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1. Introduccio

La visualitzacié de molécules es una tasca molt important en moltes arees com la quimica, la
farmacia, etc.

Les molécules estan composades d’atoms i lligams. En el format de visualitzacié ball-and-stick
els atoms es representen com a esferes i els lligams com a cilindres.

Aguest tfc consisteix en construir una eina que permet visualitzar molécules en aquest format
de visualitzacid. L'eina haura de permetre navegar al voltant de la molécula i utilitzar tecniques
de seleccié que permetin identificar atoms, calcular distancies i angles de torsid. A més,
s’haura de poder definir un eix i sobre ell generar una rotacidé i gravar-la en una pel-licula (en
el format que sigui més senzill).

2. Objectius del treball i requisits.

L'objectiu final és una aplicacié que permeti inspeccionar molécules. Per a assolir-lo, caldra
estudiar sobre els segiients termes:

+ Format de fitxer d’entrada. (On es guarden els simbols i les posicions dels atoms.
També tindrem un altre arxiu d'entrada que conté la informacié dels radis covalents
dels atoms i les distancies que les separen. Necessaria per que l'aplicacid pugui crear
els enllagos.)

« Format de sortida de la pel-licula.

« Técniques d’interaccié i usabilitat.

« La visualitzacio es realitza sempre en projeccié ortogonal.

3. Requeriments Software.

Sistema operatiu Linux/Windows

Java (JDK)

OpenGL

Eina per a la creacié d'interficies d'usuari.

4. Pla de Treball

4.1 Operacions

Inicial ment tenim els apartats.
documentacio i definicié de requeriments.
. implementacioé de la aplicacio.

. elaboracié de la memoria.
elaboracid de la presentacié virtual.

PLNE

Relacié d'operacions.

a) preparacié sobre la documentacié per conéixer la geometria necessaria sobre molécules.
b) preparacié de documentacié necessaria sobre opengl i java.
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c) identificacié de les necessitats de software i llibreries/ grafiques.

d) preparacio de documentacioé necessaria sobre la captura de imatge de la camera i del format
de pel.licula en la que s'emmagatzemara el gir de la molécula.

4.2. Implementacio de I'aplicacié.

a) Lectura de la informacié de la molécula.

a.1) definicié i disseny del format de fitxer d'entrada.

a.2) definicié i disseny del TAD que contindra la definicié de la molecula.

a.3) definicié de la part del interface d'usuari relatiu a la lectura de la molécula.

b) Modelatge de la molécula i representacié visual.

b.1) definicidé i disseny de les classes i objectes de forma que permetin treballar amb una
escena que continguin una taula d'objectes 3D.

b.2) implementacié del TAD que contindra la representacié virtual.

b.3) dintre de la classe que defineixi un solid, creacié d'un constructor d'objecte esfera i un
constructor d'un paral-lelepipede que serveixi com a nexe d'unié entre els diferents atoms.

b.4) Creacié d'una classe que defineixi les linies de cota que permetin fer la definicié grafica
de les distancies i angles de torsio.

c) Creacid de l'interficie d'usuari per a permetre realitzar la funcionalitat de moure la molécula
dintre dels tres eixos, la identificacid i la seleccié de atoms.

c.1 definicid i disseny de la interficie d'usuari.

c.2 incorporacié al TAD de definicié de la molécula la capacitat de contenir la seleccié feta del
atoms que es desitja calcular distancies i angles de torsié.

c.3 implementacié de la interficie d'usuari.

d) Funcionalitats de calcul de distancies, angles de torsidé i posicionament de I'eix per poder
realitzar una rotacio.

d.1 disseny i implementacio de les classes per realitzar el calcul indicat.

e) definicid del model d'il-luminacid per a la representacié de |'escena. Posicionament dels
focus d'il-luminacié en relacié al posicionament de la molecula.

f) definicié i disseny del format de la pel.licula. Implementacié de la captura de les imatges i de
la generacié del arxiu de sortida corresponent a aquest pel-licula.

4.2 Elaboracioé de la memoria

Presentacié del treball, identificacié dels objectius proposats, aspectes formals. Incorporacié de
la definicié i disseny de la aplicacié i documentacié de les funcionalitats. Identificacid de la
bibliografia emprada i de les contribucions personals.

4.3 Elaboracio presentaci6 virtual.

Presentacid en forma de transparéncies virtual de una sintesis de la aplicacié.
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5.0 Analisis

La denominacio de la aplicacio es vmol, que esta constituida per 3 paquets, el paquet central
que conté tota la informacié de la molécula, vmol, un paquet destinat a fer I'analisi xml del
arxiu d'entrada, vmol.xml, i un paquet amb tota la informacié grafica per poder fer la
visualitzacio, vmol.gl

La representacié de la molécula es realitzara emprant una esfera aproximada per poligons
plans. La unié entre atoms per a representar les connexions es realitzara emprant un cilindre
aproximat igualment per poligons plans.

5.1 Guions
Guiob de l'usuari

El usuari inicia la aplicacio. La aplicacio comprova si té un arxiu de configuracid, si el té, el
llegeix i mira com es diu el darrer arxiu de molécula llegit. Si existeix llegeix la molécula i la
mostra. En cas contrari espera a rebre instruccions del usuari.

Si no hi ha cap molécula llegida la aplicacié solament haura de mostrar la opcié de seleccionar
arxiu de moléecula.

Una vegada llegida i visualitzada I'usuari por fer:

- zoom per apropar allunyar la molécula

- fer un gir transversal o longitudinal de la molécula.
— Seleccionar atoms individualment

- mostrar la barra d'utilitats

Una vegada la barra d'utilitats es visible I'usuari té la capacitat de fer les seglients accions:

- seleccionar en la barra d'utilitats la opcidé de visualitzar la definicié d'un eix de rotacié.

- seleccionar I'accié d'iniciar la rotacio, en el cas de que no hagi definit préviament un eix de
rotacio, I'eix escollit per defecte es el vector 0,1,0

- seleccionar l'accié de exportar la rotacio.

— seleccionar l'accié de mostrar distancia, préviament |'usuari ha d'haver seleccionat 2 atoms.
A la mateixa barra es mostrara el valor numeéric resultat de I'execucid.

— Seleccionar l'accié de mostrar angle, préviament l'usuari ha d'haver seleccionat 3 atoms. A
la mateixa barra es mostrara el valor numeric resultat de I'execucié.

5.2 Casos de us

Cas d'us visualitzador de moleécules.
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visualitzador de molécules

Inici de I'apliacid i
visualitacio molécula

Operacions de
manipulacié

usuari

Operacions de
obtencio de dades

Precondicions:
— es necessari disposar d'arxius de molécules en format .xyz 6 .xml per poder realitzar la

visualitzacié dels mateixos.
es necessari tenir instal-lades les eines de software indicades a I'apartat requeriments.

Cas d'us inici de I'aplicacié

Inici de l'aplicacio

Lectura configuracio
9 Identificacio tipus d extensid

Inici de I'apliacio

Lectura contingut textual

O

Lectura Molecula

Seleccio de 'arxiu
de molécula

Interpretacioé dades

usuari

Visualitzacié de Elaboracié TAD Molecula

la molécula
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Precondicions

- La lectura de configuracié es fa previament sobre l'arxiu de nom vmol.conf.tmp, si no
existeix no llegeix cap molécula, si existeix, llegeix el seu contingut i inicia el procediment
de visualitzacio.

- Es necessari tenir permisos d'escriptura sobre la carpeta on es troba I'aplicacié.

Post condicions
— La moléecula es mostra amb una camara i un punt de observador adequats per poder
observar completament la molécula.

Cas d'us operacions d'obtencié de dades

Operacions de obtencio de dades

Obtencio distancia

obtenci6 angle de
torsio.

usuari

Grabacio pelicula
de la rotacié molécula

Precondicions

— Hi hem de tenir una molécula visualitzada.

- No es podem seleccionar més atoms que els necessaris i suficients per donar I'operacio
demanada.

