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1. INTRODUGAO

Com essa intengdo, foi criado um software para construir,
visualizar e editar moléculas na forma tridimensional. Ele foi
desenvolvido, utilizando-se técnicas de computagdo grafica. Ele
foi escrito em linguagem C (1,2). Utilizou-se compilador
MICROSOFT C/C++ e © WINDOWS  SOFTWARE
DEVELOPMENT KIT (SDK) para utilizagédo de uma interface
com o usuario Windows™ (3-3).

Com o estudo dessa técnica foi possivel criar algoritmos de
visualizacdo tridimensional das moléculas com efeitos
dinamicos, como a rotag@o. As moléculas podem ser
representadas em diversos estilos stick, ball e ball and stick.
Além disso, o programa permite ainda, a utilizagado de varios
tipos de rotulos (labels) para os atomos da molécula, como ©
tipo do atomo e numeragao.
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2. OBJETIVO

A modelagem molecular por computadores tem como objetivo

auxm'a‘r quimicos com ferramentas para estudos de concepca
e analise de estruturas moleculares. s

3. METODOLOGIA

E;;in:zazrgztda at_ ia;te de construgdo e visualizaco no estilo
: : stick, foi iniciada a criacao i
a visualizagao no estilo ball. o e S EESAe pare

'rl'eapr;teos enot Zstiio ball quanto no ball and stick, os atomos sio
ntados por esferas, sendo que no est"

> as, ilo ball as esfer
s;:_o desenhadas‘com raio igual a 3/4 do raio de van der Waaa;z
( igura 1a), por isso as esferas acabam por se interceder, nao
permitindo, assim, a visualizagdo da ligagZo entre os étomols

_Jé nlo estilo ball and stick, as esferas sdo desenhadas com raio
igual a 1/4 do raio de van der Waals, e as ligagbes sao tracos

que partem do centro d
Elbura 1b). € uma esfera para o centro da outra

Figura 1a - Molécula vista no estilo ball
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Figura 1b - Molécula vista no estilo ball and stick

Essa parte do desenvolvimento do software tem cOmMo objeivo
criar um algoritmo eficiente, tanto em qualidade de imagem
qguanto em velocidade de desenho das moléculas.

O desenvolvimento do algoritmo para representagéo dos estilos
pall e ball and stick despendeu bastante tempo, pois 0s
algoritmos apresentavam-se lentos elou com visualizagao
deficientes. Como ponto de partida, criou-se um algoritmo
(Figura 2) que desenha as esferas ponto a ponto. Esse
algoritmo foi desprezado a principio, pois imaginava-se ser ele
muito lento. Foram ent&o testados outros métodos. Tentou-se
entao um algoritmo no qual representa-se a esfera através de
um poliedro. Com esse método, ao invés de desenhar ponto a
ponto, desenhava-se face a face, esperando-se, assim,
aumentar a velocidade do desenho. No entanto, ndo houve
aumento da velocidade e, além disso, obteve-se uma pior
resolucao.

Tendo testado esses dois métodos, decidiu-se utilizar o método
do desenho face a face para 0 estilo ball and stick, comegando-
se a pensar como fazer a intersecéo das esferas no estilo ball,
uma vez que o célculo da intersegao por esse método era muito
complicado.

Pensou-se entdo em utilizar calculos matematicos para
descobrir qual o circulo de intersecdo das esferas €, assim,
calcular o arco que representava a intersecdo das mesmas.
Esse arco seria a metade do circulo. Observando a Figura 2, €
possivel visualizar 0 circulo em questao; porém, esse métodor

56

. .

pfogzgglgou [ao pensar que com a inclinagdo dos atomos, a

ps é s majsooc rculo no plano XY seria uma elipse, diﬁcuftan'do
s calculos necessarios para a dedugédo do arco a

ser calculado.
( Posiciona primeira linha )
da atea a ser desenhada
> (Acha atomos que j.nter)

sedem a linha atual
ara cada ponto da linha faca ;

De;enhe o ponto do atomo
mais a frente

v
@nha atual = ultima linh@ s
nao

Vv

(Passe para a proxima linha )

G ¢«—

Figura 2 - Algoritmo de desenho ponto a ponto
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Figura 3 - Intersegéo entre duas esferas

4. RESULTADOS

Comparando-se 0 método de desenho ponto a ponto com o de
face a face, verificou-se gue os resultados obtidos com o
primeiro foram tao positivos que o método nao so foi utilizado
no estilo ball, como também no ball and stick, devido a melhor
qualidade da imagem e aumento em velocidade.

5. CONCLUSAO

Apesar do método de desenho ponto a ponto apresentar-se
bastante eficiente, ele continuou, ainda, sendo muito lento para
permitir a rotagdo com a molécula nesse estilo de visualizagao,
optando-se, assim, em desenhar a molécula no estilo stick
enguanto a mesma estiver sendo rotacionada.
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