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CoarFTY TUL.O T

AMNMNTECEDRENTES

£l desarrollo de software ha demostrado ser de dran
ayuda a la dorencia en diwversas Areas como la Nuimica,

Fisica, Matematicas., etc. Fn particular avuda en el
reforzamiento de conocimientos, consistiendo en sesiones
previamente disefadas e amplien i1nc conocimientos

adquiridos en base 3 Ypriacticas programadas".

La Facultad de Quimica de Jla L. N. A. M. tiene
necesidades der

a) Elaboracion de clases por medio de computadora.

b) Elaboracion de practicas por medio de computadora.
c} Graficado de funciones.

d) Graficado de mol Acul as.

L Facultad de Ruimica bha creade un laboratoriao de
annyn a 1a docencia con conputadoras personales. Dicheo
laboratorio avuda 3l reforzamiento de las conocimientos
adouiridos en el saldn de clase.

l.eas necesidades de 18 Facultad de Ouimica en el
uaraficado de moléculas son:

3} Mastrar una molécula en ftres dimensiaones.

b) Tener un conjiinto expandible de mol éculac basicas.

c) Rotar moléculas ron respecto a los rpijes X, Y v 2.

d) Rotar 1a moléculs en cualquier direccisén.

e) Amplificar o reducir el tamavo de uons mol écuwla.

) Ver dnicamente lo= Atomos o uni comente las
ligaduras.

a} Tener hasta 100 Atomos por mol dcula.

h) Atomos de diferentes tamaros.

i? Tener hasta 20 vistas diferentes de cada mol écula.

J» Facilitar 13 ensefanza del concepto de “espejo", el
cual consiste en mostrar dos mol écisl ps pspecificas,
de tal maners que el usuario ves que es imposible
hacer coincidir las mnl écul as por mas rotaciones que
1le Hhana. Esto es equitvalentre a tratar de hacer
coincidir l1a mano derecha con 18 mano i=quierda,

Para un  mejor aprovechamiento detl l1aboratorio se
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estudid el software auie hay actunsalmente, sin emhbarago la
produccion de software orientadoa 12 Niimice en México esta
por debajo de los requerimientos vy esto oblina a obtenerloe de
procedencia extranjera. Fs por esto gur 1 software quie se
utiliza wn 12 actuwalidad 0o corresponde a las necesidades
propias va sea por el idiomsa o por 1 contenido.

Fuisten &n la actualidad sistemas orientados al anxilio

de Jla docencia en Buimica. por ejemnlao (23] sistema
INTRODIICCTION TO GEMNERAL CHEMISTRY., disefado en FE. u. A. por
Stanley G. emith de 15 liniversidad de Illinois, Ruth Chaboy
de l1a Llniversidad de Stoanford w Elizabeth Kean de 1la
‘Universidad de Wisconsin.
Fste sistema es pardo estndiantes sin previos conocimientos de
Ruimica, fue diserado como wun complemento en N curso
introductorio en QRuimice General. Ademds esta ampliamente
documentado, estp es aque las instricciones para el usuario
estan contenidas en el disco como parte del proagreme. e esta
forma los nsuvarios=s can poca © nla experiencia con
computadoras encuentran Ins proqramas Faciles de untilizar.
F1 sistema consta de i discns flexibles oue contienen
sesiones pricticas sobrer

1. Tabla periddica.

2. Nomencl atura inorgdnica.
x. Bal anceo de ecuaciones.

4. Prso artémico v molecular.
5. Porcentaje de composicidn.
&. dJuegnos educativos.,

7. Gases.

a. Ph.

- Sistema métrico.

10. Soluciones.

El inconveniente de este sicstema es s poca posibilidad
de expansién v el usnario no puyede modificar lace
caracteristicas del mismo. Fn términos agenerales, este es un
buen sistema, pero no resuelve las necesidades qraficas de la
facultad de Guimica.

Fl1 sistema mds usado en Ja actuslidad es MDLFCIULAR
ANIMATOR ( Molanim ). disefado =n E. 1, A. por J. Jeaffry
tHowbert, el cual tiene las =sdiquientes opcionest

a) Brafica estructuras molecuiares en tres dimensiones.

b) Rota las mnléoidas con respecto o 1nos ejes X, Y v 7.

Y Amplifica o reduce el tamaio de 1a molécula.

d) Permite ver todo el modelo, Tnicamente los Atomos o
anicamente la=z ligaduras.

&) Tncluye un conjunto de 7?1 mnl écul as.

£) Tiene un editor y se pueden crear mpolécolas hasta de
&0 Atomos.

Q) l.os Atomos pueden ftener 2 tamarnos.
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h?) La molécula se arafica en un color.

Aunague Molanim cumple alaunos de lJos reaverimientos de
la Facultad de Duimica, esto no es su1ficiente v es por esto
gque sa diseRd nn sistema aréficn auxiliar 8 la docencia pera
ilustrar mecanismos de reaccionec Guimicas vy estructuracs
molecul ares, cuyo nombre es FDMOL { Fditor Molecular 'y en
esta tésis.

Fl1 presente trabhajo consiste en el disero vy realizacidén
de wun sistema que resuelva las necesidades de la Facultad de
Muimice planteadas anteriormente, de epsta manera EMOlL. tiene
las siquientes ceracteristicas:

3) Grafica estructuras molecnlares en tres dimensiones.

b} Rpta 1a MolaAcula con resneckto a2 105 ejee X, ¥V v T,

c! Rota 1a mol écula con respecto a cualquier eje dado
por 1 uswvario.

d) Amplifice o reduce el toamaio de la molécula.

e) Acerce o alejs al usuoerio de 1a Molécula,

£} Permite ver todo el modelano, gnicamente l1o0s Atomos o
nicamente 1as ligaduras.

Q) Incluye un conjunto de 2% moléculas basicas con
posibi) idad de extenderse de acuerdo a la capacidad
del disco.

h) Tiene un editor v se pueden crear mol ércul)las hasta de
100 Stomos vy 200 liqaduras.

it l.os Atomos pueden tener diferentes tamafos, esto es
definido por el usuario.

3§ l.a molécula se qrafica en conlores, ecto s definido
por el usuario.

k) Para coada molécul s se pueden tener almeacenadas en
disco hasta 99 vistas diferentes de 1o molécula.

i) Muestra dos molécnlas a 1a ver, para mostrar el
concepto de “espejob.

m) Tiene una apcidén de axilio para el usuario donde da
1nma degstripcidon de cada wna de lacs opciones
permitidas por FEDMOI..

Como se poede apreciasr ENDMOL. reforzara & la docencia
permi tiendo un mejor aprovechamiento. Las caracteristicas del
sistema, tndas ellas positives, permitirdn un uso amplio va
aue es interactivo, amiqabtre, nortetil v f3ci) de extender.
Ee tendrad software creado en 13 universidad ) cual sera
adecuadn a las necesidades de 1a misma universidad y del
pais, ademéds del ahorro de divisas por 18 compra de sistemas.

EDMOL apoyard también a 1a jnvestigaciaén, dado que £1
usuario podra ver las molécnlas v asi{ estundiar su topoloqia.
Ademé&=s EDMOL tiene 1la= bases araficas para realizar otros
trabajos. es decir, EPDMDI contribuve a la creaci én de otros
s stemas que necesiten araficar moléAculas. ’
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E) capitulo It contiene las hases para el graficado en dos

dimensiones, principia con lag operaciones basicas de
aqraficedo { punto, segmento, circulo ), tranformaciones como
la traslacian, cambico de escala vy rotacidn. e comenta

brevemente el uso de 1o geometrias proyectiva, parsa arguumentar
el uso de coordenadas homogénras en 21 plano. fe muestkran
tambian lacs ventajas de uwtilizar coordenadacs hompgéneas para
realizar transformaciones en base 5 motrices de 333, Por
ltimo se snalizan los= coneeptos de ventana v recorte para

protecci én de reaicones.
F1 capi{tnlo ITI contiene los conceptos basicaoas en el
desarrollo de sistemss araficos [=]] trec di mpPnsiones.

Principias con transformaciones ( rotacién, combio de escalsa y
trasliacien ) v se comenta brevemente la geomefrria provectiva
para arqumentar el uso de coordenadas homogéness en el
espaci o,

Con base an coordenadess hompgdness se describen 1as
transformaciones en tres di mensiones usando notacion
matricial. Para terminar se comentan las provecciones

paralela v perspectiwva.

Fl] capitulo IV contiene 19 descripcidén del disefo de EDMDL.,
principviando con 1 disefo conceptuaal, siguiendn con los
algoritmos importantes v fterminando con una descripci én de
Iacs emotructursas de datocs usadass.
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AT TN N T T

ERAFTOCAS FERN DOS DIIYMENS IONES

2.1 MPERACIDNES DE GRAFICALTON

tlta wunidad minime de graficado es el pimnnto, también
ilamado “pixel™. l.as 1ineas deben ser dibujadas comd una
sucesidn de puntos (Dittels) cercanos. §i se deses dibujar fina
letra, por ejemplo. se usa na matriz de puntos.

En la oactualidad., casi todas 1as pantellas proveen
fLuncionec qile permi ten pintar upa 1inea o seamento. Fste
recurso fa mavor poder »1 usuario, va qiie no se tiene oaue
preoccupar par dibujar un seqmento punto por punto. B8l fuera
necesario dibnjar un seamento punto por onnto, pndrian lisarse
loc= alqoritmoe NnDA v el de Bresenham, los cuales son
descritos en el apéndice A de este trabajo.

Lina forma en que las compntadoras facilitan al usuario
dibujar segmentos v puntos, es permitiendo el uso de
coordenadas cartesianas sobre 13 pantallea. DR ®rRsta manera
105 usuwarios usan parejas ( X, Y Y paro hacer referencia a nn
plrinto snbre la pantalla.

hada nwna pantalla, 1l amaremos ‘Yresolucidén”.al! nimero de
nuntos wvisibhles distintos ane pueden ser mostrados en un
segmento dado. Llna pantslla tipice puede tener una resoliici dn
de 100 npuntoz por pulgada. Hav que tomar en cuenta que la
pantalls tiene un nimero finito de puntos.

En general las pantalla=s tienen tn conjinto baAsico de
operaciones primitivas de graficoacion, que son:

al Inigcializacinan de la pantalla.’
h? Pintado de un puntao.
, ) Pintado de un seamento.

S5in embarqa, fs nrcesario ocontar con otras facilidades mas,
como dibujar trisdnqulos, cuadrados., circulos, etc. FPara
trazar an tridngulo o un cuadrado, simplemente hay gue usar
varias veces l1a operacién primitiva gue pinta seqmentos. Fero
pinter win nirculo no es tan inmediato, annqiie se wtiliza o1
mismo principio. Para pinpnter wn circulo en 15 pantatla,
basta dar s posicidén v  su tamafo. l.a posicioen puede
rspecl ficarse por lac coordenadas ( X0, YC ) del! centro del
circula, y el tamane mediante el radioc R. También es
necesaria 1a reqla para determinaer las coordenadas de los
puntos que habran de iluminarse para e se vea el circnlo.
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Al representar circal os, 1o gue realmente se pinta son
aproximaciones de e]llos, dado que la pantalla tiene 1tn nimero

finito de puntos.

FE1l circulo puede ger dibujado de varias maneras. ina
forma conveniente &= determinar coordenadas siicesiwvas (X, Y)
de puntos distribuidosg nwniformemente a 1o larqo del

perimetro 21 7], de 128 siquiente forma:s

X = XC + R¥CNS{ A 3}
Y = YO + RRSINC A )

Una wvez calcnlados 1os pitntos. se procede 3 unirlos con
segmentos, cbteniéndose 1N noligono ague — si sSe #scoqe un
aAnqul o A Y"pequerno'"~— dara la idea de circnlo al ojo himmano.

Cuando se desea aumentar la velpcidad de graficado de un
circulo se evita el conectar los puntos ( X, Y ) calcu)l ados,
para estn es5 necesario pintar los puntos de tal forma que
para ] ojo humano aparenten no estar separados.
Se nhtiene una buena aproximacidén a un circulo punto por
pounto, cuandn éAstos son advarcentes en le rita marcada por e)
circul o. La distancia entre pintos advacentes ets 1na unidad
en direcciden  tanto horizontal como vertical, por 1o gue la
separacion anqular ( en radi anes ) de dos puntos en el
circulo pnede sSer oprnoximada por el inverso del radio, 1/R.
Comn 10 musestra el siaguiente dibujo:

'y {4 UNIDAD

A !

Fsta aproximacidn trabaja bien para la mavoria de los
[1:1-1-1-9% de tal forma que paré 1IN paso  angular pequefn,
asequrari gue el circulo m tendra howecos 113, Fsto es
deseable porque permite el uso de algiinos sl aoritmos simplecs

para rellenarlo,

Fste circulo aestad centrado en el origen del sistema de
coordenardas. Para un circulo centroado en 13 posicion ( XC
Y ) . ee suma X a todns los valores X v s suama Y o todos
los wvalores Y. Fstas sumas mueven ! trasladan ) el circulo
de) origen de coaordenadas a3 la posicién desesda.

En alqunas mjcrocomputadoras existe 18 instruccién para
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dibujar circulopa, y si1is parametres son el centro del circulo
{ X, YC Y v el radio R, Ponde XC, Y, R, puaden ser
constanters o expresionecs aritméticas.