Post condicions
- Hi hem de tenir identificats visualment els atoms seleccionats. Els atoms seleccionats
apareixeran de color blanc.

Cas d'us operacions de obtencié de la distancia entre 2 atoms.
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Precondicions

usuari

Calcul distancia

Seleccid atom 1
~
" pulsacié visual

sobre atom 1

sobre atom 2

Selecci6é atom 2
~ I .
pulsacio visual

solicitar
distancia

Seleccio botd
distancia

Calcul de
la distancia

N Visualitzacio
de la informacio

8 de 45

- Hem de disposar d'una molécula visualitzada per poder fer les operacions de manipulacio.
- Es necessari que l'atom a seleccionar estigui visible dins I'area de visualitzacié. La seleccié

es realitzara emprant el mouse i clicant sobre la superficie de I'atom.

Post condicions.

- La seguient visualitzacio esta d'acord amb |'operacid sol.licitada.
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as d'us obtencié angle de torsié

Calcul angle de torsid
Seleccio atom 1
~
" pulsacio visual
sobre atom 1
Seleccio atom 2
~
pulsacio visual
Q sobre atom 2
Seleccio atom 3
~

sobre atom 3

solicl;itadr
; angle de torsié /~
ustan o U T Sseleccio boto
\ N distancia
AN
\ AN
\ N\
\ "~ Calcul de
\ la distancia
\
\

 Visualitzacio
de la informacio

Precondicions

- Hem de disposar d'una molécula visualitzada per poder fer les operacions de manipulacio.

- Es necessari que I'atom a seleccionar estigui visible dins I'area de visualitzacié. La seleccio
es realitzara emprant el mouse i clicant sobre la superficie de I'atom.

Post condicions.
- La seglient visualitzacié esta d'acord amb |'operacié sol.licitada.

Cas d'us identificacio eix de rotacio

Identificacié eix de rotacio

pulsacié boto

Q seleccionar eix

moure visualment

eix ~

mouse visualment
I'element identificar
com a eix, empran
el mouse

N

usuari Tancar la seleccié

pulsant de nouae

enmagatzemament
de I'eix de rotacio
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Cas d'us gravacio pel.licula

Operacions de grabacio pelicula

Seleccio de carpeta
de sortida

@

Identificacié nombre
maxim de fotograme

Identificacio angle
maxim de torsio.

usuari

Iniciar grabacié

Precondicions
— Es necessari tenir visualitzada la molécula.
— Es necessari tenir identificat I'eix de rotacio

Post condicions

- Hem de tenir a la carpeta seleccionada la sequiéncia d'imatges que corresponguin a la rotacio
de la molécula.
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5.3 Diagrama de seqiiéncies

Diagrama de seqliéncies del cas d'us obtencié de dades de la distancia que separa dos atomes.

@)

g

usuari VMol Molecula

L Atoms

N
click del mous@

2\

identificar atom

atom1 |7
seleccionat

N mostrar atom seleccionat

N
click del mousg

o

identificar atom

atom2 V

seleccionat
N mostrar atom seleccionat
N
Demanar distantizdemanar distancia .
atoms seleccionats gl.Util
L~ calcular distancia
N
>
retornar dades
mostrar q
resultat K

<
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5.4 Interficie d'usuari

1. Interficie principal, on es mostren les eines de seleccid i navegacio.

=

Fixter Ulilitats  Ajuda

Ei% || Rotacid | Grabar Rotacia || Distancia || Angle |

il zoom out, [a] Zoom in, flechas [derd, [izq], [sup], [inf] rotatians

A la seglient imatge es poden apreciar les opcions de menu disponibles.

Fi=ter Utilitats Ajuda

Eix | Rotacio | Grabar Rotacid | Distancia | Angle

A I'opcid Fitxer podem seleccionar la molécula a visualitzar. La barra d'utilitats ens mostra les
operacions que podem realitzar, seleccionar un eix de rotacid, rotar la molécula entorn aquest
eix, gravar la rotacid a un fitxer, identificar la distancia entre 2 atoms o identificar I'angle de
torsio entre 3 atoms.

Es posible tancar o mostrar la barra d'utilitats per poder tenir més espai de visualitzacié de la
moléecula. Amb I'opcid utilitats.

A la part dreta apareixen, dins la barra d'utilitats, apareix la informacié sobre les dades que
demanen de la molécula.

També es possible redimensionar a pantalla completa I'aplicacié.

2. Interficie de seleccid d'eix de rotacio
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& vMol TFC =10] |

Fixter LUtilitats. Ajuda

Eix || Rotacid || Grahar Rotacia H Distancia || Angle ‘

S il zoom out, [0] zoom in, flechas [ded, [izg], [sup], [inf] rotations

La identificacid es realitza visual e interactivament mitjancant el mouse. L'eix dibuixat es mou
indicant I'eix de rotacié de la moléecula.

Quan es selecciona el botd eix es mostra una representacié d'un eix de rotacid, el qual el
podem moure interactivament amb I'ajuda del mouse. A mesura que desplacem el mouse dins
I'area de visualitzacié de la molecula, I'eix rotara entorn els eixos xyz.

3. Interficie de exportacié de pel.licula

&Erahar rotacid de molécula | = ] 3

| Seleccionar carpeta |

Mombre de fotogrames a capturar: |100| Angle de rotacio a capturar: .E'ﬂi

| Iniciar || Tancar ‘

La primera operacié necessaria es identificar la carpeta on s'emmagatzemaran les imatges,
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després modificar les valors de nombre de fotogrames i/o angle de rotacié a capturar. Es polsa
el boto iniciar i comenca la gravacid de la rotacié.
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5.5 classes i estructura de dades

La representacio del diagrama estatic de la aplicacié es aquest. Fa servir 2 paquets interns a la
aplicacid, el gl amb eines grafiques i xml per poder processar el format d'arxiu basat en xml.

—

Principal

I
—lfﬁ?

=ml gl

5.5.1 El diagrama estatic de la aplicacié principal

VMol |1
1 1
1 1 1
Config Dibuiz Help
1
1
Escena
1]
|1
Molecule
1 1

s 1.7
Lligam |&°— — — — — Atom

Vmol es la classe principal i fa servir les classes Config, que te la responsabilitat de gestionar
la configuracié i llegir les dades, Dibuix on es mostra visualment la molecula i Help que
mostra un quadre de dialeg amb informacié sobre la navegacio.
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A partir de Dibuix es defineixen I'escena que conté la informacio i els métodes necessaris per
a fer la visualitzacioé dins de Dibuix. Entre totes aquestes classes la cardinalitat es sempre 1 a
1.

Després, dins de molecules tenim contenides els atoms i els lligams. La classe Molecule
conforma la definicié (TAD) de la molécula.

5.5.2 Diagrama estatic del paquet gl

Punt3D Poligon Material

Transformation

VectordD Cara

Vertex SolidFronteres Uil

A mode de llibreria grafica he disgregat aquest element de I'aplicacid principal en el paquet gl
per que contenen funcionalitat genérica o comlU a qualsevol aplicacié de visualitzacié de
contingut tridimensional. El paquet gl té com a objectiu emmagatzemar la informacio
geometrica de l'escena.

Punt3D, defineix un punt dins I'espai vectorial x,y,z.

Vector3D, defineix un vector dins l'espai.

Vertex, es un punt que correspon a un véertex d'un objecte solid.

Poligon, defineix un poligon dins un pla.

Cara, defineix un poligon que correspon a una cara d'un objecte solid.
Material, defineix un determinat material segons els conceptes de openGL.
Transformation, defineix totes les operacions de translacié i rotacions necessaries que es
poden aplicar als elements.

SolidFronteres, defineix un objecte solid.

Util, conté totes les operacions comuns de calcul vectorial necessaries:

— calcul del modul de un vector

— multiplicacio escalar de 2 vectors.

— multiplicacié vectorial de 2 vectors.

