visualizacion que represente solamente |os
enlaces con € fin de describir la estructura conexa de la molécula.

e Creacion de funciones que generan automaticamente una vista determinada.
Por ggemplo lavista perfil (vistadesde € ge Z), lavistaazada (vista desde
e ge X) o lavistaplanta (vistadesde € geY).

e Encontrar las vistas que den méas informacion.
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Glosario de términos

e Electronegatividad: Es lafuerzade atraccion que gerce un &omo sobre los
electrones de otro en un enlace covalente. Se mide en Pauling.

e Energiadd potencia electrostético: Es laenergia que una particula de carga
g tiene por estar situada a una distancia d de otra particula con una carga
determinada.

e Esguemade coloracion “cpk”: Los atomos son col oreados por tipo, es el
esguema convencional mente usado por |os quimicos.

e Estructura electronica: configuracion electronica, modo en e cua los
electrones estédn ordenados en un &omo.

e Difraccion de rayos X: Ladifraccion de rayos X es una técnica consistente
en hacer pasar un haz de rayos X através de un cristal de una sustancia. El
haz se escinde en varias direcciones debido ala simetria de la agrupacion de
atomos y por difraccion da lugar a un patron de intensidades que pueden
interpretarse segun la ubicacion de los atomos en € cristal.

e Macromolécula: Las macromoléculas son moléculas que tienen una masa
molecular elevada. A menudo € término macromolécula serefiere alas
mol éculas que contienen més de 100 d&tomos. Generalmente se describen
como larepeticion de una o unas pocas unidades minimas 0 monémeros
(moléculas de pequefia masa mol écul as).

e NuUmero atébmico: Es d nimero de protones en un niicleo atébmico. Latabla
periddica ordena los elementos seguin este nimero.

e Peso atdbmico: Numero asignado a cada elemento quimico para especificar la
masa promedio de sus aomos.

e Polaridad : desplazamiento de las cargas en una molécula.

e Radio atdmico: distanciaentre e nucleo del &omoy el electron estable més
algjado del mismo. Se mide en Angstrongs (A=10 ~°m).

e Radio covalente: mitad de la distancia entre dos &omos iguales que forman
un enlace covalente. Se mide en Angstrongs (A=10 °m).

e Volumen atdmico: relacion entre lamasa atdmicay ladensidad de un
elemento. Se mide en cm®mol.
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