Aunnue el circulo es de las ciirvas mds usadas, Fambién
es importante la elipse al reslizar qraéfices por computadora.
siendo el circulo an caso particul ar.
lLas ecuaciones para la elipse pneden egcribirse en 1a forma:s

X = XGC + R » COS5 ¢ A Y
Y = YC + Ry & S5IN ( A )

en que Rx y Ry denotan la lonqgitud de 1os semiejes rL21 c>l.
Si R es igual & Ry tendremps un circulo.

lL.Las ciwrves ®lipricas son usadseas en miwchas 3reas de 1la
araficacion, por ejemplo las drbitac de Jos sathdlites, la
visién en tres dimensiones de un cilindro mostrard la batcse de
A1 en forma de elipse, etc.
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2.2 TRANSFORMACIONES EN DOS NDIMESINNES

IIn sistemsa de qgraficedo debe permitir 3] uswvartio 1l1a
aplicaci &4n de transformaciones 2 sus objetos graficos [31 [41
sl ted. Por ejemplo. agrandar la qraftica, de tal manera qne
nueds verie detalles, o reducirla, para e una mavor parte
del objeto a qraficarse ses visible,

l.as transformaciones mas usadas son traslaciones,
camhios de escala vy rotaciones.

rada 1nna de las transformaciones es usada para generar
un nuevo pinto ( X, ¥*" Y a partir de 1as coordenadas de un
puntn 4 X, Y ) en la nradfica oriaginsl.
Si el aobjeto 3 qroficar incluye nwin seamento, es suficiente
con aplicar 1a transformacion & 1oz puntozs finales de 41 v
entonces aqraficar el segmento enftre los dos puntos finales
transformados.

l.as traslaciones son de la forma:

H
Xr =% + Tx

Y*P =Y 4+ Ty
De tal manera gue a cada punto ( X, ¥ ) se calcula un (X*,Y*).
l.Las transformaciones de cambin de escala son:
X* = X % 8xn
¥Y* = Y %X Sy

ASi . 8 cada punto { X. . Y ) se le afecta por los factores de
escala Bx Sy pars obtener ( X', Y©y.

S 8 vy Sy no son iquales, tienen el efecto de distorsionar
la +iqura, alarqandola o achicandola en las direcciones de
lo=s ejes cnordenados. Las reflexiones de un aobjeto respecto
a2 los ejes pneden aer qeneradas usando valores negativos de
Sx v SHvy. ’

Por tltimo las rotaciones con centro en el oriaen v an
Angulo A son de 1a formas

X* =X x0OR{ A Y + Y x BINC A}
Y* ==Y ¥ SINC A )Y + Y % CON{ A )

Becuenci as de transformaciones anteriores pueden ser
combinadas para definir nuevaes transformaciones mediante la
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composici N tsuwal. Fn qeneral. es necesario efectuar
transformaciones mAs compliceadas como seria e]1 rotar con
respecto 8 un puinto arbitrario.

1.3 rotacidn can respecto 2 an pnnto arbitrorio puede ser
efectuads realizando +tres transformaciones simples: una
traslacjon, sequida de nuna rotaci dn v después ofra

traslacidn.

£)] orden en que )as transformaciones soh calculadas no
debe ser modjifjicado, vyva que no conmutan.

Componer wvarias transformaciones tiene varias ventajas,
debido a que podemos representarlas de una  farma mas
compacta. Ademas, es qeneralmente peosible calcular 1as
transformaciones con menos operaciones aritméticas, aque si
aplicaramos cade nna de las fransformaciones 8n secuencia.

Fomo es bien sahidno, las transformaciones lineales del
planc en si mismep pueden ser representadas por matrices de
2 % 21541 [1X%). Ec decir:

TRAMSFORMACTIONES 1. TNEAIL.ES MATRICES DR 2 % 2
EN DNS DIMENSIONFS.

Y en términeps de esta matriz, la transformacion secuencia
de rotaciones con centro en el-origen yv cambios de escals )
es expresada asir

L X, ¥ 1 =1¢€ %X, ¥ 1 1 A
B i

¥

mao

Si wvemos las tranformsaciones por separade, tenemos quUe parat

ROTACION: [ X*, ¥* 1 =0 X, ¥ 1 | £NS{A2 =SINCAY |
’ I BIN(A) COos(A) ¢

CAMRTO DE FSCAl.Ar C X ¥ 1 =60X, Y11 8Sx 0O H
{0 Sy !

Es +f&cil wverificar que estas firmulas son equivalentes a lacs
descritas al jnicio de esta seccién.

Y como la comphsici on de transformaciones li neales
corresponde 3 la mtltiplicacién de matrices r131,
computaci onalmente conviene realizar 12 muiltinlicaciden para
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tener representada la composicion de wvarise rotaciones v
camhios de escala mediante nna matriz [R1. -

Alqunos casos particolares, correspondientes a ciertas
transformaciones importantes., aungue no my itsadas, sone

Reflexidn en el eje Y: [X*, Y"1 = [X. Y1 | -1 0 !

! o 1 !
Reflexidn en el eje X: X", ¥*°1 = %X, Y1 | N | !
r o -1 !

Reflexidn en &1 origen: Y. Y1 = I[X, ¥ | -1 o |
!

Reflexidn en la linea ¥=X: TXR*, ¥*1 = [X, Y1 | O 1 1|
1 1 o}

Reflexidn para Y= —X: [X*, Y"1 =[x, ¥1 ! n -1 {
[ | [s] H

Nétese | sin embaraqo, gue dentro de 1as representaciones
matriciales no hay algquna para la traslaci an. Feto se debe a
aue 13 traslaciadn no es una ftransformacidn 1ineal Yy no es
posible asociarle uyna matriz de 2 * 2.

Para salvar este obstarculo, se ha hecho uso de uns
herramienta matematica: 1as coordenadas cartesiahas
homogéneas. En 1as prdximas secciones damos una presentacion

de ellas.
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2.3 GEMMETRIA PROYECTIVA . .

I.a qeonetria de Fuclides que comiinmente se trabajs esta
estrechamente relacionadsa con lonoitudes. Anaulos y Areas. Es
una qeometria de medida, o geometria métrica F13.
tomo es natiural, en esta geometria, son de interés todas
anuellas tfrransformaciones que respetan las longi tudes,
anqulos., areas v l1los obhjetos mismos. es decir. su forma. A
este tipo de transformaciones se les denominae movimientos
riaqidos. Ejemplos de ellos s0n las +traslacioneps vy las
rotaciones.

Existen sin embaraco. otro tipo de transformaciones., como
la +transformacian de camhio de escals, aue en general
deforma, y asi., por ejemnlo wn circiulo mtede ser fransformado
en una elipse cambiando la escala de 1ina de las coordenadas.
lL.as transformaciones de este tipo estan incluidas en las
transformaciones llamadas provecciones, Qe se resumen en dos
tipos: proyveccidan central Y  proveceidn paralela.

FPor ejemplo, consideremos dos lineas distintas L v L* en el
plarno vy alagimnos puntos A, B, . D, sobre | . .2 proveccién
central! de dichos puntos de | desde 0, provectadns sobre L*,
fdonde O es un punto que no pertenece N a 1. ni a ., son los
puntps A* B, C’, B’, gue se miestran en la siquiente fiaqura:

o I8

R NON

Si en 1iwgar de usar lineas o través de an punto 0O para
efectuar la proveccién de | 3 5.7, se usaran lineas paralelas
con una direccidén dada, distinta de las lineas |. v L, como
se .ve en 18 fiquras

i

A\ B <\ o\

l.a proveccion es 1lamada proveccidédn paralela. En
aeneral . las provecci ones no respetan Anqul os, areas,
1é6nqi tudes ni formas de figuroas.
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Niremos que una propiedad de 1ina figura es provectiva si
es preservada por cual guier proyveccidn.
F1 estudio de las propiededes provectives y sus relaciones
constituye 1o gue se denomina ageaompetria provectiwva.
Cabe hacer notar que en 1a proveccidn central mostrads
anteriormente, un punto V sabre . no tendr& proveccidan sobre

I." cuanrp la recta que pasa por i v V srera parolela a l.", esto
es?

Hay 1un =nlo puinto sobre |, con esta propiedad.

Simil armente, hay un punto W* sobre L*, gue no es proveccion
de ninagdn punto de L., v gue resiul) ta de intersectsar a l* con
l1a paralela a |l. que pasa por [. como se muestra en la figura:s

o -

w?
Nuevamente hay un solo pmuinte sobre (L' con esta praopiedad.

Balvo estos dos puntos, hay uwna correspondencia unoc a

uno entre los puntos de | distintos v los punto de 1%,

Sin embarqno, las excepcionepes se oridinan en o) hecho de que
dos rectas paralelas no se intersectan. Asi que, si
camhiambs éds5to, removeremns dichas excepciones. Si dos

rectas paralelas se intersectan, deherd ser en un nuevo minto
distinto a Jos ys conocidos. Este nuevo pinnto es denominado
punto al infinito. Ne ecte modo, por rada familia de rectas
paralelas en wna direccidén dada, aumentaremos al plano un
punto al infinito correspondiente a tal direcci an. El
conjunto de todos los puntos al infinito constitoaye 10 que se
denomina la recta al infinito o linea a3l infinito.

Fl. nuevo pl)ant, obhtenido de asumentarle al plano oriqinal los
puntos al infinito, e denomina planao extendido. tisnalmente
tambiAn se denomina plano finito v puntos finitos al pliano
oriqinal vy sus puntos, respectivamente.

l.a ganancia que se obtiene de esta construccidn es gue
se suprimen muchas excepciones existentes en 1a nqeometria
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tradicional, Y mas avin, los resul tados de éstse pueden verse

comn casos particulares de aquélla.
Para wutilizar 1o puntos al infinitn v aprovechar las
ventajae que ellos ofrecen., conviene introducir on sistema de
coordenadas para ellos, las llamadas coordenadsas homngéneas.
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2.4 CODRDENADAS HOMOBENEAS

l.eas coordenadas gie se nwtrilizan para los puntos en ]
plano extendido, se denominan coordenadas homooéneas (4] (£E81
v se definen en terminos de las coordenadas cartesi anas en
R,
Primero definiremos las coordenadas homogéneas para puntos
finitos.

.85 coordenadas homogéneas ( X1, X2, X3 Y de awn pinto
finito de coordenadas cartesianas ( X, Y ) son cual esani era
nameros X1, »2, BE, tales que X=X1/¥X3% y YeX2/X3. Asi, por
ejenplo, dado el punto P = (X, Y. tanto ( X, Ya } ) como
(2%, 2Y . 2y vy (3%, —3Y, -3) son coordenadas homogéneas del
punto P.

Fn aqeneral, dado cualqguier numero r distintno de cero,
(rX.ry.r) son coordenadas homogéneats de P. ilin punte finito
tiene entonces un conjunto infinito de coordenadas
homogéneas. Nétese que la tercera cnordenada debe ser
distinta de cero.

Inversamente, cualesnuiera tres nimeros Xt, X2, X3, donde X3
<> 0D, son coordenadsa=z homooéneas de un punto definido. del
puntao ( X, ¥ )Y donde X = X1/¥3 v ¥ = X2/%%, Asi (X, -2, 4)
rs la representacidén en coordenadacs homogéneas del punto
(x4, —1/2 ).

Se tiene, por tanto, aqne los pintos  finitos tienen
asociadds como coordenadas homooéneas todas las ternas (X1,
X2, XX) para las cuales XX <> 0. 80l restan las ternas de
1la Fforma { X1, X2. 0 Y. Estas +ernas se asiqgnan comb
coordenadss homogéneas de los puntos al infinito

Se define un punto al infinito por cada conjunto de
rectas paralelas con ha direcceién dada, esto es , con una
pendi ente especifica. Las coordenadac homouéneas para tal

punto al {nfinito deben, por tanto, depender s4lo de dicha
nendiente. Asi, cusalauier terna ( Xt X2, O ) para l1la cual
X2/%1 = LAMDA, es wuna coordenada  homogénea del puanto al

infinite en 1a direccidn de pendiente 1.AMDA.

flsualmente se escogen representaciones sencillas, por
pjemplo para un punto finito { Xa Y ) se toman las
coordenadas homogéneas ( X, Y, 1 ) v para ] punto al
infinito en 1la direcciéon de pendiente [.AMDA se toma (1,
t.aMnDA, O
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2.5 TRANSFORMACIONES EN DOS DIMENSIONES CON COORDENADAS
HOMOGENEAS

En la seccién 2.2 se vio la importancie practice de
expresar las transformaciones en el plano mediante producto
de matrices, de manera que ' punto ( X, Y ) se tronsforma en
e] punto ¢ X', ¥* )} asi:

{ X*'e ¥" ¥ = ( X, ¥ I A
I B

o

donde 1la motriz de 2 % 2 esprcifica completamente 1la
transformaci dn. Bim embarqo, no hay representacion matricial
de este tipo para las tras)] aciones. Veamos Qque sucede, s5i en
lJugar de trabajar con copordenadas tartesianas normales,
usamos coordenadas homogéneas [X] £43 [£31 [RD.

Fn este caso, tendremos e el punto « X, Ye 1 } se
transforma en el punto (¢ X*, Y~*, 1 ) v la matriz asociada »
la transformaci én debe ser »ne matriz de I ¥ 7%, rstn es, se
debe tener:

3D
My
-~ID

que se tradace en:
X* = AXX + BXY + C

Y?* DxY + E¥XY + F

1 = GeY + HEY + 1

De esta manera tenemos que 1as rotaciones, cambios de escala
¥ traslaciones se representan en las formas =iquientest

-

ROTACIDON: L X*, ¥°, 1 1 =1 X, ¥, 1 1 | COS(A) -=SINA) o 1
I BIN{AY e0s{A) [ I
H o 0 11
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2.6 VENTANAS Y RECORTE

Para ina aplicaciodn dada, por ejemplo en la
arquitectura, el usuario desea tener todo el plano del
edificio 8 construir {( objeto }, sin embargo, podria ser de
s11 interés e) ver snlamente un piso del edificio. Es decir
que en la aplicacidén qrifica serd necesario ver partes de ]la
qrafices, de tal maners que se puedan apreciar mejor 1bs
detalles. Estao da el efecto de ver el objeto a qraficar a
través de uuna ventana, maA= aun, es deseable aqgrandar esacs
porciones para obtener las ventajas de nwtilizar toda el adrea
disponible de la pantalla.