— Calcul del vector unitari

— distancia entre 2 punts

— angle entre 2 vectors
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5.5.3 Diagrama estatic del paquet xml

Xml
1
1
Document
Z\_\_ 1 LIn node també té una relacid
amb si mateix pergue pot
canteniz 0 o més nodes
1.f.’f’x 0.*
Node 1 ——3 Attrib

Xml, conforma tota la definicid (TAD) d'un objecte o document XML. El document XML conté
una descripcid de la seva codificacio i el contingut (classe Document)

Document, classe que conté o de la que parteix tot I'arbre del document XML Un document
pot contenir 1 o0 més nodes.

Node, classe que conté un element d'un objecte xml, cada node pot contenir a si mateix
també un arbre de nodes o ser un node final, sense cap més node. Cada node conté una série
de atributs, parells de clau,valor.

Attrib, classe que conté la definicié d'un atribut que correspongui a un determinat node, parell
clau,valor.
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5.5.4 Descripcio de les classes del paquet principal
Vmol es la classe principal de la aplicacio.

Atributs: desk,status,chooser son elements visuals que fan servir més d'un dels métodes de la
classe. config es una instancia de la clase Config que conté les operacions necessaries per
recollir la informacié dels arxius de molécula. dib es una instancia de Dibuix que realitza les
operacions de visualitzacid, eix es una instancia de la classe Eix que conté la informacio de I'eix
de rotacié escollit per l'usuari. is_eix_definit ens informa si l'usuari ja ha escollit un eix.
molecule es una instancia de la clase Molecule amb la informacié de la molecula.

Meétodes: Al constructor Vmol() es declara tota la part visual de I'aplicacié. Amb el metode
createMenuBar declarem i creem el menud d'opcions. setCenter() posiciona I'aplicacié al centre
de la pantalla. LoadFileOrig() mostra un quadre de dialeg de seleccié del fitxer de molécula i
actualitza I'atribut de classe forigen amb la informacié del fitxer a llegir. readConf() Llegeix
l'ultima seleccié de arxius feta, per a millorar I'Us de I'aplicacié. WriteConf() Escriu l'ultima
seleccié d'arxius feta. showMsg() mostra un quadre de dialeg amb un missatge. dibuixar() Fa
la lectura de l'arxiu seleccionat i implementa l'accié de dibuixar la molécula visualment. Els
tipus d'arxius reconeguts son .xyz y .xml

VMol

-desk:JPanel
-status:JLabel
-forigen:File

-font:Font
-config:Config
-chooser:JFileChooser
-dib:Dibuix

-eix:Eix
-is_eix_definit:boolean
-molecule:Molecule
-jinfo:JLabel

+VMol()

+init()

-createMenuBar()

-setCenter()

-loadFileOrig()

-readConf()

-writeConf()
-showMsg(tile:string, msg:string)
-showlInfa(title:string, msg:string)
-dibuixar()

La clase Config fa les operacions de llegir les dades necessaries dels arxius de molécula i de
identificacié dels atoms

La configuracié de les dades dels atoms esta codificat dins I'aplicacid, a la classe config, pero
també es possible dins I'arquitectura desenvolupada la possibilitat de llegir-la d'un arxiu extern
(métode readConfig()). Aquest arxiu esta en format XML donat també dins I'especificacio de
formats d'arxiu. En aquest cas es llegiria la configuracio i es posaria dins I'atribut xml_config.
Una vegada processat s'emmagatzema al TAD atoms.

Atributs: configfile, moleculefile, contenen els noms dels arxius de informacié sobre atoms i
de informacio de la molécula respectivament. content_scr_configfile i content_src_moleculefile,
els continguts dels arxius. xml_config i xml_molécula el contingut perd coma objecte XML.
molecule es el TAD que contindra la definici6 de la molécula. atoms conté les dades de
configuracié dels atoms, tipus, pes, radi, color, etc.
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Meétodes: setConfigFile () assigna el nom de I'arxiu de configuracié. SetMoleculaFile () assigna
el nom de l'arxiu de molecula. getMolecule retorna una instancia de la clase Molecule amb la
informacié de la molécula. Els arxius d'entrada poden tenir el format xml especificat en aquest
document, o el format de tipus xyz. Els metodes setConfigfile, i setMoleculefile assignant els
noms dels arxius a llegir, de configuracié i de les dades de la molécula respectivament. Els
metodes readMolecule() i readMoleculeXYZ() realitzen I'accié de la lectura i la incorporacié de
les dades al TAD Molecule de la molécula. El métode getMolecule() retorna una instancia de la
classe Molecule amb tota la informacié necessaria de la molécula. readConfig() Llegeix I'arxiu
de configuracié i emplena el vector atoms amb la informacié dels atoms. Aguest meétode
existeix com a opcid alternativa. Inicialment I'aplicacié ja inclou les dades necessaries per a
visualitzar les molécules amb el meétode setAtoms, inclds en aquesta mateixa classe.
readMolecule() métode que llegeix un arxiu amb format XML i complimenta el TAD de
molécula. Aquest métode es alternatiu a la funcionalitat de la aplicacid. setAtoms () Assigna
directament la informacid dels atoms. Dades recollides d'arxiu atosizes rasMol.
readMoleculeXYZ () llegeix la informacié de la molécula des de un arxiu de tipus .xyz

Config

-configfile:string
-moleculefile:string
-content_src_confidfile:string
-content_src_moleculefile:string
-xml_config: XML
-xml_molecule: XML
-atoms:Hasttable
-molecule:Molecule

+setConfigFile (configfile:string):void
+setMoleculeFile (molecul€file:string):void
+getMolecule ():Molecule
+readConfig():void

+readMolecule()

+setAtoms()

+readMolecule XY Z()

+toString():string

La clase Molecule conté tota la informacié necessaria de la molécula per poder-la representar
graficament. També realitza les accions de dibuixar-la visualment.

Atributs: atoms es un Vector que conté tota la relacié d'atoms de la molécula, connexions fa
el mateix amb els Illigams, name es el nom de la molécula, volume conté el volum, panel es un
enllag a I'entorn de visualitzacidé, cen el centre de la molécula (i també el centre de I'escena),
obs es la posicid on es troba I'observador, pini i pfin defineixen la capsa contenidora on es
troba situada la molécula.

Meétodes: setPanel guarda una referencia a I'entorn de visualitzacié. get_down() i get_up()
retornen els punts que defineixen la capsa contenidora, get_centre () i get_observador()
retornen el centre i la posicié del observador respectivament. add() afegeix un atom en el
procés de lectura del arxiu.

Els metodes draw (alpha, tetha, mode) i draw (angle, eix) fan l'operacié de visualitzacié o
dibuixat de la molécula. El métode setConexions estableix les connexions entre atoms usant el
criteri de que dos atoms estan connectats si la suma dels seus radis es major que la distancia
que els separa.

El métode set_capsa_contenidora() assigna els valors als atributs de clase pini, pfin que
defineixen la capsa contenidora. Els meétodes centre() i observador() estableixen el punt
central o centre de l'escena i el punt on es trobara |'observador respectivament, per poder
facilitar la visualitzacié de la molécula.
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getNumSelectedAtoms() retorna el nombre d'atoms seleccionats amb |'objectiu de comprovar
quan es demana la distancia o I'angle de torsid que es trobin seleccionats el nombre correcte
d'atoms. getSelectedAtoms() retorna la relacié d'atoms seleccionats.

Molecule

-atoms:Vector
-conexions:Vector
-name:string
-volume:double
-panel:GLJPanel
-cen:Punt3D
-obs:Punt3D
-pini:Punt3D
-pfin:Punt3D

+Molecule (name:string, volume:double)
+setPanel (GLJPanel)
+get_down():Punt3D
+get_up():Punt3D
+get_centre():Punt3D
+get_observador();Punt3D
+add(a:Atom)

+init()

+selectAtom(index:i)
+getNumSelectedAtoms():int
+getSelectedAtoms():Vector
+draw(alpha:float,tetha:float)
+draw(ang:double,eix:Vector3D)
-setConexions()
-set_capsa_contenidora()
-centre():Punt3D
-observador():Punt3D

La clase Atom defineix un atom dins el TAD molécula. L'atom es dibuixa per mitja d'una esfera
aproximada per poligons plans amb I'objectiu de optimitzar la visualitzacié.