A la reagion seleccionada para ver una porcién del objeto
a qgraficar se le 1lama "“ventena" (31 [47 [53 [8)].
Aunado a3l concepto de ventana, estd el de pluerto de visidn,
que es el rectangulo en la pantallse donde dessamns dibujar el
contenido de la ventana.

Por ejemplo, si tenemos el dibujo:

ot

y deseamos wver sol amente el sol, definimos la ventana de tal
manera que deje ver solamente a Aste. Yo que sSe tiene el
- area a qraficar, hay nue definir en que rengién de la pantalla
5o despleqgara.

Resumiendo, diremos aqgue la ventana define “qgué" es 1o
que queremns ver, vy 8l puerto de wvisidn especifica “dénde"
sers# desplegado. .

Estos dos concentes son de gran ayvuda yva que e)] usuario podra
examinar parte por parte un objeto. Esto se harad definiendo
una vantana de tamano f§ o y variando st posicion,

Dada una wventana vy un puerto de visién,. definidos de la
siquiente forma:



GRAFTECAS EN DS DIMENSTIONES 19

VENTAMNA PANTALLA

Wyt

Vvb

Wyh

i
Ch oo vemeom o
Ch e}

x1

Ed — e meme }

x]

Neseamos encontrar lsas transformaciones gue nos Jlevan de 1la
ventana a la pantalla. Esto se hara de la siquiente forma.
tenemos £1 segmento determinado por Wxl y lWxr, vy doeseamos
mapearlo al seqmento determinado por Vx1 Y VXr.

Esta transformacién podemos verla aqraficamente como l1a recta
que pasa por los puntos  WMxl, VUxl) v ( Wxr, VUxr .

vrr

Vx1

S S Y R

£+

Wl N

lLa ecuacién que tranforma Xw ( X de ventana ) en Xs en la

pantalla es:

{ Ve — WUxl
Xs = g ( Xw — Wkl ) + Ux]

{ Wur —  Wxl )

De iqual manera, calculames ¥Ys 5 partir de Yw vy tenemost
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( Wyt -, Vyb }
Y = ———— %k  Yw -~ Wyb ) + Uwyb
{ Wyt -~ Wybk )

Con las rfos ecuaciones anterijiores, se transforma un
pminto ( Xw, Yw ) del objeto a ¢ Xs. ¥s )} en coordenadas de la
pantalla.

.a transformacién de la ventana es usadsa para cada seqmento,
aplicadndola 2 1os dos puntos gque 1o determinan,. sin embargo.
al pinter en e} puerte de wvisién podria silceder duie el
seqmento no quede totalmente incluide en el area definida por
el puprto de wvisian,

i.a forma de resclver e] prohlema es con el concepto de
‘“recorte de seqgmentos. el cual consiste en qgque para cada
segmento a dibijarse, se hara an andlisis para ver qué parte
del seqmento cae dentro del puerto de visjidén. Este andlisis
permitird "cortoarle" al seqamento la parte gne no quede dentro
del puerto de wvision.

Fn el apéndice B se describe el alqoritmo escrito por Dan
Cohen & Ivan Suterland A1,

Para conclunir. mencionaremoas gue slqunas compniitadoras en
18 actualidad realizan el recorte, de tal modo que el usnario
no tiene que eccribir estos procedimientos.
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AR T TIae O TITX

CRAarFICAS =iy
3.1 TRANSFORMACTINES.

Las transformaciones

TRES

s50n
ageneraci on de imagenes en escenas
usadas pars expresar posiciones de objetos en relacidn a

DIMEMNMS ITONES

la
Fstas

parte impartante en

de fres dimensiones.

son
otros.

Algunsas transformaciones son expresadas por matrices v
ia composicidAn es coalculadse mediantes ls miltiplicacidn de
matrirces, para obtener tna solsa matriz (31 £41 51 r8l.

. De esta moanera, la aplicacidn sucesivae de variae
transformaciones se purde 1levar a caba medi snte
multiplicacisdn por vna sola matriz L[13X7. Supongamns Qite dos
transformaciones Ti1 v T2, gon aplicadses sacesi vamente. F1
mismo efecto phede obtenerse i splicamos 1ina makriz T3 la
cual es el producko de 1as mahrices TI vy T2, l.a
concatenaci én de transformaci ones puede verse aci @

Fl1 punto ( X, Y, Z ) es transformado a3 ( X", ¥', Z* ) por la
transformacidn T1.
C X", ¥*, 7* 1 I %, Y« 7 1 T1
El punto ¢ X", Y, 7" ) p=s qgenerado por T2 3
L X", YY" 7" 1 = [ X*, ¥*, 2 1 T2
De donde obtenempns:
E X", Yo, 2% 2 = ( F X, ¥, 721 71 ¥ T2
= . Xoe ¥Yao 201 ¢ Tt T2 )

Se debe tener cuidado en preservar el orden de
aplicacian cusando las matrices se multipliguen, va que TIxT2
no es necesariamnhete  igual a T22T1. Recnérdese aque el
nroducto de matrices no ez cornmutative £81 [1X1.

Como en &1 caso de dos dimensiones, existen cuatro
transformaciones bAsicas @ rotaci én, cambio de escala.

reflexion v traslacidn,

I.a transformacidén de

rotaci én es maés compleija que en dos
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dimensiones. Inicialmente, consideraremos los casos simples,
2n donde e eje de rotacidn coincide con nno de loz ejes
coordenados.

l.e rotaciéon sobre ] ejr 7 con 1IN Anaulo & se puede ver
facilmente en e) siguiente dibujo:

X

En este dibujo, el eje ?, que es el de rotacidn, es
perpendiculaer a esta pagina. DR esta forma hemos reducido &1
probhlema a une raotrtacidn en dos dimensiones, asi que el
sistema queda como:

X* = X¥cos( @ } + Yisen( © )

¥Y*' = ~X%sen{ & ¥ + YEcos{ © )

zr = I
Ne esta manera, en notacidén matricial la rotacidén con

respecto al eje Z en direccidéon de las maenecillas del reloj
(-]

[ X*°4 ¥4y 2" 1 = L X, ¥, 2 1 | cos(e) -sen{®) O |
1 sinto) cos{0) 0 i
I O (2] 1 H

De una manera asimilar, encontramo= 1la ecuaciones para
realizar i1tna rotaci én sabre w1 eje X, con un Anqulo P,

¥Y* = YXcos(PY + Zksen(P)

z’

-¥Yisen(P? + Ixcos{P)
Xr = x

Y en notacidn matricial:
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£ ¥, ¥, 72 3 =L X, Ya T 7 | } .0 (o] }
I 0 cos(P) -sen (P? !
1 0O sen(P} cos{P) I

Anadlogamente, daremos las ecuaciones v la matriz de
rotacion para el eje Y, con un anaoitle Q.

z* Zicos () + Xisen ()
X* = =ZI¥%sen () + X¥Xcos ()
Y*r = ¥

Y en notacién moatricial:

[ X?, ¥*, 2 1 =0 X, ¥ 2 1 1| cos (1) 0O seni }
H 0 1 0 t
H

—sen (M 0O cost) )

Finalmente, l1a rotacisn en el espacio con respecto a los
ejes X. Y, 7 ( en ese orden Y} v 1 origen como pivote, se
obtiene por 1tna composicidn de 1ag tres rotaciones
anteriores, Dicha composicidén se obtiene multiplicando las
tres matrices de rotoacidon [137.

Tomando la convencidén de rotar primero con respecto al
eie X, después con respecto  al eje Y. v por altimo con
respecto al eje 72, ohtenemos que la matriz de transformacién
saerit

R Ry Rz = | 1 0 (o] 1 H cos (P} 0 sen(P? i
T N coste) —=pni(e) | ® |} fa] 1 1 '
! .0 sen(e) cos () I ! —sen(P) 0 tos{P) t

i cos() —sen(l) [»] 1

x I sen () cos{Mm O H

. | O (o] 1 H

1 cosPcos2 —cosPFsend senP 1

= | cosfuenftsanficenPcogl —senfsenPocosP+cosH9cosh —sendcosP

| -cosfsenPcos@+senfsenll cososenPsent+senfcoshl coslcosP |
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N
nod
rmw
= T0

Donde A, B, C, D, E, F. B. H, 1 son los respectivos términos
de 13 matriz de arriba.

La transformacién de cambhio de escala afecka 3 cada
coordenada por separado, tal como opourre en dos dimensiones,
Yy a5t

X* = X % Sx
¥Y* =Y % Sy

I* = 7T % 8z
Y en notacién matriciale

L X" ¥Y*°y 7" 37 = X, ¥, Z 1 !

La traslacison determinadae por ( T, Ty, Tz ) es tal que
cualguier punto ( X%, ¥, 7 ) sarad transformado en (X 4+ Tx,
Y + Ty, T + Tz ).

Al iaval ague en el casn de dos dimensiones no podemps dar
una representacion matricial para la traslacion en e espacio
usando matrices de X % . Por w=ssto razdén usaremos
andlogamente coordenadacs homogéneas para ) espacio.
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.2 GEDMETRIA PROYECTIVA EN EL ESPACIO

Ne 18s transformaciones analizadas hasta agui, alqunas
de ellas mieven un objieto de un lupar 2 otro sin alterar en
forma alguna al objeto en si. esto es, s4ln efectdvan an
cambio de Jla posicion del objeto en el espacio. A estacs
tranaformaciones se les llama movimientos rigidos y ejemplos
de ellas son las traslaciones vy las rotaciones. Sin embarago,
hay oftras transformaciones qgue deforman 2l objeto v son
11 amadasg nroveccl ones. El estudio de este tipo de
transformaciones vy sns propiedades [111 es 1o ane da lugar a
la aqeometris provectiva en el espacio. No obstante, algunos
de Inos teoremas contienen excepciones dentro de suUs
enunciados v para disolverlas se hace necesarip “"ampliar" o
extender el espacio.

Fn &l capitulo 71 se introdujo el concepto de plano
extendido. €] cual comprends a todos Jos puntos del plano
euclidisano, 1l1amadons puntos finitos, mads unos nuevos pantos
denomi nadoes nuntos al infinito qQue satisfacen ciertacs
npropiedades. De esta misma manera, la extension del espacio
puclidiano o espario finito, se efectida por medio de la
ad juncién de puntos al infinito, con 1as sinuientes
propiedades [1113:

al) Hay wun snlo punto  al infinito correspondientre a cada
direccion en el espacio finito, esto es, al conjunto de todase
las Jlineas en el espacio con wpa misma direccidan le
corresponde un  selo punto al infinito.

b Dada uwna direccion especifico, todos 1noes puntos al
infinito en las direccioneg perpendiculares a ella forman una
linea al infinito. Feto es, dada una direccioén, al conjunte
de todos los planos perpendiculares a ella 1le corresponde una
linera 21 infinito.

c) Todns Tos puntos al infFinito constituyen un plann, el
ntano a1l infinjito.

Nétese gque estes propiedades son unad aenerazlizacidén de las
propiedades de 1o puntos &1 infinito que se dieron en la
extensi on del plano. -

Finalmente, - a2l iqual aw-en el plano. ne se pueden:
utilizer coordenadas cartesianas pare expresar a todos los
puntos del plano extendido, pies todas las ternas ( 3%, Y. 7
se utilizan como coordenadas para representar a3 J1os puntos
finitos. Se hace necesario, por consiquiente, utilizar otro
tipo de coordenadas, las coordenadas homooéneas para el
espaci o.
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L]
X. 3 COORDENADAR HIMDBENEAS EN FL ERPACIO
l.as coordenads homogéness de un punto del espacio

cartesiano ectAn definidas en términoe de las coordenadas
cartesianas del mismn. Si ¢ X, © Y, 7 Y son lsas coordenadss
cartesianas de un punto finito P, Jas coordenadas homogéAneacs
{ X1, X2, X3, X4 ' de P, se definen por las relacionest

X1 7 X4 = Y

RZ 7 R4 = Y

X% /7 %4 = 7

X4 €> 0O

Las coordenardas homogéneas de los puntos al infinito
son de 1 forma ( X1, X2, %%, O },

=] l. e= cualquier Jinea en 1la direccidn cuyas
componentes son 1, Mme hy, v ( X0, YO, Z0 Y es un punto fijo
snbre L. un puntno Ffinito arbitrorio P sobre L tiene

coordenadas cartesianas 4 X0 + 1+, YO + mt, 70 + nt Y vy
conrdenadas homonéneas ¢ X0 + 1%, YO + mt, 20 + nt, 1} o
hien ( X0/t + 1, YO/t + m, 70/¢ + n, 1/t Y. Cuando P se aleja
indefinidamente sobre I., el pardmetro ¢t tiende a infinito vy
entonces las coordenadas homoqgéneas tienen como limite a (1,
Ma N, N ) asi aque, en general., 81 punto al infinito que le
corresponde a8 la direccidén oon componentes X1, X2, X3 es
anquel que tiene coordenadas homogéneas ( X1, X2, X%, 0 ).

Por simplificacién, wwsualmente se wutiliza para los
puntos finitos 1la representacion homogénea ¢ X, Y, Z4 1 ).
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I.4 TRANSFDORMACIONES EN TRES DIMENSIONES CON COORDENADAS
HOMOGENEAS

=n 18 seccian .1 se vio que muschas transformaciones se
nureden expresar nnr medio de matricecs X1 C4] £51 £8), la
matriz de transformacidn, Y aue la concatenaci én -]
compnstici on de wvarias +transformaci onec se Yraduce en el
producto de sus respectivas matrices de transformaci dn. aAsi .
dado wn pinto ( X, Y. Z ) en el espacio vy una transformacién
lineal aue mapea ( X, Y. 7 ) en ( X*, ¥*r, 7' ), ésta se puede
expresar como!

C X", ¥°, 2" Y = ( ¥, ¥, 2 |

o2
nma
-~ T3

donde la matriz X & X ez su matriz de transformacién.
Recardemos tambien que ésto se podia hacer para las
transformaciones lineales pero no para 1o traslacion.

Con e] uso de coordenadas homoqéneas este problema se
resielve, pues en esta forma los - puntos tienen
representaci ones ( X h T 1 } v 1as matrices de
transformaci én son matrices de 4 x 4. Asi . si el punto ¢ X.
Y. 2, 1 } se transforma en el punto ( X', y*r, Zv, 11, esto
sa gxpresa por medio de:

X", ¥*, 27, 1 ) = (X, ¥, Z. 1) VA E T Mo
H B F J N 1
P o &8 K 0O i
t D H L P

aue se traducen:

X" = AX + RY + C7 + D

Y* = EX %+ FY + 37 + H

Z*' = IX + IY + KT + I,

1 = MY o+ NY + DZ + P

Haciendo un andlisis semejante al de la seccién 3.1,

ohtenemps que las representacionees de las rotaciones. cambios
de escala y traslacionPs eonh comn siques
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TRASILACTDN: .

C X' ¥4 27,1 ) = { X. ¥y Z. 1 H 1 [ s ] (] t
! 0 1 o O !
H o O 1 [ !
1 T Ty Tz 1 I
CAMBINS NDE ESCALA:
(X", ¥*"y Z". 1}y = (L ¥, ¥, 7, 1 }» 1 Sx OO O O H
1} O Sy 0 0 H
[ B I # ] Sz O 1
I o 0O 0 1 I
ROTACION EM EL FJ3E 7:
( X7, YY", 274 1 ) = { X, ¥y 7T, 1 cosd —-send

n
o
3
£
N
0
0w
Q{
Q=20
Q00

ROTACTION EN EL EJE X:

{ X' ¥y 27, 1 3 = ( Xa ¥, ZT. t ¥ 1 1 (¢] [a) o i
| © cosP -—-senP o !
{ & spnpP cosP O H
LI ¢ T o o] 1 ]

RNTACION EN El. EJE Y1

( X%4 ¥°s 27, 1 } = ( X4 Yo Z4 1 osk@ 0 seni

-
o]
=090

i ©

! O

I=-senll? © cosi
[y o o0

ROTACION Rxvz:?

[
F
X
Q

X%« Y2, Z°, 1 Y = ( %Xy Ye Zu 1)

(s R R i}
oImuw
0090

donde A, B. C. D. F« Fu Gy He I son las componentes de la
matriz X 3 3% dada en la seccién I.1.

I.& rotacifn v 21 cambio de escala se pueden combinar
multiplicando sus matrices ohteniéndose asi tna
- transformaci én con representaci on matricial:
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C X%y ¥?, 2%, 1 ) = ¢ X ¥, 72,1 ) } ASx RSy CS:z [ I+

{ DRx EBy FSz O |

! GBSk HSY 1Sz O |

{ O [ 9] (] 1
De manera similar., se pueden combinar 1as
transftormaci ones de rotacion, escala v traslacion,

obhtenl éendose una nueva trensformaci dan con representacidon
matricial:s

ASx BEy LSz
DSx ESy FS=z
B86x HSY IS5z
Tr Ty Yz

X, ¥, 27,2 1 Yy = 0 Xy Yo 7+ 1}

=239

l.os anteriores transformaciones rotan con respecto a
1os ejes conrdenados, pero en qeneral, cualqnier linea en el
espacio sirve comoc e&je de rotacion. Este problema de
rotacidn consiste en derivar una matriz de transformacién
para una rotacién en un Sngulao O, alrededor de una linea
arbjtraria. La matriz de rotacidn correspondiente sera
construida en base a 1lacs matrices bAsicacs descritas
anteriormente. .

Fl problems se resolverd de l1a siguiente maneara: primero

se efectnard una traslacion para mover el origen a un  punto
sobre la linea, se hardn rotaciones sobre Jas ejes X v Y para
alinear el eje Z con la linea. De esta manera. el rotar con
respecto a la linea es simplemente rotar con respecto al eje
7.
Finalmente se aplicaradn las transformaciones inversas de las
rotaciones spbre Y v X, y para 1a traslacidn, dado que hay
que restaurar 1a linea v las coordenadas a su  orientaciaon
oriaginal.

Una repreasentaci on conveniente para una lines es
medi ante un punto sobre 1a linea v 1a direcciéon de ella. Esta
repraesentacion da ventajas ai método va nque ¢l punto provee
informacidn para la traslaciaon. v la direccidon nos avudara en
los Aanaulos de rotaciéen pars alinear el eie 2 con la linea.
Es posible encontrar esta forma, a partir de lag ecuaciones
paramétricas de una linea:

X = A + X1
- Y = BRu + Y]

7 = C¥ + 71
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UUn punto sobre Ja linea s ( X1, Y1, 71 ) v 1la direccidn es
eprspeci ficads por el vectnr { A, H, C ) <> ¢ 0, O, O ).

Pars determinar 1 matriz de trasliacidén en el coaso de
rotacién en general, ~] patn inicial es mover el origen al
eje de rotacion, de este forma tenemns:

L 1 0 0 o] H
T = t D 1 [a) ] t
1 o Q 1 ¢ H
§ T Ty Tz i t

Nespués de la traslacidn, el punto {( X1, Y1, 7t ) sobre la
linea os movido al oriqen v serd necesaria la tranaformact én
inversa de esta traslacion para restaurarlo. Fato sera
despuers de la rotacion.

La matriz de traslacidéon inversa es:

1 1 0 (o] [n] |
T* = | [ 1 o] 0 !
! o o] 1 O i
I =T =Ty =Tz 1 H

Fl siquiente paso es rotar con respecto al eje X, esta
rotacion se hoara hasta que el eije neneral de rotacifn esté en
el plano XZ. Para determinar el angnlo de rotacién,
colocaremos el vector de direccion en el nueve oriqen vy
cansideraremne su proveccién en ] plano YZI. FEl seqmento de
linea entre { O, 0, 0 ) v ( A, B, C ) estarad en lo direccién
del aje general de rotaciéan v dado gue yva habiamps hecho
traslacian, tenemos aue el seamento estd a 1o larao del eje
ageneral de rotacion. =1 segmento se proyectas al plano YZ vy
tenemos que la proyeccion es el seqgmento de [ O, 0. 0 ) a ¢
0, R, 2 ). Vea el siguiente dibujo: '

/ﬂ‘x

Eo |- > 02
‘ / x

e e e >

Rotaremos con respecto a) eje X hasta que el eje ( A, R, C )
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esté en el plano X7. 1o cnal eec ecuivalente 3 gue el seagmento
provectado coincida con el eje 2.* Asi 1a rotaciéen serd de
acuerdo a2l Adnaqulo I, mostrado en el siguiente dibujoz

Y

(¢,8,°).

‘I.a 1ongifud del seqgmento proyvectado es:

1/2
V = ( BXR + CxT ) «

AdemaAst
sen (I » = B /7 V
cos (1) = 6 /7 V.

de tal forma gue la rotacjdon con respecto al eje X es:

LI | O 0 a | 11 0 o [
Rx = 1 0 cos{I) sen(T) o = | O /v B/V O
! O —sen(I) cos{I} (o B i 0 —R/V c/v O |
P o O O 11 {0 O 00 1 1

l.a transformacién inversa e= una rotacion de iqual magnitud vy
en direccj dn opuesta. Recordando gue l1a funci én coseno es par
vy la ipnciun senn &5 impar, tenemos qguet

cog{ -1 ?} =+ cosi{ 1T v

sen{ -1 ) = -—sen(-1)

Podemos tener la matriz de 1a transformacién inversa
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[ o o o1
R°x = | 6 Cs/V =B/V 0|
1o B/ /Y 0O
1o 0 o - 11

Ya oague o] eje de rotacidén esta en e?! plann XZ. vy que
conocemos 13 longitud del segmento, que est

172
L. = ({ ATA + BXRB + Ca2 )

FPodemos ver el Anqulo de rotacidén J, con respecto al eje Y.
para que coincidan el eje 7 v el eje oeneral de rotacién.
{

Y i

NDe 1a definicidn de seno v coseno tenemoss
sent J ) = A /7 L

cos{ J ) = U 7 |

Y 1a mateiz de de rotacion del eje Y con un Angilo 3 es:

! cos{J) O sen (1) a | VL O asl. O |
Ry = | O 1 0 0O}l =10 1 o o}
| —sen{J) o] cos{Jd) o ! I-A/I. © v/l O
i O o o 11 I O o] 0 1}

‘La inversa psra esta transformacidon-es: -
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vl n =A/l. o

PR’y = 1 O 1 0 01

* t Azt D vz, o |
! 0 0 0 B

Finalmente estamos en posicidn de rotar con respecto 3l
eje qenersl, en un Angulo 6. Y dado aue el eje qeneral
coincide con 81 eje 7, serd suficiente rotvar con respecto al
‘eaje 7 v tenemos:

I cos(®) —spn {A) O (2 2
Rz = | sen(6) cos (0) 0 [2 2
1 O O 1 [ 2
1 O 1] o] 1!

Por lo tanto, nara tener la frtransformacidn de rotacioen
en cualaiier eje, en N anonlo &, se encontrara la
transformacidn prodiicto:

R8 &= T Rx Ry Rz R*v R?: T

v RA serda 1a matriz que rotarad en 8] eje dado v en o1 Anqulo
deseado.
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.5 PROYECCIONES .

Se ha comentado sohre la transformaciéen de objetos en
trees dimensiones, pRro yva aque ntestra superficie de wvisidén
(pantalla, araficador., efc.) es de dos dimensiones solamente,
debemos tener posibilidad de provectsar nuestro objeto
tridimensional a un dispositivo de dos dimensiones [31 [S1
rel L12]. Fl dispositivo que usaremos seréd 1a pontalla, La

forma mas sencilles es descartar 15 coordenada 7. Fste es n
cCasn espech al del métrodo de "nroveccion paralela. Una
proveccién paralela es formada trazando lineas paralelas
desde cada vértice en el objieto hasta el plano de
intersecaci 6n correspondiente 3 1a pantalla. Fl pitnto de
interseccidén es la proveccidn del vértice. NDespisés se
conectan en 1o pantalla los vértices provectados, medi ante
spamentos que correspondan a conerxiones en el obieto

original.

El cas0 especial de descartar la coordenada 7, es cuando
ta pantalla o superficie de visién, es paralela al plano XY,
¥ las lineas de proveccién son paralelas al eje 7. Asi 4 1 as
conrdenadas ¥ v ¥ permanecen constoantes v la coordenada 7 es
la que cambia. '

t.a formae maAs sencilla e=s cuande e}l centro del objeto es
identificado con el centro de 1a pantalls v el eje 7 es
perpendicular a Ja pantalla. Ademas l1os ejes X v Y del
obieto tienen el mismo sentido que lo=s eijes Y v Y de la
pantalla, por lo tanto, la imagen provectada es formada de
l1a= coordenadas X v Y del obietn v 13 coordenada Z es
descartada. :

Ver el siquiente dibujo:
“// - F
x

Por éjampln. la proveccidén paralela del cubo ( +-=1, +—-1, +-1)
anarecerd en la pantalla como el cuadrado { +-1, +—1 ).

La proyeccién paralela s una técnica ntil para mostrar
fiqurags tridimensionales, sin embardo no toma en cuenta la
perspectiva, Fn ) mindo real las lincas paralelas gue se
alejan dan 1a impresién de irse juntando.

i.a senqunda forma de proyectar objetos tridimensionales a
doz dimensiones ®es la ‘"proveccion perspectiva®“. Como va
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sabemos, el njo no puede ver toda el espacio. vy st wvisidn
Ppstad limitada 2 un cono de rayos que l1l1eqan a2 la retine.
Para formar la visién perspectiva del espacio. se coloca un
*plano perspectivo" perpendicular 2l eje del “cono de visidan®
v simplemente provectamos cada punto del! objieto al plano,
comp se muestra en el sjiguiente dibujn:

Y P

x
Fste plano perpendicular al eje del cono de visidn se hace
corresponder con ! plano del digposi i vo de aqraficacidn
{ pantalla, araficadora. etc. Y. de ta] manera que laec

coordenadas del punto provectado en la pantalla P'=( Xs, ¥Ys )
pueden ser calculadas facilmente a partir de las coordenadacs
del punta P=( Xe, Ye, Ze Y del sistema de coordenadas del
usuario { ver posicidén del ojo en o1 dibujo anterior ).

Considere el plano YeZe, que se miestra a continunaci én:

D

lLos tridnqulos OR’P? v DOF son semejantes, de donde obtenemos
la relacion:

Ye / D = Ye / Ze
Ne una manera similar, en el plano XeZe, obtenemos:
¥ /D = Xe / Ze

Ya que se tienen los numeros Xs v Ys, se afectaridn por el
tama®o de la pantalla. De tal manera tememos:

s = D ¥ Xe ) /(6B & Ze )

Y¥e = (DX VYe) / (S % 2e }

*
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¥ en'notacidén matricial: -

{ Xs, ¥Ys ' = ( ¥e. Ye ) ! D / SxZe o !

l.as ecoordenadas Xs v ¥Ys correspondientes a la pantalla,
poadran ser convertidas a coordenadas de pantalla
correspondientes a una reqi dén dada { puerto de wvisioén ).
l.ag coordenadas norrespondi entes o1 puerto de visidn sons
Xs = ( (DX Xe ! /s (S ¥ 7Ze } ) % YVsy + Vo
Ys = ( ‘D% ¥Ye ) / {85 % 7 ) ) R Usy + Vey

donde €] centro del puerto de visiéan es el punto ( VYeuw, Vew )
v tiene 2¥Vasx unidades de sncho v 2%kVsy unidades de alto.

l.a perspectiva es una transformsci dn fundamental mente
diferente 8 1la rotacidn. traslacidén vy escala. dado qgue divide
por el valor de la coordenada Ze. Mientras aque las otras
involucran solamente multiplicaciones v sumas.

l.a qeneracion de unpa imagen verdaderamente perspectiva

requiere dividir cada punto epntre E=1F nprofundidad.
Afortunadamente, 1a imaqgen perspectiva de una linea puerde ser
aenerada  facilmente, transformandn solamente sus puntos
extremos, vy dibujando Jle2 1lines entre los dos puntos

obteni dos.
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CAaFP T TLILL0) s

DISEFRDO DFE EDMOoOLL

4.1 DISERD CONCEPTUAL

EDMOI. trabaje con un conjinto de (representaciones ded
objetos tridimensionales: el conjunto de Jas mbléculas.
Dichas molécul as estan constituidas por Atomos v ligaduras.