Atributs: Com a atributs conté tots els necessaris per definir el atom: simbol, nom, volum,
radi, i la posicid amb x,y,z. L'atribut selected, de tipus boolean, indica si aquest atom ha estat
seleccionat o no.

Meétodes: En el moment de dibuixar cada atom es crida a getMinRadi(), que dona un radi de
visualitzaci6 menor al radi real del atom, d'aquesta manera podem establir la relacié de
connexid entre atoms mitjangant un cilindre. Si no fos aixi, I'establiment no es podria veure.

setPosition () assigna la posicié del atom. Els métodes setld(), getld() permeten identificar de
manera univoca l'atom dins la molécula i poder establir la seleccié. SetSelected () marca
I'atom com a seleccionat quan clickem dins I'entorn de visualitzacié. getVolum() ens retorna el
volum.
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Atom

-simbol:String
-nom:String
-volum:double
-radi:double
-color:String
-id:Integer
-selected:boolean

+Atom(simbol:String,volum:nom,radi:double,color: String)
+setPosition (x:double, y:double, z:double)
+setld(n:int)

+getld():int

+setSelected(s:boolean)
+getSelected():boolean
+getSimbol():string

+getNom():string

+getVolum():double

+getRadi():double

+getMinRadi():double

+getColor():string

+getX():string

+getY():string

+getZ():string

+clone():Atom
+equals(atom:Atom):boolean

La clase Lligam defineix la connexid entre 2 atoms determinats dins el TAD molecula. El lligam
es dibuixa mitjancant un cilindre, pero fem I'aproximacié mitjancant un paral-lelepipede amb
I'objectiu d'optimitzar la visualitzacid.

Atributs: Conté com a atributs els 2 atoms a través dels quals defineix la connexid i la
distancia que els separa.

Meétodes: Amb els metodes draw (alpha,theta), i draw (angle, eix) realitza la visualitzacié de
la connexié.

Lligam

- al:Atom
- a2:Atom
-distancia: double

+Conecta (a1:Atom, a2:Atom)
+setPanel(panel:GLJPanel)
+setCentre(p:Punt3D)
+getDistancia():double
+getA1():Atom

+getA2():Atom
+draw(alpha:float,tetha:float)
+draw(ang:double,eix:Vector3D)

La clase Escena conté tota la informacid necessaria per a visualitzar una molécula i tots els
elements accessoris addicionals.

Atributs: centre_escena, el centre de l'escena i la molécula, observador, la posicié del
observador, u, el vector perpendicular del observador. OC, un vector que esta format pels
punts centre de I'escena i posicid de I'observador, molecule una instancia de la clase Molecule i
gue conté la informacido de la molécula, is_set_molecule identifica si hem seleccionat una
molécula, panel conté una referéncia als elements de visualitzacié.

Métodes: setMolecule() assigna una referéncia a I'objecte molecule que conté la informacid de
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la molécula. getMolecule() retorna una referéncia al objecte molecule, get_down() i get_up()
retornen els punts que defineixen la capsa contenidora on es troba la molécula. getCentre(),
getObservador() retornen els punts del centre de l'escena i la posicio del observador
respectivament. getU() retorna el vector vertical. draw_molécula() fa l'accié de dibuixar la
molécula dins I'entorn grafic. draw_axis() dibuixa un eix de referéncia.

Escena

-centre_escena:Punt3D
-observador:Punt3D
-u:Vector3D

-OC:Vector3D
-molecule:Molecule
-is_set_molecule:boolean=false
-panel:GLJPanel

+setMolecule (molecule:Molecule)
+setPanel (panel:GLJPanel)
+getMolecule():molecule
+get_down():Punt3D

+get_up():Punt3D

+selectAtom(index:int)

+setLights()

+getOC():Vector3D

+getCentre():Punt3D
+getObservador():Punt3D

+getU():Punt3D
+draw_molecule(alpha:double tetha:double:move:int)
+draw_moelcule(angle:double eix:Vector3D)
+draw_axis()

La clase Eix fa la definicid i la visualitzacié de I'eix de rotacié de la molécula, de manera que
I'usuari pugui seleccionar de manera interactiva aquest eix.

Atributs: rx,ry,rz corresponen als angles de rotacié en els eixos, X,y,z respectivament,
0X,0Y,0Z, spinx,spiny,spinz es fan servir com a punts de referéncia en la toma de dades de la
posicié del mouse, mentre l'usuari identifica I'eix desitjat. panel guarda una referéncia a
I'entorn de visualitzacio.

Meétodes: El metode getEix() retorna un vector amb la definicido de I'eix seleccionat. Draw()

dibuixa una representacio de I'eix en un moment determinat, mousePressed(), mouseReleased
() i mouseDragged() agafen els events del mouse a partir de les accions que realitza |'usuari.

Eix

-rx:double
-ry:double
-rz:double
-ox:double
-oy:double
-oz:double
-spinx:double
-spiny:double
-spinz:double
-panel: GLJPanel

+Eix ()

+getEix():Vector3D

+draw()
+draw(rx:double,ry:double,rz:double)
+mousePressed(e:MouseEvent)
+mouseReleassed(e:MouseEvent)
+mouseDragged(e:MouseEvent)
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Classe Dibuix, aquesta clase conté I'entorn de visualitzacié on es dibuixa tota l'escena i la
molécula. Conté els elements interactius necessaris per a recollir I'entrada de l'usuari vers les
rotacions i el zoom.

Atributs: Els atributs cx,cy,cz,0x,0y,0z corresponen al centre de l'escena i a la posicié del
observador respectivament. L'atribut escena conté una referéncia a una instancia de I'objecte
Escena. L'atribut eix conté el vector director de I'eix definit per efectuar la rotacid. width,
height defineixen el tamany de la finestra grafica, alpha, tetha contenent els angles transversal
i longitudinal de la rotacié interactiva.

Meétodes: El meétode display() conté tot el necessari per efectuar la visualitzacid de la
molécula. set_rotacio() estableix si iniciem la rotacié de la molécula. get_rotacio() comprova si
estem fent la rotacid. setMolecule () assigna una referencia a la molécula a visualitzar. init()
inicia el context grafic. reshape() s'invoca quan redimensionem la finestra grafica. display()
s'invoca cada vegada que necessitem redibuixar la finestra grafica. Els métodes up(),down(),
left(),right(),in(),out() realitzen la funcionalitat de la navegacié, rotar transversal o
longitudinalment a la posicié del observador, fet un +zoom o -zoom. El métode pick_mouse()
recull el click del mouse per part de l'usuari i tracta d'identificar si correspon a un atom, si es
aixi el marca com a seleccionat. El métode capture_imatge() es cridat per fer_rotacid en el cas
de que s'estigui fent guarden la rotacié al disc.

Dibuix

-alpha: double
-tetha:double
-widhtint
-heightint
-cx:double
-cy:double
-cz:double
-ox:.double
-oy:double
-oz.double
-escena:Escena
-eix:Vector3D

+Dibuix (width:int,height:int)
+set_rotacio(fer_rotacio:boolean)
+get _rotacio():boolean
+setMolecule(molecule:Molecule)
+init()
+reshape(width:int,heightint)
+display()

+set_projection()

+up()

+down()

+left()

+in()

+out()

+evaluate()
+keyPressed(e:KeyEvent)
+set_press_mouse(x:int,y:int)
+pick_mouse()
+fer_rotacio(eix:Vector3D)
+capture_imatge()

La clase video agafa I'informacié necessaria dins el moviment de rotacié i la guarda al disc.
Atributs: fos,out son elements del model d'entrada/sortida de java necessaris per escriure a
disc. frames conté el nombre maxim de frames a visualitzar. angle conté l'angle de rotacid
maxim a visualitzar. arxiu emmagatzema la carpeta de sortida.