Podemos considerar las transformaciones que realiza
FDOMl. como funciones de molécunlas en ellas mismas, 0 sea:

Y ROTACIOMES,
¢—-° TAMRINS DE FSCAl A,
TRASL.ACTONES.

PROYRLCCIONFES.
>
REPRFSENTARION EN 3-N REPRESENTACION FN 2-D
DE LAS MDLECUILAS DE LAS MNDLECLI_AS

restringi éndonos ( por 13 aplicacidn ! principalmente 2 las
rotaciocnes. cambios de escala, traslaciones, Proyvecci ones y
composici ones de ellas, .2 proveccidn en perspective pasa de
una representacion en tres dimensiones @ uwna representacion
e&n das dimensiones, para poder desplegar en pantalla la
molécula. -~

Fn el caso de EDMDI.. las representaciones son en base a
listas de vecinos { nparejaz de &tomps que conects ),
permjitiendo posteriores modificaciones de representacidn,
como por sjemplo, a matriz de sdvacencia [£153 [is].

lL.ags transformacianes permiten 3l usuario ( con synda de
la computadorsa ) estudiar estructuras molecolares dando una
mejor visidén de su topolonia, va que Jas podri “oheervar"™
desde distintos ladoes y distancias.
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Este trabajo pretende poner 1acs bases para el
desarrollo de sistemas agraficos (“ hechos en México )Y de aywda
en fluimica, Fisica, Astreonomia v otras ciencias.

Teniendo como punto de partida a EDMOLL, se puede pensar
en complementario con aluoritmos-de simulaci dn, andlisie de
comportamiento molecular, animacidén., etc.
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4.2 DESCRYIPCION DE EDMOI -
EPMOL es un éistama eccritn en Pascal C
comnutadoras personal e v poeibil idadec

necesario espacio en disco para. el
mnl éculas, tal como se muecstra en la siguiente fiquroa:

Definiciones

La comunicacidén del

mends, que
permitidas,

FDMBL tiene

continuaci an

S

161 L1711 para
araficas. Ec
almacenamiento de Jas

7

NTVEL.

DFE. AMBIENTE DEL

lisUARIG

usuario con EDMDI. es por
permi ten un mejor manejo de 1la=
una estructura en capas., cono se

H
| + - + 1
| I+ +~ {1
i b+ -+ 1
{ [ I I 2 + 1ttt
H I T S | NIVFL. RASICO | I T A |
t Pttt o+ - -—+ 1 1 1}
H I $ 1 NIVEL DE PROTECCTION I I B |
1 | I + 1}
i ot NIVEL., DE TRANSFORMACIOGN I
b i+ -—+ 11
H H NIVEL FUNETIONAL |
i + + 1
| 1

mrrdio de
opciones

muestrra a
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Fl ni vel bésico esta cnnatlﬁuidn por procedimientos
graficos primitivos como la idinicializacion, pintado de un
punta, de una linea, de un circulo. etc.

El niwvel de protecci dn ecta concstituido por
procedimientos que impiden que zonas ajenas a la de ftrabaljo
sean invadidas por 1as fiquracs a proyvectarse.

Fijemplos de este nivel son las tdefiniciones de ventanas vy la
realizaciaon de recorte de loc seamentns a dibujar.

l.os dos niveles anteriores estdn basados en 1 ag
caracteristicas dadas por el lenguaje Pascsl [167 en una
computadors personal ( compatible con 1IBM ). Y para efectuar

alquna modificacidén ({ o instalacién en uns computadors
di ferente } se haran modificaciones 3 estos dos niveles,
Fn e] apéndice A epuisten procedimientos bacsicos escritos en
Pascal.

£l niwvel de transformacidn est’ constitnido por
procedimi entos gque afectan yva sea al objeto, como a su vista.
Ejemplos de este nivel son 13s rotaciones.,. cambios de escala.
traslaciones yv provecciones,

E} nivel fuincional estd constituido por 1os
procedimienteos que realizan loaz opciones permitidas por
ENDMD.. Estos procedimientos son la parte mds importante del
=sjicstema. dado que ectan concstruidos especificamente para la
funcidén deseada.

Muestras de estos procedi mientos son los que manejan los
archivos, el ordenamirnto de los dotos, la edicidn de 1la
molécula, tratamienteo 2! nroblema de 1ineas ocultas, etcoc.

Fl nivel e ambiente del usuario ectd concstituido por
los procedimientos aqgque mantienen Jla comnicacian con el
nsuario., va sea por menlls o POor mensa jas especificos.

1 menn principal de FDMDY., fticene 13 sigtiiente formad
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FDITOR HMOLECIH AR EDMOI
MENIT  PRINCIPAY

<LISTA RFE OPNIDNES
VAL IDAS. >

<VENTANA ©DF
INFORMACTON?

_—f - —

oPCTIOM 7

T S
b oem v mm e om m e e oam h

Este ment permite 12 opcione=s £ A, B. G, ... K, ? )}, que son:

AY LISTA MDLECIN.AGR EXTIRTENTES.

Muestra en pantells 12 lista de los nombres (de 20
caracteres como maximo ) de topodas lac moléculas existentez en
el disco. Dichas moléculas estarsdn numaradas para permitir al
nsuario una seleccion medionte el namero.

R} SEFLLECCTINNA MOLECIN A ACTIVA.

Pregunta al usuario por una molécula, 1la cual seré
asiagnada como molécula principal. Fl nsuario dari el numero
de l1a molécula. Alqunog comendos de EDMOI asumen que el
usuario ya escoqidé Ja molécnla principal, de ti3l manera aue

loe comando=s afectan a la mol écunla eleaidsa. LLa forme de dar
21 namero de 1a molécul a st

<nﬁﬁero> <CR>

Cuando se he dado un numero valido,. el wuwsuario verd en la
‘parte superior del mem) ! nomhre de 1a mol écnla activa.

) SELECCIONA VISTA ACTIVA.

EPMD informe al usuario el ndmero de vistas existentes
de 1a molécula activa { comando B) vy posteriormente pregunts
al uswario e} n'unero de vistas que desea. 84 el usyario da l1a
viseta 0. entonces se muestran en 1a paptalla todas la=s vizstacs
existentes en +orma secuencial, permi tiendo selececionar 1la
que mas e convenna. Exicste la posibilidad de tener 99
vistas de 13 misma molécnla. Nuevamente esto dependors de 1a
capacidad del disco. La forma de dar ] namero de vista es:

<nnmero> <CR>
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Dy MUESTRA | A MOLECHL A ACTIVAL
Muestrs en la pantallso o moléacul» activa ( comandoeo B !
con 18 vista seleccionada { comanda C ), La molAculas se verad
a celor tsi se tiene el moni for?} vy con proyecci én en
perspectiva para una mejor vision. Con ecte comandeo se pasa
a otro meninn, el cual permitiri a) nsuwario, en forma
interactiva. rotar 1a moléecola en cualaguier direccién v
sentido, teniendo en forma inomediata l1as rotaciones con
respectn & los ejes X. Y v Z. con un andulo de 19 qgrados.
l.os comandos correspondientes son 13 letrae "w©, LLF LI wye
v, L AL Ban, Ademads de lae rotaciones., se tiene la
posibilidad de pscalar 12 molécula, puidiendo aarandarla o
achicarla senin se desee. l.oe comandoz correspondientes son
UEY oy NP, sin importar mayvuvscul ae o mintdscal as.
£l nuevo mend permjte crear en el disco nuewvacs
sHlo dar €1 comando “S%.
Como dltima posibilidad del nuevao mentt se permite ver la
molécula sin ligaduras, es decir. solamente los 3tomos. Esto
es con el comando Y“B*.
Para reqgresar al mend principal
ilF 1] n (1] .F i L] -

vistas con

hay aue teclear el comando

Y MUESTRA DOS MOLECUL.AG.
Preaunt a a8l ususrio el nombre de Jla seoiinda molécula a
araficarse, Fsta molécula estara <+ija mientracs que 1la

moplécnla actriva se podra afectar por el mentt descrito en el
comando N.

F! CREA UNA NUEVA MOLECIHILA.

Se prequnta por el nombre de l1a nueva mol)écula,
agianandola como principal vy pasando al mend de edicidsn. Con
el nuavo mend es posible insertar Atomos, insertar liagaduras,
horrar Atomos, borrar liaqaduras, licetar todos 1os Atomos v
listar todas 1las linaduras.
Todo= lo=s comandos del mend de edicién s2 dan por medio del
namero de comando. O SEas

-

<nimero> <CRY>

Si no

se ha dado el <CR> eg posible rectificar el numereo de
comando.

Gy RORRA MO ECULL.A ACTIVAL

Horra definitivamente la moléculda acktiva { wver 1
comando BY. Fste comando suprimp del disco tadas lase wviestacs
existentes de 1a moléculs activa. Por proteccifn se preaunta
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una vez mas si es que el usuario esta seaquro de barrar la
mol écula. - '

HY RORRA VISTA ACTIVA.

Preagiinta al usnario por el nymero de vista 3 borrar,
verificando aque dicha wvieta exista. I.a wvista borrada
corresponderi 3 la moleécidla actiwva {ver comando BY. 1in

reascomodo de lae vistas e hecho. PO ez conveniente borrar
varias vistas a 18 ver., va ague hay que ver los niigvos valores
usando el comando "CY.

Iy MODIFICA MDOLECULA ACTTIVA.

Muestra el mendy de edicién de moléculas para 1a
mol écula actiwva permi+iendo insertar vy borrar Aatomos,
insertar v borrar linaduras, asi como listar todos los sStomos
v todas laz ligaduras. Fste comando borrard todas las vistas
de 1a molécula anterior, va que no corresponden con 1a
molécula modificada. La nueva molécuwla tendra 1 wvista
ndmero vwno nicamente. Por protecci 6n se pregunta al uasvario
i estd sequro de guerer modificar 13 molécula.

Jy COPIA {.A MOLECULA ACTIVA.

Permi te crear nuevas moléculas con otros nombres a
partir de una existente. Fsto posibilita construir mol écul as
cuva estructura contiener a una molécnla va definida en EDMOL.

7) DESCRIPCTION DE COMANDOS.

Huesfra en pantalle una breve descripreion de las
instrucciones.
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4.3 ALGORTITMOS TMPORTANTES DE EDMDL

EDMDI. es un proarama escrita en PASCAlL. que consta de
15600 lineas aprodimadamente, sin embargo, tiene una
estructura simple.

l.os alqgoritmos +fundamentales de EDPMOL. sont rotacidn
sobre cualquier eje. proyeccidéen en perspectiva de la molécula
v soluci én al problema de lineas ocul tas.

4.3.1 ROTACION SORBRE CUA QUIER EJE

l.a rotacidén sobre citalquier eje se discutid en l1a
seccidn 4 del capitinlo 111, obteniéndose 1a transformacion:

Ra = T Rx Ry Rz R* v R?:t T

<in embarqgo., RA contempls una traclacidn del orioen al eje de
rotacidn ( con s respectiva inversa Y. 1la cual no Sera
necesaria en EMMOL., dado que tacs rotaciones requeridaes por
los usunarios son con respecto a) oriqgen,

Esto nos l1leva a la transformacidn?

RE = Rx Ry Rz R'y R

donde:

1 0 o] . 0 1 1 1 O 3] 0t
R = I O cos(I) senf{l) a1 = P o Ccrv BV O}
t 0 -—send{I) cos(1?Y o 1 I o =-B/V c/Y Ot
1 O 0 0 1 1t 1 o Q 0 11

1 1 0 - O O 1

R? 3 = 1 O o/v -BsV 0 |1

1 O B/V [ AV D 1

1 O [ o 11

et o i 3 e oy i i e T
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Ry =

cos 1), O sen (J)
0 1 0
l—sen¢l) O cos (J3)
[l 0o 0
H V/l.
R*'v = | ©
H A/l
1 O
cos(8)
ent(y?

[ ]
ot =1
[» I
b I i
0 —=A/L
1 o
0 v
0 O
-zen{f)
cos ()
Q
0

v/l

0

0

Dm0

1=A7/L

-~000

—n mm am w

=300

QO~2

AL

V7L

“029

as
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.
4.3.2 PROYECCTION EN PERSPECTTIVA -
La nrnveccidh ern perspectiva se distnkid en 1a  =seccidn

5  deil capitulo TT1. de donde se obtenian 1ac coordenadas
relativas al puerto de visjiént

t ¢t D ¥ X0 ) /7 (S ¥ 7Ze ) ) & Vsy + Vcn

Xs

Ye { ( D ¥ Ye ) 7 (S X 7e }» ) ¥ Usy + Ucy

donde el centro del puerto de vislian es el punto ( Vex, Vey )
vy tiene 2%Vsx unidades de anhcho v Z2¥Vsy unidades de alto.
Con § determinando e)] tamafo de 1a pantalla y D 1a distancia
del ojo al plano de proveccidan.

EDFOI. utiliza constantes definidas aqlobalmente para
determinar e]l] tamarfo de 1a pantalla, la distancia del ojo al
plano de praveccion v el tamafo del puerto de visién.