Meétodes: setArxiu () assigna la carpeta de sortida, setFrames () assigna el nombre de frames
maxim a visualitzar, setAngle assignen el angle maxim a visualitzar, getAngle() retorna el
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angle, getFrames() retorna el nombre de frames. writeFramePPM() escriu a disc la imatge en
format PPM que correspon al frame indicat. writeFrameTGA() escriu a disc la imatge en format
TGA que correspon al frame indicat.

Video

-fos:FileOutputStream
-out:ObjectOutputStream
-frames:int

-angle:int

-arxiu:File

+setArxiu(f:File)

+setFrames(frames:int)

+setAngle(angle:int)

+getFrames():int

+getAngle():int

+writeFramePPM(wi:int hi:int pixel s:byte[],numframe:int)
+write Frame TGA(wi:int hizint, pixel s:byte[],numframe:int)

La clase Help serveix per a mostrar un quadre amb informacié de ajuda sobre I'Us de la
aplicacio

Atributs: text, conté el text a mostrar, title, conté el titol a mostrar, url, conté la direccié de
disc o d'internet a mostrar.

Meétodes:showContent(), mostra el quadre de dialeg. setTitle() assigna el titol, setContent()
assigna el contingut, setUrl() assigna la url, setCenter() posiciona el quadre de dialeg al centre
de la pantalla. openURL() sol:-licita el contingut, el llegeix i el guarda a I'atribut text.

Help

-text: string
-title: string
-url: string

+showContent()
+setTitle(title:string)
+setContent(textstring)
+setUrl (url:string)
-createUl()

-setCenter()
-openURL(url:string)
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5.6 Diagrama de col-laboracioé
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Video
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5.7 Tipus de arxius de dades de molécula
Tipus d'arxiu .xyz

El contingut es troba en format de texte pla (ascii), i la posicid i significat dels diferents
continguts son els seglents:

linia 0, valor numéric que correspon al volum de la molécula

linia 1, nom de la molécula

linia 2 i successives: Lletres identificatives de I'atom, espais, posicié x, espais, posicio v,
espais, posicioé z.

Exemple de capgalera

33
XYZ file for : Rutrpyd 3 in space group P21/n
d -0.22851 1. 54664 -2.38508
H 2. 34562 3. 28661 - 0. 36909
H 4.84634 2.90495 -0.10077
H 0. 66805 -4.46990 -0.21726
H -5.52481 -1.08419 0. 03231

Tipus d'arxiu .xml
Format del arxiu d'entrada:

El format de definicido d'una determinada molécula sera un fitxer en format XML que contindra
la seglent informacio:

<molecule name="denominacié de la molécula” volume="[valor numeric]”>
<atom name="[simbol de I'atom]” x="[coord. x]"” y="[coordenada y]” z="[coordenada z]" />

[...]

</molecule>

Format de I'arxiu de configuracio:

L'arxiu de configuracié conté les dades dels atoms, el seu radi i el seu volum
<atoms>

<atom simbol="[simbol]" nom="[nom]" volum="[volum]" radi="[valor numeéric]"
color="[identificacié textual del color]" />

[...]

</atoms>

La configuracié també es troba dins el codi de I'aplicacié com a opcié enlloc de ser necessari
llegir-la d'un arxiu. Aixo es aixi partint del fet que les dades dels atoms canviaran dificilment
amb el pas del tems.

Els colors que es fan servir per a cada tipus d'atoms son aquests: Hidrogen: verd, Carbd:
vermell, Nitrogen: blau, Silici: groc, Ruteni: magenta, Clor: groc-verdds, Wolframi: gris-fosc.
Solament es troben inserits un part dels atoms de forma representativa, I'assignacio dels colors
es donada per l'arxiu atosizes donat coma especificacido. En el cas de posar a produccié
I'aplicacié sera necessari incloure totes les dades dels atoms disponibles.
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5.6 Format d'arxiu de sortida de la pel.licula.

Inicialment he escollit com a format de sortida una seqliéncia d'imatges amb el format PPM,
pero I'abanic d'aplicacions que codifiquen en una arxiu de pel.licula bassantse en imatges PPM
es molt reduit.

Per tant he decidit finalment pel format TGA. Aquest format es acceptat per [I'aplicacié
virtualdub. www.virtualdub.org eina de codi obert que es troba també al repositori de
sourceforge.net.

Especificacio del format d'imatge TGA.

La pel.licula es guarda en una seqiéncia de imatges amb el format TGA. Amb el nom:
frame_[nombre].tga

On "[nombre]" es correspon amb la posicié del fotograma dins la seqlieéncia d'imatges.

L'arxiu es compon de dos parts diferenciades, una capcalera on es defineixen els parametres

com ample, algada, profunditat de color i un cos on es troba una serialitzacié dels bytes que
defineixen el color de cada pixel.

Capgalera:

1. 2 bytes amb el valor 0

2. 1 byte amb el valor 2 per a indicar que I'arxiu sera en format TGA no comprimit.

3. 5 bytes amb el valor 0

4. 2 bytes indicant I'origen de coordenada x on comenga l'imatge, en el nostre cas amb el valor
0.

5. 2 bytes indicant I'origen de coordenada y on comenca l'imatge, en el nostre cas amb el valor
0.

6. 1 byte amb la part de més pes de I'enter que defineix I'ample

7. 1 byte amb la part de menys pes del valor entre que defineix I'ample.

8. 1 byte amb la part de més pes de I'enter que defineix I'alcada

9. 1 byte amb la part de menys pes del valor entre que defineix I'alcada.

10.1 byte amb el valor 24 que defineix una profunditat de color de 24 bits.

11.1 byte amb el valor 0.

Cos:

Cada pixel es necessari codificar-lo en mode BGR. 3 bytes per a cada pixel, el primer byte amb
la informacié del blau, el segon amb la informacié del verd i el tercer amb la informacié del
vermell.

Una explicacié més ampla sobre el format TGA el podem trobar a la direccio
http://astronomy.swin.edu.au/~pbourke/dataformats/tga

Com a element comparatiu, faig també la descripcié del format PPM. També consta de una
capcalera amb la descripcid6 dels parametres de l'imatge i d'un cos. La diferéncia més
interessant es que el cos es codifica com a RGB i nho com a BGR que es el cas del format TGA.

Capgalera:
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1. L'arxiu comenca amb la especificacid del tipus de format PPM. En aquest cas escollim format
"P6", es a dir, el fitxer comenca amb la cadena P6.

2. Pot variar des de espai en blanc, retorn, tabulador o CR o LF.

3. L'ample de la imatge en codi ASCII i decimal.

4. Espai en blanc.

5. L'algada de la imatge en codi ASCII i decimal.

6. Espai en blanc.

7. El valor maxim de identificacié del color, de nou en ASCII i decimal, ha de ser menor de
65535 i major de cero.

8. Nova linia o un espai en blanc.

Cos:

9. Seqléncia de bytes que corresponguin a tot el contingut de la imatge, consecutivament
indicarem el color vermell, verd i blau, sense cap altre element divisori.

Eines de conversio i codificacio

Posteriorment es possible agafar una aplicacié d'edicié de video y codificar aquesta seqliéncia
d'imatges en una pel.licula.

L'aplicacio seleccionada es diu VirtualDub, que es pot trobar a www.virtualdub.org. Es una eina
de codi obert, que es pot descarregar a la direccié:

http: rdownloads.sourceforge.net/virtualdub/VirtualDub-1.5.10.zip?download

Us de l'aplicacio:

Una vegada descarregat l'arxiu zip que conté el virtualdub, es suficient crear un directori i
desempaquetar el zip.

1. Executem l'aplicacié i anem a l'opcié obrir arxiu. (File->Open Video File)

2. Escollim com a tipus d'arxiu "Imatge Secuence" i seleccionem el primer arxiu que correspon
al primer fotograma de la nostra pel.licula. Es necessari que les imatges tinguin com a nom
un index a través del qual I'aplicacié pugui deduir I'ordre dels fotogrames.

3. Una vegada carregada la seqliencia d'imatges anem a (video->Compression) i seleccionem
un dels 'codecs' de video que tinguem instal-lats a la maquina. Per exemple 'Indeo’.

4. També tenim I'opcié de redimensionar la nostra pel.licula, si es el nostre cas podem anar a

Video->Filters->Add i seleccionar I'opcié resize escollint el tamany que desitgem.

. Anem a File->Save as Avi i escollim un nom d'arxiu per la nostra pel.licula.

. Pulsem en acceptar i es codificara la nostra pel.licula.

[ )W,
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6. Captures de pantalla de I'aplicacié amb diferents tipus de molécules.

Imatge d'una molécula de silici. Els atoms de silici estan identificats amb esferes de color groc i
els enllagos amb cilindres de color blau.

& Mol TFC Fitwer: D:uociticvmolimoleculeshsiZdmys =1
Fizter IHilitate  Ajuda

i H Rotacid ” Grabar Rotacid || Distancia ” Angle ‘ Eix de rotacia: -0.52i, 0.61}, -0.58k

% [] znom out, [o] zoom in, flechas [der], [izal. [sup, finf] rotations

En aquesta altra imatge hem rotat la molécula amb I'ajuda de les tecles fletxa esquerra i em
clicat sobre els tres atoms indentificats amb color blanc. Una vegada clicats pulsem sobre el
botd angle i ens mostra I'angle de les rectes que formen els atoms en graus.

5 [i] zoam out, [0] zoam in, flechas [der], [izq], [sup], [inf] retations
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Aqui visualitzem la molécula RutrpyCl3, els atoms de clor estan identificats amb color groc-
verdos, els de Ruteni amb color magenta, els de Hidrogen amb color verd i els de nitrogen

amb color blau.

&?MD' TFC Fitxer: D:woc tichvmolimolecule =0 x|
Fiter Utilitats  Ajuda

Eix || Rotacid || Grabar Rotacio || Distancia u Angle | Angle: -90.

5] zoomoout, [o] zoom in, flechas [derd, [izq). [Fup], [inf] ratations

Aqui visualitzem una molécula de grafit, els atoms de carbé estan identificats amb el color
vermell.

& ¥Mol TFC Fitxer: D uoc\tfc ymolimolecules’graphite.syz 1§ =10} x|

1 Utilitats  Ajuda

J| Rotacid ‘ Grahbar Rotacia ‘ Distancia | Angle | Angle: -90.0

# [i] zoom out, [o] zoom in, flechas [der, [izg], [up]. [inf] rotations
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Aqui podem veure la mateixa molécula de grafit amb una rotacié i un zoom. Hem identificat 2
atoms i em sol.licitat sapiguer la distancia que els separa.

~loix]

Fizter  Utilitats  Ajuda

ix H Rotacid ” Grabar Rotacio " Distancia || Angle | Distancia: 1.4179741958512502

“i [i} zoom out, [6] Zoom in, flechas [der, [izq), [sup). [inf retations

Molécula RutrpyCl3-1, els atoms de Clor estan identificats amb color groc-verdos, els de carbd
amb color vermell , els de Hidrogen amb color verd, i el de Ruteni amb color magenta.

& ¥Mol TFC Fitker: D:huochtfc ymolimolecules’ -1 = IEI 1]
ixter Utilitats Ajuda

| Eix " Rotacid ” Grabar Rotacia " Distancia " Angle | Angle: -90.0

[i] zoom out, [a] Zoom in, flechas [ded, [izq], [fup]. [inf] rotations
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Aqui visualitzem una molécula de diamant. Hem sol.licitat definir un eix de rotacid i ens
apareix una representacié d'un eix mitjancant una linia puntejada amb els extrems identificats
amb parells de eixos coordenats. Aquesta representacié la podem rotar entorn el centre de
representacié amb I'ajuda del mouse. Desplacem el mouse dintre de l'area de visualitzacio
pulsant amb el botd dret.

Una vegada identificat ens apareix el valor del vector director que defineix aquest eix, amb
coordenades i,j,k.

f& ¥Mol TFC Fitxer: D2 uoch tic' ymolimolect
Fizter Utilitats Ajuda

=10l x|

Eix H Rotacia H Grabar Rotacia H Distancia H Angle ‘ Eix de rotacio: 0i, 1j, 0k

] zoom out, [o] zoom in, flechas [der], [izq], [Fup], [inf] rotations

A I'opcié fitxer->Info podem veure la definicid de color que I'aplicacié fa pels dieferents atoms i
la informacio llegida de la moléecula.

simbaol: W narm: Wolframi - wolurm: 1.0 radi: 1.3 color: gris-fosc
simbol: Ru narm: Ruteni volum: 8:3 radi:1.28 color:magenta
simbaol: ha MO - volum: 1.0 radi:1.54 color: gris
simbaol: Cl narm: Clor volum: 18.7 radi; 0.99 color: groc-werdos
simhbol: H narm: Hidrogen  wolurm: 14.3 radi; 0.32 color: verd
simbaol: 5i narm: Silici volum: 18.7 radi:z1.11 color: groe
simbaol: M nam: Mitrogen  wolum: 1733 radi; D.75 color:blau
simhbal: C nom: Carbon  wolum: 5:31 radi: 0.7 colar: vermell

name: C (Diamond) & Fd-3ym & #2227 & O_h*7-& cF3 & A4 volum: 18.0

simhbal: C nom: Carbon  wolum: .31 radi: 0.7 colar: vermell
w4 MBS v 044626 z 044626
simhbal: C nom: Carbon  wolum: .31 radi: 0.7 colar: vermell
w0 44625 v 044626 z 044626
simbal: C nom: Carbon  wolum: 5:31 radi: 0.77F colar: vermell
223128 w2.23128 z 044625
simbal: C nom: Carbon  wolum: 5:31 radi: 0.77F colar: vermell
w4 ME2S v 4 ME25 z 044625 |
imbal: C nom: Carbon  volum: 5.31 radi: 0.7 F color: vermell e
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7. Implementacions futures o millores
- Incloure a la finestra de visualitzacio les dades dels atoms participants com per exemple:
nom, pes atomic, radi covalent.

- lectura d'altres formats d'arxiu de molécules, com per exemple el format pdb.
— Definir interactivament dins I'aplicacio el color de cada tipus d'atom.

8. Identificacio del procés de desenvolupament portat del TFC.

8.1. Planificacio temporal.

Taula
Pas data inici data fi PAC operacions
1 14/09/04 27/09/04 Documentacid, Presentacid i definiciéo de requeriments.
2 14/09/04 27/09/04 1 Elaboracio del Pla de treball.
27/09/04 13/12/04 (4.2) Implementacié de la aplicacio.

3 27/09/04 10/10/04 2 (4.2.a) Lectura de la informacié de la molécula
10/10/04 24/10/04 2 (4.2.b) Modelatge de la molécula i representacio virtual

(4.2.c) Creacié de l'interficie d'usuari per a permetre
realitzar la funcionalitat de moure la molécula dintre dels
5 24/10/04 02/11/04 2 eixos, la identificacio i la seleccié de atoms.

(4.2.d) Funcionalitats de calcul de distancies, angles de
torsid i posicionament de l'eix per poder realitzar una
6 02/11/04 21/11/04 3 rotacié.

(4.2.e) definici6 del model d'il-luminacié6 per Ila
7 21/11/04 28/11/04 3 representacio de I'escena.

(4.2.f) definicié i disseny del format de la pel.licula.

Implementacié de la captura de les imatges i de Ia

generacié del arxiu de sortida corresponent a aquesta
28/11/04 13/12/04 3 pel.licula.