La distancia del ojo al objeto se almacena en una variable
par3 dar Ffatilidad 3l uysuario de ver el nbjeto a diferentes
distancias.

e esta manera, la provetcién en perspectiva de un punto del
objeto cwvas coordenadas son ( Nbjeto.:z. Dbjeto.vy. Objeto.z )
se calcula de la siguiente manera:

X = {((DjoAFPantalla % DObjeto.¥) / (AltoPantalla x Objeto.z))

¥ Al toPantalla + XPantallea

Ys = ((0joAPantalla ¥ Ohjeto.y) / (AnchoPantslla * Objeto.z))

¥ AnchoPantalla + YPantalla

Note gue la pantallia v e)] puerto de visidan de EDMOL tienen el
mismo tamafo de donde e pueden c3ncelar . términos.

En EDMOL se dejaron tal cital los términos paras posteriores
modificaciones. .

Y2 que se  tiene el cAlculo de 13 proyeccidn en
perspectiva de un punto. podrembs tener 1a proyveccidn de toda
13 mol écul a. Como la molécnla estd fFormada por Atomos v
ligaduras ( donde los 3tomope son esferas yv las liqgadiras son
seqmentos Qe uhen a los Atomos ?» es popsible calcular 1a
proveccian facilimente.

Para calcular la proyeccidén en perspectiva de un Atomo,
se calcula 1la proveccidn en perspectiva del centrao del 3dtomo,
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aci como su tamarRo. Y para ]asf ligaduracs eg suficiente con
calcular 1l3s broyecciones de los puuntos extremos v pintar el
segmento entre los , dos puntoc obtenidos.
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4.3.3% LINEAS OCUAL.TAS EN EDMOL -

Para pintar Eueruns Dpacos, lJos proaramas de araficado
deben decidir cudles partes son visibles v cuasles ncultas. de
tal manera aque las partes ocultas no sean pintadas.

En 1a wvida real. el material opaco de los objetos

obstruve los ravos de luz aque provienen de las partes
ocul tas,

Al qenerar por computadora una imagen, la eliminaci éan
no es aurtomdtica cnhando los objertos son provectados en la
pantalla. I.a tarea de decidir cudles partes de un objeto
deben mostrarse vy cuales omitirse fue oriainsalmente conocido
cone 21 " PROBILEMA NE LAR 1 INEAS ONINTAS " ©31 €5 181 (141,

El wuwso de alqgoritmos parae resol ver 1o probl emas de
lineas occultas permiten obtrener imaqgenes mas realistas.

Para resol ver el probhlema de lineas ocwltas en EDMOL.,
se disefd una varjacidan del " ALGORTITHMO DEL PINTOR “ dado que
no se tiene 1tin 3lanritmo aue 1o resnelva. Fste alaoritmo
obtiene suv NMombre de la maners &n que se crea una pintra al
4leo.
F1 artista oprincipia con tina capa bsse de alqgq’n celor, 1a
cual puede llenar toda el Area de trabajo. Posteriormente
pinta los objetos que estan mds alejados v continda pintando
Jos ebjetos que 2stan mas cercanos a al.

Si el artista determina un orden en el pintado de los
obietos. digamos en base a l1a distancias de T1os objietos a
pintar, tendraA que 1os objetos mas cercanos fapan a los mas
iejanos. ¥ comp se usa pintura., No es necesario ir borrando.

En el caso de EDMOL . e]1 Area de trabajo es la pantalla
v 1o objetos son circules v lineas. log cusles se van
pintandn en el orden dardo por €] alnoritmo del pintor. Es
decir, se pintan primero 1os objetos mas alejados del
obcervador. Después s8¢ pintan Toe auve le signen en distancia,

vy asi, sucesivomente, hasta terminar por pintar los mae
Cercanos.

. . variacidn del alqoritrmo del pintor se dehiéd a qne no
ee nosible dar un orden total para pintar los Atomos v las
ligaduras, donde los Atomos se determinan por un punte en
trees dimensiones v lag liagadurasz por doT puntosE en  tLres

dimensiones, nues se pueden presentar situnaciones como 13 de
13 fiqurae siquiente:
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Para resol ver el problema de orden, sr diserd un
algoritmo que crea una particidn del espacio ¥y asi obtiene un
prden parcial, permi tiendo pintar los obijletos en forma "
oardenada®.

i_a particion del espacio se puede wver fAcilmente en forma
qrafica, la cual describiremos primero v terminaremos con la
forma implementada en ENMDI-.

En forma grafica se tendra un plano por cada atomo de la(s)
mal éciil als) , donde dichos planos sersan paralelaos al plano XY
v estaran colocadps en la coordenada 7 correspondiente al
Atomo que 1o determing.

Numeraremos 3 los p)lanos de 1a forma 70, 71, T e ara My
comn s muestra en #1 dibujo siguiente:

y
. \

A — -+ }

Z2 Z, Ze %

t+al

X
.8 sucesidén de planos dividen el espacio en rebanadas, de tal
manera que el algoritmo det pintor serd enfocado a las
rebanadas de espacio. EFs decir, primero se pintari 1s

rebanada més lejana al observador £(70), despude la sinuiente
(71 v asi sucesivamente, hasta terminar con todas,.

Cuando s tiene determinsada la rebanada, es necesario
conocer nué parte do lJa molécula estd contenida en ella.
Este problema sep resuelve efrctuando cortes de 1a mol écula
con Jos planos correspondientes.

{ina vez que se tiene la parte de l1a molécula a graticar, hay
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que seqnir un orden de qQraficado dentro de 1o rebanada de
espacio. Fste orden se obtiene-pintando primero las partes
mas alejadas del]l] eje 7, para despues pintar Iatc mAE cercanas.

En 1o realizacion de EDMOL se wikilize el algori tmo
"uiclk Sorte el L15) para ordenar los plano: en base a la
coprdenada Z de los Atomps. e estsa forma, se toma un plano vy
antes de pintar el Atomoc que 1o generd, se pintan todas las
ligaduras qur estin detras del! plano.

A todas 1la ligaduras o partes de ligaduras que estan
pendientes para pintarse, se les 11amé )as "HISTORIAS". Fsto
es porgue titna ligadura pueder atravesar varios plonos. en cuyo
caso se ira pintando tramo por tramo, dependiendo de 1a
rebanads que se estéd procesantdo.

For ejemplo, en el sigqitiente dibujor

Isy

IS

4 ——t %b :
/ 252y Z3 T F :
A

la ligadura 1.1 se pintard en dos partes, l1a parte que esta en
la rebanadsa 70, 71 v despites la parte que esta en la rebanada
71, 72 fver l1a posicién del ojo).

Hay que notar que una liqaduura pasarad a2 ser parte de tas
historias cuando tonga caneiiaon con el atomo gue geners el
plano de corte, ésto. obhviamente, i es gue 13 ligadura no se
ha pintado va.

T
o

Existen dos casecs al pintar nne historiat

a) 51 la historia estd totaklkmente contenida en 1a rebanada
entonces se pintard v se suprimirda de la lista de
historias.

b)Y S1 13 hictoria NN estsd totalmente contenida, aquiere decir
que existe un tramo de dicha historia en rebanadas
posteriores. Por esta razén se realizard l1a interseccidn
de la historia con el plano £2] 7). :
Dicha intersecci an puede vearse en el siguiente dibujo:
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en que las cnordenadas {( X', ¥*, X' } del punto O son: -

r* = COMSTANTE % t Xb —~ Xa ) + Xa
Y* = CONSTANTE ¥ { Yb ~ ¥a3 ?} + Yo
z* = VAI.OR CORRESPONDIEMTE AL PLAND.

Entonces se pinta e] secamento B, El tramo AC pasa 2 ser
parte de lats historias para gue sn la rebanada siquiente
se haga el mismo analisis descrito aqni.

Comn el ndmero de historias varia dependiendo del
namerc de ligqaduras en lJa moléculs v de la vista que se desee
de ella, se usa wuna lista 1igada para almacenar 1lac
historias [£15] ris) L£171. . .
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4.4 ESTRUWTIRA DE DATOS DE EDMNL -

En esta secci4n describiremos las estructurss mas
importantes de EDMD., principiando con las basicas.

-l.as estructuras basices son los Adtomos v las ligaduras,
aue tienen la siquiente forma:

STMRDLLO
ATOMD ¢

PDSICINN EN
EL ESPACID

RADIN
INFORMACTON POSICIAN EN
DE 1A —— > [LA PANTALLA
PANTALLA
COLOR
EXTERTIOR
CoLnR
INTERIOR
RADIN
ATOMO
INICIAL
LTIGAPURA 1t
POSICTON
INICIAL
ATOMD
FINAL.
. POSICION
FINAL.
TNFORMAE TNN PUNTO
DE LA —_— INICIAL
PANTALLA
PUNTOQ
FINAL
COLPR

Es decir, las estructuras se llaman iqual que lotE objetaos v
tienen en sub~campns de sus registros 1a informaci on
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correspondiente a2 la pantalla. Fsta informacidn es calcul ada
cuando se realiza la proyeccidn en persnpectiva. Mientras gue
la- informecidn | que corresponde a tres dimensiones es
actunalizada al leer unas molécula de disco o insertar nuevos
Atomoe o lioaduras.

Fn nn nivel superior tenemos un arreglo de apuntadores
llomado NRNDEM aue tiene la formas

ORDEN ARREGLO
—fee—— | ATOMP 1
— ATOMN 2

—--"'F'-h
—t t | AToMn X
ATOMOD n

Fste arreglo facilita el trabajo de ordenar los atomos pars
ser uvsados en el algoritmo de lineas ocultas, Esto permite
el ordenamiento por intercambio, v para hacer un intercambio
basta con cambiar los apuntadores y no la informaciaén.

El siguiente nivel! lo camponen ]as moléculas, teniendo
l1a siguiente forma:
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ARREGLD DE -
ATOMOS

MOLECULLAs 5
rFHIMERD DF
ATOMDS

ARREGLD PE
1.1IGADIIRAS

NLIMERN DE
LIGADIIRAR

ARREGL.0O
PARA FL.
NRDEN

MATRIZ NE
= ROTALCION

Asi ., el Bltimo nivel esta formado por iin conjunto de
mol éculas. :

ARRERLD
DE
MOLECLULAS

COMJUNTO DE MOLECILAS =
PNSTICTON
PRINCIPAL

MOLECLLA
PRINRIPAL.

Fstas dos Gl t.imas estriwcturas son manejadas
principalmente par log procedimientos aune realizan jas
operaciones descritas en los mentis.

. Ana estructura auxiliar de EDMOL, que e= muy
importante, es 1la usada en el alqoritmo de lineas ocultas. En
1a seccian anterior se describieron las historias, Yy comp el
mane jo de ellas requiere un ordenamiento, se utiliza un
arreglo de apuntadores, ecs decirs
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— ~ [PUNTD A[PIINTO B
. —

T |pUNTD A|PLINTO B
e o {PuNTN AlPUNTO B

Por ultimo.

se mostrardn las tablas de informacion.

son carqadas en el proceso de inicjalizacidén de EDMOI..

NDIRECTORIN

a5

gQue

NDOMERE DE LA MOLECULA

NUMFRD DF VISTAS EXISTENTES

COI NRES

SIMBOLD

COLOR EXTERIDE CALNR IMNTERIOR

RANDIN
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CONCI USTORES

FDMOI. sienta las bases qréficas para el dessrrollo de
posteriores ciestemas de qgraficacidn en Guimica y otras Areas
aue involucren la qraficacion de mol énulas,

El editor molerecular EDMNL supera a les sicstemas aque se
vanden en la actualidad, esta superioridad va desde
caracteriseticas elementales como 1nos colores v tamaRos de
itomos, hasta el hecho de mostrar das mol)l éculses a 1a vez o el
de tener 99 posibles viestas de 1as mol 4ciul as.

Fn el futuro, EDMNL tendri wn proceso de depuracidn en
la Facultad de {luimica de ta 11, N. A. M. . Dicho proceso
permitirsd 1w mejoramiento de) sistema en di versos sspectos
como el arafico, nedaqgdgico., etc. En particular, nos
rermitird sensibilizarnos en cuanto 2 un nso de computadoras
en la educsacidén.

En cuanto 3 experiencias con el paaueste, mencionaremos
que FDMOL fur usado por primera vez en el Incstitute de
Materijisles de la t). N, A. M. con resi] tados satisfactorios.
Feta primer experiencia ayviidd mucho para tener nuevas
anpciones., las cuales astan contenidas en 1o versidén actual de
EDNMOL .

Como regultada de otrtras experiencias se consideran
pertinentes las siquientes mpdificaciones a corto plazo:

i} Modificar el editor para tener mavor facilidad en la
creacion v/o modificacidn de 1as molécul as.

ii) Mejorar 1o representacidn griafica de las liqaduras,
dibujandol acs como cilindros en vezr de 1ineas en el
espacio. Fsta representacion darsd mayor realismo a
la agrafica.

ifdi) Tncrementar el menn qrafico con opeiones como la
rotacidn de partes de la moléculas o la insercién de
mo) écutl as completas.

Una modificaci 6n 3 mediano plazo sersd el di sefar un
civianti ficador de valenciss, el cua]l determinarad si el nimero
de ligaduras conectadas a un Atomo es correcto.
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AFPEND T CE -
ALEORTTHNS PARA TRAZADND DE LINEAS.

Fn este apéndice se muestran dos procedimientos [S5]1 [B]
para pintar lineac con base en una secuencia de puntos. Fstos
procedimientos sardn de qran avouds para» los usuarjos cuvas
computadorae no tennan la posibilidad de pintar l1{ineas, pero
si tengan la posibilidad de pintar pontos.

El primer procedimiento ee conocido como el alqoritmo
nhA (. Digital N fferential Anal vzer Y. Mientras qgue fl
sequndo e conocidn como el alqoritmo de Bresenbham.