13/12/04 10/01/05 Final (4.3) Elaboracié de la memoria
10 13/12/04 10/01/05 Final (4.4) Elaboracié de la presentacio6 virtual

8.2 Lliuraments de PAC
Lliurament de PAC1

Un document en format pdf i en format sxw (openoffice) que contingui el pla de treball. Es
adir, els arxius de nom vesteban_PlaTreball.pdf i vesteban_PlaTreball.sxw

Lliurament de PAC2

Part de la aplicacié funcional que tingui implementades segons la taula 5.1 el pas 3,4 i 5. Es a
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dir, la capacitat de llegir un fitxer d'entrada tal com es descriu i fer la representacié en 3D en
una finestra grafica.

Es donara també un fitxer de molécula d'exemple i un arxiu de configuracié d'exemple per
poder fer una execucio de la aplicacid i poder comprovar el passos descrits. També es donaran
unes captures de pantalla en arxius .jpg de I'aplicacié funcionant.

Es donaran els arxius .class compilats i els arxius font amb extensié .java.

Els documents descrits es lliuraran empaquetats en un arxiu .zip de nom vesteban_PAC2.zip

Lliurament de PAC3

Part de la aplicacié funcional que tingui implementades la part de la PAC3 (pas 3,4 i 5) i els
pasos 6,7 i 8. Es a dir, la totalitat de la funcionalitat de I'aplicacié descrita en el pla de treball.

De la mateixa manera es donara també un fitxer de molécula d'exemple i un arxiu de
configuracié d'exemple per poder fer una execucié de la aplicacié i poder comprovar el pasos
descrits. També es donaran unes captures de pantalla en arxius .jpg de I'aplicacié funcionant.
Es donaran els arxius .class compilats i els arxius font amb extensié .java.

Els documents descrits es lliuraran empaquetats en un arxiu .zip de nom vesteban_PAC3.zip
Lliurament de Treball Final

Al lliurament del treball final s'afegira a més de I'aplicacié la memoria, en format pdf i I'arxiu
sxw (de openoffice) tal com es descriu i la presentacié virtual en format .swf (flash), que

permet una execucié en mode de transparencies virtuals.

Els documents descrits es lliuraran empaquetats en un arxiu .zip de nom
vesteban_TreballFinal.zip

8.3 Identificacio grafica del temps de desenvolupament de les parts del projecte a
lliurar.

PAC1, PAC2, PAC3, TFC Final

Setembre

Dilluns Dimarts Dimecres Dijous Divendres Dissabte Diumenge
1 2 3 4 5

6 7 8 9 10 11 12

13 14 15 16 17 18 19

20 21 22 23 24 25 26

27 28 29 30

Octubre

Dilluns Dimarts Dimecres Dijous Divendres Dissabte Diumenge

1 2 3
4 5 6 7 8 9 10
11 12 13 14 15 16 17
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18 19 20 21 22 23 24

25 26 27 28 29 30 31

Novembre

Dilluns Dimarts Dimecres Dijous Divendres Dissabte Diumenge

1 2 3 4 5 6 7

8 9 10 11 12 13 14

15 16 17 18 19 20 21

22 23 24 25 26 27 28

29 30

Desembre

Dilluns Dimarts Dimecres Dijous Divendres Dissabte Diumenge
1 2 3 4 5

6 7 8 9 10 11 12

13 14 15 16 17 18 19

20 21 22 23 24 25 26

27 28 29 30 31

Gener

Dilluns Dimarts Dimecres Dijous Divendres Dissabte Diumenge

1 2

3 4 5 6 7 8 9

10 11 12 13 14 15 16

17 18 19 20 21 22 23

24 25 26 27 28 29 30

31
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9. Manual d'instal-lacié
El procediment d'instal-lacié constaria dels seglients punts:

1. Instal-lar I'aplicacié java (JDK 1.4.2)

2. Instal-lar la llibreria de java GL4Java

3. Instal-lar el visualitzador de moléecules.

4. Opcionalment, si desitgem codificar video hem d'instal-lar també I'aplicacié virutaldub.

Instal-lacio JDK

Per a efectuar l'instal.laci6 de la aplicacid es necessari tenir correctament instal.lades els
paquets de software JAVA JDK 1.4 i GL4JAVA.

El software java JDK es pot trobar a http://java.sun.com, es disposa d'una aplicacié executable
que s'instal-la de manera interactiva i visual. El desenvolupament s'ha fet concretament amb la
versié de java 1.4.2

L'aplicacio té la forma d'un arxiu .exe que una vegada l'executem fara l'instal.laciéo de la
maquina virtual de java. El procediment d'instal-laci6 ens demanara |'ubicacié de I'aplicacié.
Podem deixar el valor que surt per defecte.

Instal-laciéo GL4JAVA
Posteriorment es necessari instal.lar el paquet de GL4JAVA que es troba disponible a

http://www.jausoft.com/gl4java.html Desde la pagina principal hem d'anar a downloads i

seleccionar I'opcio de l'instal-lador.

Concretament podem dlsposar de l'instal-lador a la dlreCC|o web

Aguest paquet disposa d'un arxiu .bat que automatitza el procediment d'instal-lacid.
L'instal-lador es també una aplicacié java. Executem [l'arxiu .bat, fara la deteccié de la
instal-lacié de java i ens sortira un quadre de dialeg, I'nem de donar a acceptar. L'instal-lador
descarregara tots els components necessaris i els instal.lara dins de la nostra instal-lacié de
java.

Una vegada tenim aquests programaris instal.lats correctament podem desempaquetar
I'aplicatiu desenvolupat vmol en un directori determinat i invocar al arxiu vmol.bat que iniciara
I'execucid de l'aplicacio.

Instal-lacié visualitzador de molécules.

El visualitzador bé en la format d'un arxiu .zip. El podem desempaquetar a una carpeta nova i
executar I'arxiu vmol.bat. Que el que fa es invocar a l'intérpret de java amb el parametre
vmol.VMol, es a dir

java vmol.VMol

Tenim uns arxius molécula d'exemple a la carpeta src\vmol\molecules

Compilacio visualitzador de molécules.

Alternativament, si volem compilar el codi font, la distribucié de la aplicacié conté un arxiu

amb denominacié compilacio.bat que treballa directament sobre el directori src_vmol. Que
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conté el codi font de la aplicacio, els arxius .java.

Si executem compilacio.bat compilara I'aplicacid i copiara els arxius executables per l'interpert
de java a la carpeta vmol.

Posteriorment podem executar I'arxiu vmol.bat per iniciar I'aplicacié amb la nostra compilacio.

Per a poder compilar es necessari també tenir instal.lades els llibreries GL4JAVA i la maquina
virtual.

L'entorn de desenvolupament de l'aplicacié, [l'aplicaci6 IDE ha sigut IJcreator
(www.jcreator.com), que també proveeix d'un entorn de compilacié dins la mateixa eina.
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10. Funcionament, manual d'as
10.1 Introduccio

L'aplicacio s'inicia invocant a I'arxiu vmol.bat que llencara I'aplicacid. Si ja haviem iniciat
I'aplicacié anteriorment disposarem d'un arxiu de configuracié on es queda emmagatzemada
I'ultima seleccié d'arxiu de molécula. (Arxiu de configuracié de nom vmol.conf.tmp que es
guarda a la mateixa carpeta on es troba el programari).

En aquest cas llegeix directament I'ultima seleccié feta. Si no, es necessari indicar-li un arxiu
de molécula abans de poder fer servir I'aplicacio.

10.2 Menu d'opcions

Al menu tenim tenim les opcions Fitxer, utilitats i Ajuda.

Fitxer

Fister | Utilitats.  Ajuda
Obre

Infa
Sortir

totacid | Grabar Rotaci

Amb obre podem seleccionar un arxiu de molécula que vulguem visualitzar. Els tipus d'arxius
admesos son .xyz i .xml tal que estan descrits en I'especificacié dels formats. En cas contrari
no deixara visualitzar-lo.

=lolx]

zter  Utilitate  Ajuda

% " Rotacid H Grabar Rotacia || Distancia || Angle |Eix de rotacio; -0.92i, -0.15j, 0.35k

x|
> [ ] [ (B e

Buscar en: | I molecules

[ diamond.xyz ) RutrpyCI3-2.yz.2ml
[ diamondsgzaml [ si3de
D graphite.xyz D sidd.xyz.xml

D graphite.xyz_xml
™ RutrpyCI3.-1.2vz
) RutrpyCI3-1.3vz.%ml
™ RutrpyCI3.-2.xyz

Nombre de archivo: |

Archivos de tipo: | Todos los archivos - ‘

abir || Cancetar |

info, A Info Podem veure un volcat del contingut del arxiu de molécula i de les dades dels
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atoms emmagatzemades dins I'aplicacié.

=
simbol; W norr: Wolframi volurm: 1.0 radi: 1.3 color: aris-fosc &
simbol: Ru hiarm: Ruteni volurn: 8.3 radi: 1.25 calor: magenta

simbol: Na nom: - yolum: 1.0 radi: 1.54 color; aris

simbal; G nom: Clor yolum: 18.7  radi: 0.99 color; groc-verdos
sirmbol: H norn: Hidrogen  wolum: 14.3 radi: 0.32 color verd

simbol: Si norm: Silici volum: 18.7 radi: 1.11 color groc

simbal: K norme: Mittogen  wolur: 17.33  radi: 0.75 color: blau

simbal: G nom: Garkon volum: §.31 radi: 0,77 color: vermell

name: Si{34) Clathrate & Fd{-3m) (#227) & cF136 volum: 136.0

simbol; 8i nom: Silici wolum: 18.7 radi: 1.11 calor: groc
¥ 130788336 v 27111836 z 1.0048064

simbaol: Si norm: Silici yolum: 18.7 radi: 1.11 color: groc
¥ 130788336 v 1.0043064 =z 27111936

simbol: Si nom: Silici volum: 18.7 radi: 1.1 color groc
¥ 1.858 .o 1.858 Z.1.858

sortir, A Sortir, sortim de la aplicacié.

Utilitats

& v™Mol TFC

Fister | UHilitate| Ajuda

o Eix  Mostrar Utilitats i
Ozultar Hilitats

Deselecccionar atoms
Canwviar a fons negra
Canwiar a fonz gris
Canwviar a fons blanc

Canwiar a fans blau

Tenim I'opci6 de mostrar u ocultar la barra d'utilitats. També disposem d'escollir entre els
colors negre, gris, blanc i blau com a fons de pantalla en el moment de visualitzar la molécula.
Aguesta opcid ens es d'utilitat en el cas de que algunes molécules tinguin un color molt
semblant al del fons i ens costi fer la identificacié. L'opcié deseleccionar atoms ens
deselecciona els atoms que hagem pogut seleccionat préviament.

A la barra d'utilitats tenim els seglients buttons:

Rotacio | Grabar Rotacid || Distancia | Angle

- Eix, que permet visualitzar un eix a través del qual nosaltres podem definir un eix de
rotacié de la molécula. Per ocultar I'eix es suficient amb tornar a pulsar sobre el mateix
botd. Per defecte hi ha un eix definit que es el vector 0,1,0, es a dir, I'eix y.
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Fixter LUtilitate Ajuda

X " Rotacid " Grabar Rotacio " Distancia " Angle |

0 [i] zoom out, [o] zoom in, flechaz [der], [izq]. [zup]. [inf] rotations

Es suficient tancant la ventana, ja es guarda la seleccié de I'eix de rotacio feta. Posteriorment
es pot pulsar al botd rotacié per veure una animacid de la molécula rotant sobre I'eix definit.
En cas de que no s'hagi seleccionat previament cap eix, es pren per defecte el vector (0,1,0);

- Rotacid, que permet fer una rotacié a través de |'eix préviament definit.
- Exportar, que permet exportar la sortida de la rotacié en forma de pel.licula.

Al pulsar sobre gravar rotacid apareix aquest quadre de dialeg, el qual ens demana seleccionar
la carpeta de sortida de les imatges, indicar el nombre de fotogrames a capturar o
alternativament I'angle maxim de rotaciéd. Una vegada fet aixd0 pulsem sobre el boté iniciar i
comengara la gravacié de la pel.licula.

& Grabar rotacid de molécula ] -0l x|

| Seleccionar carpeta |

Hombre de fotogrames a capturar: IM Angle de rotacia a capturar: ,35_ni

| Iniciar H Tancar |

- Distancia, una vegada pulsat, es pot seleccionar 2 atoms i ens donara el valor numeéric que
correspon a la distancia que separa els seus centres.
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& ¥Mol TFC Fitxer: D:yuoch tich ymolimolecules' diamond.xyz e !Eli_}i!
Fizter LHilitats Ajuda

Rotacid | Grabar Rotacid | Distancia | Angle | Distancia: 5.048742417671949

2] zoom out, [o] Zooem in, flechaz [der], [izq], [fup]. [inf] rotations

El resultat apareix al costat de la barra d'utilitats. En cas de que no haguem seleccionat 2
atoms ens sortira un missatge avisant-nos.

Ha de seleccionar 2 atoms

| Aceptar |

La seleccié d'atoms s'identifica pintant els atoms de color blanc.
- Angle, una vegada pulsat, ens donara el valor numeric del angle que forma les dues rectes

que uneixen els atoms. Si seleccionem consecutivament I'atom 1,2 i 3, llavors tindrem les
rectes 1-2, i 2-3, per tant I'angle que ens donara sera el que formen aquestes dues rectes.
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& vMmol TFC =|0] x|

Fixter Utilitats Ajuda

Eix | Rotacid | Grabar Rotacid | Distancia | Angle | Angle: -90.0

S [l moom aut, [o] zoom in, flechas [der], [izg], [Fup], [inf] rotations

De la mateixa manera aqui ens apareix el valor numeéric en graus (0-360) que correspon al
angle format per les rectes que van a centre de cada un dels tres atoms seleccionats. En cas
contrari ens hauria sortit un missatge demanant-nos que seleccionem 3 atoms.

El valor numéric ens apareix també al costat de la barra d'utilitats.
Ajuda

A Ajuda veiem una ventana amb informacié sobre com podem fer la navegacio de la molécula.

Fister Utilitats | Ajuda

| Ajud C
‘| Eix | Rotaci ~'"°® |:)IS’I
A Sobre |a aplicacid —
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Navegacio

Es pot navegar amb 1'ajuda del teclat: [i] Fa un zoom in, [0] Fa un zoom out, fletxa esquera i dreta
fa una rotacio sobre I'eix y i les fletxes superior e inferior fan una rotaci6 transversal a la
visualitzacio, es a dir, en l'eix (-1,0,1).

També es posible navegar desplagant el mouse dins 1'area de visualitzacio.

TFC-Grafics per computador. 05 119



Eina per a la visualitzacido de molécules 45 de 45
11. Bibliografia

11.1 Referéncies

. OPENGL http://www.opengl.org/

. The Bluebook - http://www.opengl.org/documentation/blue_book_ 1.0
. The RedBook - http://www.opengl.org/documentation/red book 1.0/
. OpenGL Programming Guide, Adisson WesLey Dev. Press, 2" Edition 1997.

1
2
3
4
5. GL4Java, http://www.jausoft.com

6. Protein DataBank, http://www.rcsb.or
7

8

9.

1

. RasMol, http:[[www.umass.eduzmicrobio[rasmol[

. Format d'imatge TGA h astronomy.swin.edu.au/~pbourke/dataformats/tga
Aplicacié de codificacio de V|deo virtualdub www.virtualdub.org
0.IDE de desenvolupament Java Jcreator (www.jcreator.com)

11.2 tutorials
1. http://java.sun.com/j2se/1.3/docs/api

2. http://www.xmission.com/%7Enate/opengl.html
3. http://www.gametutorials.com/Tutorials/OpenGL/OpenGL_Pgil.htm

TFC-Grafics per computador. 05 119