PROCEDIIRE DDA 21, yv!, %2, v2 * INTEGBFR !
var length, 1 : INTEBER:
ey Yo
xincrement,
vincrement: RFAl_3
FEGIM
length t= ARS( x2 — w1 Y3
TF ABS( ¥v2 — w1 5 > length THEN lenqth ::= ABS( v2 — w1 )i
xincrement = ( 22 — x1 ) / lenaths
vincrement 1= { yv2 — w1 ) /7 lenathy
¥ 1= 1t} + 0.5y v = vyl 4+ 0.5 3
FOR i:=1 TD Ienagth DO
BEGIN
PlLOT( TRUNC (k)Y , TRIINC(yvY >3
¥ = x + gincrementt
y t= y + vincrementg
ENDz
END3

Fl alqoritmo de Bresenham mostrado a cbntiﬁuacidn asuume
que ! yv2 = y1 )} £ (.22 = %1 ). PDonde 2, v, %2, %1 =on

namerons anteros.

PROCEDURE PRRESENHAM( %1, yP, =2, v2 t TNTEGER )}
VAR Ha Va

del tax,
deltay r INTERER:
e t REAly
BEGIN
it k= nig
v t= yly

deltax 1= { 92 - x1 g
deltay 1= { ¢v2 ~ y1 )3
e 1= ( deltay 7/ deltax ) - 0,53
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FOR f1=1 TD deltax PN

FND3

BEGIM

PLOT( 2, v }3

IF ( & > 0 % THEN
BEGIN
vy ot= v o+ 13
e 1= & ~ 13
ENDy

= u + 1
t= e + ( deltay
NDz

mno:x

/ del toax

s



APENDITCE B 59

AFEND I CE - o

ALGORTTHMO DE RECORTE

El alqgoritmo de recorte que gse decscribird fue escrito

por Dan Cohen e Ivan Sutherland (A]. El algoritmo determina
primerpo si Ta linea e=std totslmente contenida en el puerto de
visidén o estad totalmente fuera del puerto de visién. 731 no
satisface ninauno de estos dos casos, entonces el seamento es
dividido en dos parte v 1os dos andlisis anteriores son
aplicades nuevamente. Este alqoritmo depende del hecho de
que tods 1a linea esta fotalmente dentro del puerto de visiéan
o puede ser dividida de tal faorma gque una parte pueda ser
descartada.
F1 anAlisis es implementado extendiendo las bordes de la
pantalla de tal forma que el espacino ocupado por e1 objeto
sin recorte este dentro de nueve reqgiones. la simplicidad
del algoritmo es mo=trada por la sigquiente implementacidn en
PASCAL la cnal asume aue 1 recorte se efectuaras con:

Y i nyt

$——-—3

$=——

Clipyb

o b~ - )

+ - + >
Clipnl Elipxr

El chdign es:

VAR Clipxl, Clipxr, Clipvbh, Clipyt : REAL:
PROCEDURE Clip?¢ »x1, w1, x2, v2 * REAL )3
LAREL. returnt
TYPE edae=(left, rigqht. bhottom, *top )}
ouvtcede = SFT OF edge:
VRR c, ©l1, c2? : outcodeg
Xa ¥ t RFAL.x

PROCEDPURE code{ 1z, v 1 REAl.L1 VAR ¢ 1 aountcode )t
BESIN .
cr=F1y
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IF u < Clipn]l THEN c:=lleftT FLAF IF » > Clipxr
THEN c:=[C[rightl; -
IF v < Clipyb THEM c:= ¢ + [bottom] FLSE
IF v » Clipyt THEN c:=c+(topls
ENDz

RFEGIN
codetl :z1., vi. cl1?; codel 22, y2, 2 }3
WHILE (3 <> F1Y DP (c2<>[7) nn

BEGIN

IF {(c13c2Y <> L1 THFEN BGNTO returng

ce=cl; IF c=[31 THEMN c:=c2:

IF left TN c THEN BEGIN
veisyld{y2=yI1)R{Clipul—xn13/{1P—xx1)g
=013 oxil
END EI.SE

IF right IN ¢ THEN BEGIN
vi=yla-{y2-y ) I RiClipur—xi) /7 (x2-x1)s
xteClipxr
END FLSE

TF bottom IN ¢ THREN BEGIN
xe=x 1+ (u2—x 1) (N1linyb—y1) 7 (y2—y1l)g
yvi=013 pvht

END EL.SE

TF top IN c¢ THEN BEGIN
XKe=x 1+ (P~ 1) 2 I{Clipyt—y1) / (y2eyl)g
ve=C1jpyt
ENDz

IF c=cl1 THEN BEGIN

niteny yvie=myy codeliz,v.oid
EMD FLSE BFEGIN
nwPe=xg yv2i=y: code(i,y.c2)
EMD
ENDg _
showlinet %1, vi, »2, v2 )3
return: ENDg

[ S
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ARPEND I GE c
DESCRIPCION DE LOS PROCEDIMIENTOS.

En pste apédndice se muestré Luna deecripcion de todos
los procedimientos de FDMDI.. Dichns procedimientns se listan
en £1 migmo orden que tiepnen dentro del programa.

l.s descripcidén consta de comentarins informales acerca
de:

A) Rignificado de los parAmetros de los procedimientos.
R) Restriccionrs en jos valaorecs dee JosE parametros.

Rreve descripcion del procedimiento.

by

} Efectos laterales.

mn 9

) Valores de los parametros de salida.

Esta deccrinciadn facilitara ot estudio de FDMOL para
posteriores correcciones a usuarios con poca experiencias en
qraficacian por computadora. Ademacs facilitaria 1"na
formalizacidon poasterinor, tendiente a demastrar proniedades
del procedimiento v programas gue 1o usen. :

FUNCTION DIist20imd P1, P2 & Pto2Dim } * FENTERD:

A) Rrcibe como pardmetro dos puntos P1 v P2 de 1a forma
Fl.un, Plovy Y o ( PP.x, P2.yv ).

R) Los datos deben ser namerpns enteros.

Yy Calcula la distancia entre dos puntos, en dos
dimensi ones. Loz puntos deben ser dicstintos,

¥ No hay efectos 1otersles.

E) El wvalor de la funcidn ez la distancis entera entre loc
dos piintos en Pist2Dim.

FUHNCIDM Rigt3IDimt P1, P2 r PtoXIDim ?» 2 REALj

A) Recibe camo parAmetro:dos puntos Pi v P2 de 1a forma
Pl.x, Pluov., Pl.z ) ., ( P2.x, P2.v, P2.2 ),

R) lL.os datos deben de ser nimeros reales.

C) Calcula ta di=stancia entre dos puntos, en tres
dimensi ones, l.os puntos deben tener whna distancia
distinta de cero.

I} No hay efectons 1!3terales.

E) La salida es 1a distanciae real! entre los dos puntos en
Nist2Dim.
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PROCEDIMIENTR Error !¢ Mum : ENTERO ):

A)

B}
C)

m
(38

Recibe como parédmetro 1 nImero { pePntre 1 v & 2
correspondiente al error.
El dato debe ser an nimero entero.

Selecciona =l mensaje correspondiente al error v lo
escribe en pantalla, enexédndole un par de campanitas.
Muestra &en pantallse el mensaje correspondienta.

No hay wvalores de salida.

PROCEDIMIENTA l.eeEntero’ VAR Num 3 ENTERD )3

A

"}
)
™
E)

Recibe como parametro la variable donde se almacenara
el valor leido detl teclado.
l.a wvariable debe ser entera.
Lecttire de un ndmera entero con proteccidén de entrada.
No hay efectos laterales.
La salido es 18 veriable con ] valor leido <i nno  se
did vn erraor.

PROCEDIMIFENTO l.eeReal ( VAR Num r REAL.

A)

m
L)
)
(9

)z
Recibe comn pardmetro la variahle donde se almacenhard
8] wvalor leido del! teclado.
Il.a variable debe ser real.,
L.ectura de un nimero real con proteccinon de entrada,
No hay efectos 1aterales.
l.a salida e 12 variable con el valor leido ci no se
diddh un error,

PROCENDIMIENTO Marco:

A)

Mo hay parametro de entrada.

No hay restriccian.

[-impia la pantalla v pinta el marco del mena principal.
Muestra en pantalla n marco.

N hay salida.

PROCENDIMIEMNTO MenuPrincipalg

A)

Mo hay pardmetro de entroada.

No hey restriccidén.

l.impia la pantalla, pinta el marco vy el mend principal
coOn SuE opcionkrs, -

Muuestrs en .pantalla 1 mend principal.

No hay salida.

PRUéEDIHIENTn PerpPunto( NObjeto: PtoTIhNimi; YAR Video 1 PtoZ2bDim

Iy
a)

B
)

Recibe como par3dmetro un punto Objeto en tres
dimensiones v vwn punto Video en do=s dimensiones,
l.os valores deben ser del tipo PHo3IDim 'y Pro2Dim.
Calcula 1a proveccidn perspectiva del punto Bbjeto v lo



APENDICE © e

n)
)

aquarda sl Viden. .

l.a pantalla rs de 2YAnchofPantalls ¥ 23AltoPantalla.

tlo hay efectonez laterales.

na comt salida 13 varjoehle Video con los valores
correspondientes a 1a pocician en 1a pantalla.

PROCENDTMIFNTO Pintaﬂtomok Ar : Atomns g

A)
Rn)

(2}

n)
F)

Recibe como pardametro la estructurs de un Atomo.

13 estructura debe contener 1a informacién
correspondiente a la pantalla, es decir su pesicidan vy
coalor.

Pinta circulos concéntricos decrementando @] radio dado
en RadioZDim de 1o estructura, hasta l1lenar toda 1a
reqi én.

Maestrs en pantalla el Atomo pasado como pariametrro.

No hav salida.

PROCFNIMIENTO Pintal.iga( PrtalP, Ptol : Pro3XDim 3

A)
RB)
(3

™m
F)

Recibe comno parAmetro dos puntos en tres dimensiones.
l.os walores deben de ser reales.

Calculs las provecciones perspectivas de log dos puntos
v despudés pinta una J4inea de acuerdo a l1as posiciones
ralcul adas para l1a pantalta.

Muestra en pantalla 1a 1iga pasada como pariAmetro.

Mo hay salida.

PROCEDIMIFNTO Nrdena{ VAR Mol : Moleculas: 1, r : ENTFRDO g

Al
RB?
(g9

™m
E}

Recibe como parametros una ecstructura Molécula y das
limites para ordenar.

l.a estriictura Mplécula debe tener valores vy loas limites
deben ser enternos.

Ordena 1o0s stomos con respecto a su coordenada 7, se
vwsd el algoritmo de Ruick Sort.

No hay efectos laterales,

La salida Ao 1a estructura Molécula, teniendo sus
Atomos ordenadas.

PROCEDIMIENTOD Redurcel.i qga { VaR Ho1l H Molecnd as vAR Liga H
l.igadura bR ] -

A)
R}

o

™m
BE)

Recibe como parimetros una estructure Molécula v una
estructura Ligadura.

lLas estructuras Mol éciila ¢y Liqgadira deben tener sus

val ores correspondientes.
Ajusta el tamavo del seamento definido en 18 ligadiira a
11 tamafo real de acuerdo al radio de l1la misma. Esto
se hoce con ayiuda de ) as posiciones de Jos Atomos que
eetan almarcenadeos en 12 ectructura Mepl écula.
No hay efectos lateraltes.

Pa como salida la estructura ligadura con los valares



APENDICE Iy

ajustados al tamafo de l1os Atomos.

-

PROCENTMIENTO frealatRot { YAR Rot : Rotacion Y

AY

R

[p2]

n)
128

Recihe como  parametro una ectructura Rotacidn que

contienea tun Anaitl o ¥ las coordenadas del vettor
direcci én.

Fl wPhpctor debe ser distinto del wvector cero.

Cres 1a matriz de transformacison para poder rotar los
puntos 0 Anaulo ANG, en 1nNa dirFeccidn (%, Y. 7 Y,

No hay efectos laterales.
flomo salida se tiene la matriz R con los wvalores pars
poder transformar cnalauvier punto.

PROCEDIMIENTO RotaPuntol( YAR ux,y.,z : REAl.Y Rot : Rotacion )i

Al

")

G}

m
F)

Recibe rcomo pardmefros un punto en tres dimensiones vy
la matrir de rotacidén con la que se transformari dicho
punto.

l.a matri= debe contener wvalores wvalidos.

Rota un punto .v.> con 13 matriz de rotacidon R creada
por €l procedimiento DreaMatRot.

Mo hay efectos latersies.

Il.a salida es el punto transformado.

PROCENIMIENTD Escal aMoleculat Escala @ REALL s

AY

R}
(3]

m
F)

Recibe como parametro de entrada la Fstala que afectari
a la molécula.
E? parametro debe ser real.

Afecta 1a distancia del Djo al Objeto con el propdeito
de nque se vea la molécul a mAas nrande o mas pequeis.
Cambia la distancis del oijio al ochirto.

No hey salida.

PROCEDIMIENTO ModifTamano! VAR Mol : Moleculas Yy

A)
B}
)

n)
E)

Recibe como pardmetro nna estructura Mol écula.

l.a estriictura debe contener valores validos.

Modifica el tamafno de toda 1a molécula de acuerdo a un
factor dado por el unsuario desde 13 terminal.

Nmn hay efectos laterales.

i.a molécula tendri un-tamafo diferente.

PROCEDIMIENT Perspectiva?’ VAR Mol @ Molecula )1t

A

)

F}

Rercibe como pariAmetro una estructura Mol écula.
t.a estructura deber tener valores validos.

Calcula 1a proveccidh perspectiva de toda 1a molécnla,
sp auxilia del procedimiento que calcula la proyeccion
de un solo punto. ‘

Mo hay efectos laterales.
l.a estructura tendr 3 l1os wval ores validos para
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despleqarse en pantalla. .

PRMOICEDIMIENTN PintaMolecnla!l VAP Mol : Molecula ):

A)Y Recibe como parametrn gana esktruactnra Mol écoula.

B) La estructurasa debr tener valorecs validoe para la
pantalla.

CY Pinta una mol éentla wsanda &l alnoritmo del pintor,
meodi ficado para resolver 1 problema de lae 14neacs
ncul tas. Fl alapritmo consiste en construir urta
nparticion de 1la molécula e ir pintando en base a
rebanadas del eshacio. Para c3da rebanada de espacio
se crea una lista linada en +forms dindmica, 1la cual
contiene secciones de linadurss gue se van pintando
ordenadamente. l.a lista ligada s 1lama historia de
linaduras, esta historia se va creando con las nuyewvas
ligqadurae vy para pintar una ligaduras se intersecta con
el plano corespondiente.

N) Muestra en pantalla 18 molécula pasards camo parametro.

£Y No hay salida. -

PROCEDIMTENTN Edi taMolecula( VAR Mol : Moleculls ¥

A) Recibe como parametro una ectructiura molaAcula.

B! Nebe tener valores validos.

) Fdita una molécula, permitiendo insertar un Atomo,
borrar un 3tomo, insertar una Jigadura, borrar una
liqadura listar todoe los Atomos vy listar todas 1lag
ligaduras. Cada una de 1 as opciones es HN
procedimiento interno v el manejo es muy sencillo va
qile es en hase a un meni, FEl1 proceso de edicidén esta
proteqido contra erroresz de entrada vy salida.

N No hay efectos Jaterales. N

E) |l.a salida 2 12 molécula editada, ez decir. modificada.

PROCEDIMIENTD Tnicializ=asz

AY Mo hay pardmetrmne de entrada,

R} NO hay restriccian.

o) Inicializacion de la tablas de informaciéon para EDMOL.
Principia con l1os valorec iniciales para ndmero de
Stomos v nvdmera de ligaduras, Despiiés lee 1os archivos
FDMOL . PIP v EDMOL..CMNL donde:

EPMDLL.DIR Archive aque contiene los nombres de Yas
molécul ac existentes, as{ como el namero de
vistas.

EPMDL.COL  Archivo aque contiene las definiciones de
color para 1os Atomos.

Para terminar, intcializa 1as variables
cnrrespandieqtes al tamafo de 1a pantalla Y 1a
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™m
E2

distancia del ojo al obieto ( mol écula ).

Pe ocurrir an problema can*la Iectiirs de los archiwveos,
EDMOL- por proteccidén termina.

Actualiza las tahlss: TahDecsAtomos vy TabDesHpl eciil as.
Mo hay salida.

PROCEDRDIMIENTA DirMol ecu ast

Al
B
Y

™
€}

Mo Hay parametros de entrada.

Mo hay restriccinnes.

Muestra en pantalla 1a ligsta de todas las mo) écul as
eristentes 2n el directorio de EDMOI . L.os nombres
estAn numerados para ona facid identificacidén en
posterioret opciones.

No hay efectos laterales.

No hay salida.

PROCEDIMIENTO l.eeMol eculal{ MNMamPri CHERDA: Vigtatlt: INTEGER:
VAR Mol MOl ECULLA )3

A)

R)
)

m
E)

Las parametros de entrarda son el nombre de la molécul a,
en NomPriz el ndgmero de vista . en Vietoly v 21 lugar
donde se almacenard 1a mpol écula lteida, Mol.

El archivo debe pxictir en 21 disco.

Construye e] nombre del archive 8 partir del nombre de
1 molécula, estn tomando 1o ocho primerocs caracteres.
v 2] tipo es construido con 1 ndmero de wvista, Toma
precaucién ponr i el archivo ne existe. Si estn ocurre
entonces hay wn problema de consistencia en EDMOL. Se
sugiere wverificar el estado de todeos 1os archivos
involucrados en sl directorio.

Si no hay problemacs lee 1a mpolécutla del archivo,
asignandole l1os colores v tamanos correspondientes a
lo=z Atomos.

No hay efectos latersles.

1.3 molécula es 3almacenatda en la estructura mplécula que
s pasd como parimetro.

PROCEDIMIENTD MolPrincipal s

Y
B)
(o)

n)
=Y

Mo hay parametros de entrada.

Mo hay restricciones.

l.ee el namerc de 1a mpDlécuula que sSera la mol ¢l a
principal. Si el nYmero ec valido, entonces hace uso
del procedimientn LeeMolecuwnla para que dicha mol écul a
pase a ser 12 molécula actiwva, Se Iee 1a vista 1 por
comodidad para el usuario.

lL.a molécula activa serd almacenada en ConjMolecultalll.
No hay sslida.

PROCEDIMIENTDO VistaPrincipaltl

- AY

No hay parédmetros de entrada.
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By
(93]

™m

F)

No hay restricciones. .

Se mnestra en pantalla el ndmero de vistas existentes
nara 1a mnlécula actiwva, vy s& prequnta al wusuario el
namero de vista deseado. 8 tiene 1a opcion de ver
todax las vistas pora eleair mejor, epsto se permite si
el usuarin teclea 1a vista rcero.

St &1 usuwario dio 1a vista cero. entontes s efpctis
una iteraci 6n pars lecer todas )las vistas existentes e
irlas moestrandmn. Si el ususrio tecled ne viesta valids
fentonces se lee del disce dnjicamente 1o vwiste descada.,
Torda 1a informacion estd protegida paras errores de
entrada salida, 3s5i como para valores no validos de
vistas existentes.

lL.a vists correspondiente a Jla moléacla ackiva
almacenada en ConjAtomosll].

No hay salida.

PROCEDIMIENTO RotaMoleculal VAR Mol H Mol ecitl ay Modo @
INTEGER )2

A)

By
C)

iy

Recibe como paramefrros una Molécivda, v in modo que
determina i se desea ver dos molaculae o 4lo una.

lLa restriccion es nque el modo sea 1 o 2.

Principia colocando los caracteres corresnpondientes a
las opciones peranitidas. Netine una wentana para el
modo qrifico. Fregunta por 8l parametro "“Modo", pnara
saber si con dos molécillas o una.

51 son dos mol écuilas, se pide 1la i nformacién
correspondiente para leer Jla sequnde molécula vy se
arafica en un tamafo menor al definido por el usnario

dado aque se aocupari 13 mitad de 1a pantalla danicamente.

Posteriormente se pinta 1a molécula activa v espera un
comando del usuario, este comando pilede ser alquno de
los mostrados en el meni. Si 21 usuwario da un comando
no wvalide , ® proarama no hari nada. l.os comandos
validos permiten:

Rotacion de 1a molécnla en direccidén de Jos ejes X, Y.
T En amhns sentidos con un anaulo de 19 arados,

ii? Fscalar e] tamaro de la molécula,

1i4i) Mostrar la mepidcula =in liqgaduras, es decir, sélo los

i)

w)

Stompns.

RDta ta mal écuel a en aeneral de tal forma que 2]
usiario de 1a direccion v el anaqolo de rotacidn.

Yer en la pantalla wna pequena descripcecion de los
comandos para auntilio de los usuarios.

vi) Permite salvar en disco la wvista aue el usuario tenqga.
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vii) Modifica &1 tamafo de la moldcula por un fackor que
el usuario da. -

D) No hay efertos laterales.

F) [.oe wvalores almacenados en la estructura mol édcul a
activa se ven afectsdos de acuerdo a3 la nueva posicidédn
después de haber sido modi ficados por las apeciones.

PROCFDIMIENTD EscMolechila( Mol:Molecuila )3

A)Y El1 pardmetro de entrada ec nna estructura molécula.

R} No hay restricci ones.

CY? Construye el nombre del archivo donde se va a almacenar
la molédcula can 21 nombre de la molécula principal v la
vista 1. BFBuarda en dichn archivo toda 12 informacidn
de la mol édcula pasada comn paradmetro.

)} Actualiza el directorio.

E) No hay salida.

PROCEDIMIENTN CreaMol ecitl as

A) Mn hay parametros.

AY Mo hay restricciones.

Cy Preaqunta al usuario £1 nombre de la nueva molécula que
desea construir. I.l.ama a1l editor para que el usuario
efectie la insercidén de Atomos v ligaduras. Crea tina
nueva molécula en disco. con l1la vists 1.

N Crea un archivo en disco.

E) No hay ssalida.

PROCEDIMIENTN BorraMoleculsa( Pregunta : BOOILLEAN )3
A) Recibe comno porametro uwun booleano pora saber si
preminta antes de borrar 1a moléconla del disco.
B) No hay restriccidon.
£C) Verifica que exista la molécula por consistencia de
ENMOL. S5i es necesaria l1a Prequnta entonces manda un
mensaje al usuario para que confirme la accidn de

borrar definitivamente. Para borrar construye el
nambre del archivo con la wvariable FPFrincipal vy al
borrar l1a molédcula se manda wun mansaje de “molécula

borrada®,
Por altimo. borra la variable Principal, dado que va no
existe la molécula.
Borr3 todas las vistas de la molécula.
D) Rorra archivoi{s) en disco.
E) No hay salida.

PRACEDIMIENTO BorraVictag
A No hay parametros de entrada.
RB) Mo hay restricciones.
C) Yerifica si existe wuna molécula actijva, para poder
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borrarle 1a viata. Preaunta a4l asuario el nvimero de
vista a horrar, ¥ 81 la vigta es vAlida entonces borra
1a vigta del disco en forma definitiva.
El nombre de 1a molécula debe estar en Principal.
™ Borra archivo en disco.
EY No hay salida.

PROCEFDIMIENTO ModifMolecul as

A No hay parametro de entrada.

B) NRebe haber una mol écnla activa para poder modificarse.

) Verifica aque hava una mplécula activa.
I1.1ama al editor. para poder modificer 15 moléculsa.
Rorra 1a molécula vieja.
Crea 1a nueva molécula en disco.
NDeja 1a nueva molécula como 1a mol écula activa.
Hay opci 6n de arrepentirse.

D)} No hay efectos 1aterales.

£} No hay salida.

PROCEDIMIENTOD CopiaMoleculas

AY Np hay parimetros de entrada.

B} Mo hay restricciones.

CY! Verifica aque hava una moléculs actriwva,
Preaqunta el nombre de ls nueva molércula.
Fecribe la molécula active en disce con el nuevo
nombre.

™ Crea vwn archivo en disco.

E) Mo hay salida.

PROCFDIMIENTO Avudazy
A) Mo havy pardmetros de entrada.
B)Y Mo havy restricciones._
L) Muestrza el contenido del archivo EDMOI .HLP el cual

contiene wuna pequeRfa descripcién de lo= comandos del
mend principal.,
Csper>a a que el usuario presione na tecla parsa

continuar con la descripciadn, é=tp es cuando va l1lend
1a parte de la pantalla asiqnhada.

D) Muestra en pantalla el texto de avuda.

EY No hay salida. -

{ proaramsa principal ?

A)Y No hay par iametros.

B) No hay restricciones.

CY E} proarama principal de EDMNL. inicia con 1la laentura
del directorino de mplécnlas. Despues con los patrones
de color asionados a cada atomo. Esto esta en los
archivos FEDMOL.NIR vy EDMNOL.COL. respectivamente.

Se muestrz £} mend principal en 18 pantalla v espera 2a
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D)
E)

que el usuwario teclee ana opcian valida. i

Sdlo en caso de error serd mostrado un mensaje.

No hay efectos laterales.

Como salida se abtiene la modificaciaen del directorio,
el cunal estd en e) archivo EDPMIMN..DIR, donde dicha
modi ficaclidn reflejard lo gue el usuario efectud en 1la
sesién de EDMOL..
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" ARCHIVNS AUXTI_TARES.

En este apéndice se describe el formato que tienen los
archivos auxiliares de EDMOL.
fomo se menciond en 1la seccidn 4 del capitwlo IV, en la
inicialicaci 6n de EDMOL, se leen los archivos EDMOL.DIR v
EDMNOL.. C0L..

Fl. archive EDMDI..NIR contiene )] directorio, es decir,
los nombres de las molécul az eristentes. AdemAds contiene el
nimero de vistas nue hen sido creadas.

EL archivo EDMOL.NIRP tiene la siquiente forma:

ZMamero de mol écul as existentes, >
<Nombre 15> <nimero de vistas. >
<Nombre 2% <nfimeroc de vistas. >

donde el numero de molécunlas es de tipo entero, los nombres
de las mol éculas son cadenas de 20 caracteres vy el nomero de
vistaes es un entero entre 1 -y ©92,
Por ejemplo., el archivo contiene:

-

EJEMPLO
BEMNCEMO
CTCLLOPROPAND
METAND
ETILENOG
METANDL.

S50l

L T N B

El archivo EPMNOL.COL. contiene 1a definicidén de los
colores vy el radio para los Atomos.
El archivo EDMOL.COL tiene l1la siquiente forma:
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-

<Niimero de simbolos existentes.

{Simbolo 1> <ColorExterior» <Colorinterior? <Radio>
<Simbolo 2 .

-

For ejemplo.

{.az moléculas &n disco tienen la forma:

el archivo contiene:

nN3azZoa9IIInn-o

-
= AN NN N A

e NN WY

5.0

ADNOOCFI®

®
b4

v =
Y =

-
-
.

.

<NuUmero de Atomos. >

<Namero de liqaduras. >
{AtomoFuente)>

<atomoDestino>

Por ejemplo,

el archivo para la molécula Benceno,.

12

X
50.00
25.00
-25.00

=50, 00

—2%5.00
25.00
20.00

DEIXIIX

00.00
432,50
42.50
00.00
~42.50
-42.50
00.00

z

00.00
00.00

T

"00.00 -

00. 00
00,00
00.00
00.00

Do >O0

s vera asig
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=000

15.00
-15.00

.~30.00

-15.00
15.00

25.50:
25. 50"
00. 00
-25.50
-25.50
ATL AT2
7 =}
a (=)
% 10
10 11
11 1z
12 7
1 7
= 8
< %
a 10
5 11
& 12

an.ao
00.00
00. 00
00.00
Q0. 00

DTHIOD
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