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INTRODUCCION

Nombre del proyecto

Implementacion para la visualizacion de moléculas en tercera dimension en el Laboratorio de
Desarrollo y Visualizacion en Tercera Dimension (LAB3D).

Lugar de Trabajo: LAB3D de la Facultad de Medicina. UNAM.

El LAB3D [1] esta ubicado en el tercer piso del edificio B de la Facultad de Medicina de la
UNAM. Cuenta con un grupo de seis estudiantes de la Facultad de Ingenieria y un disefiador
gréfico coordinados por el Ingeniero David Limén Cruz egresado de la Facultad de Ingenieria.

El LAB3D es un espacio de asistencia tecnoldgica para la ciencia y la ensefianza que cuenta con
herramientas computacionales adecuadas para la implementacion de material de apoyo a la
comunidad cientifica y docente mediante el uso de recursos y avances computacionales,
generando herramientas de apoyo visual y cibernético que aportan calidad, confiabilidad y
dinamismo.

El LAB3D colabora con el trabajo necesario para que la Facultad de Medicina de la UNAM
Ilegue a ser una institucion reconocida debido al avanzado uso de la tecnologia mediante el
desarrollo de aplicaciones para la ensefianza y la investigacion, logrando resultados reflejados en
la calidad de preparacién de sus egresados asi como extraordinarios resultados en los procesos de
investigacion y aportaciones al area clinica.

El principal enfoque del LAB3D es elaborar modelos en tercera dimensién mediante diferentes
técnicas y distribuirlos a la poblacion interesada, principalmente alumnos y profesores de la
Facultad de Medicina.

LAB3

Fig.1 Logotipo del LAB3D
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[Implementacién para la visualizacién de moléculas en tercera dimension]

Objetivo

Mi objetivo planteado por el coordinador del LAB3D es:

Integrar un sistema para la visualizacion de modelos moleculares en tercera dimension, que sirva
de apoyo a la docencia del Departamento de Bioquimica de la Facultad de Medicina de la
UNAM.

Objetivos Particulares

Desarrollar modelos tridimensionales que permiten analizar los diferentes niveles de
configuracion de estructuras moleculares e interacciones entre sus a&tomos.

Integrar una interfaz con elementos didacticos de apoyo visual, como son scripts programados
gue muestren una animacién automatica, scripts de seleccion de configuraciones vy
representaciones especificas (selecciones de atomos, formas y colores). Para que el usuario
manipule de forma sencilla cada modelo segun los intereses particulares.

Descripciéon de los objetivos

La adaptacion de dicha interfaz debia reunir las caracteristicas de compatibilidad con los recursos
fisicos (hardware y adaptacion de una sala especial de proyeccion en tercera dimension),
proporcionando como producto final, un acervo de modelos tridimensionales manipulables,
portables, funcionales, amigables, de facil evolucion y que satisfagan las necesidades docentes.

La interfaz debia ofrecer la capacidad de estudiar diferentes moléculas y sus caracteristicas de
interés. Para esto se requeria apreciar diversas representaciones que permiten resaltar
formaciones o configuraciones especificas de enlaces moleculares.

Igualmente se solicité una manipulacién amigable que permita explotar adecuadamente el recurso
de la tercera dimension, para proporcionar una herramienta de estudio con un amplio potencial en
comparacion con iméagenes planas y texto descriptivo.

Finalmente se pretende lograr que la interfaz grafica muestre cada aspecto de una molécula desde
todas las perspectivas posibles con la capacidad de configurar diversas representaciones y
colores, todo esto enfocado exclusivamente en areas de interés de los docentes del Departamento
de Bioquimica.
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CAPITULO 1. ANTECEDENTES DEL PROYECTO

Antes de describir el antecedente del proyecto que desarrollé, considero conveniente mencionar
los elementos que sirven de introduccion al contexto del tema.

1.1 Realidad Virtual

En literatura [2] de Ingenieria respecto a la Realidad Virtual se propone a grandes rasgos que es
el conjunto de sefiales emitidas por una computadora, ya sean luminosas, sonoras o tactiles, que
representan un objeto existente o verdadero como concepto con la finalidad de simular una
percepcion natural, es decir simular la percepcion que causaria el objeto en estudio directamente.

Utilizando lentes polarizados u otros dispositivos se experimenta una percepcion del espacio
virtual creado por la computadora basada en una realidad alternativa en la que se participa. Al
elegir de entre diversas opciones en la computadora mediante Ordenes, esta escena virtual se
vuelve interactiva.

El campo de aplicacion al que se puede adaptar la tecnologia de realidad virtual es muy amplio y
cada vez mas comun en la vida cotidiana. Antes se adaptaba una maquina a la realidad de las
personas para poder utilizarse y servir con determinado propdsito, pero hoy en dia existe un
requerimiento de adaptacién y capacitacion de personas y profesionistas a estas nuevas
tecnologias.

1.2 Elementos que integran un entorno de realidad virtual

Modelo 3D. En computacién [3] un modelo en 3D es un grupo de formulas matematicas que
describen un objeto en un espacio en tres dimensiones. Desde un punto de vista practico, un
modelo en 3D es una representacién esquematica visible a través de un conjunto de objetos,
elementos y propiedades que pueden construir una imagen (o secuencia de imagenes) que
representa tres dimensiones (ancho, alto y profundo).

Técnicamente hablando el unico mundo en 3D es el real, la computadora sélo simula graficos en
3D ya que toda imagen de computadora sélo tiene dos dimensiones, alto y ancho (resolucion). El
modelo en 3D suele estar formado por objetos poligonales, tonalidades, texturas, sombras,
reflejos, transparencias, refracciones, iluminacion (directa, indirecta y global), profundidad de
campo, desenfogues por movimiento, ambiente, punto de vista, etc.
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[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

Modelos 3D mediante el formato PDB. The Protein Data Bank (PDB) es un formato con
coordenadas atomicas. Fundado en 1971 y mantenido en el Brookhaven National Laboratory,
New York USA desde 1999.

Los archivos PDB son documentos de texto plano (ASCII) cuyo contenido se compone de titulo,
encabezado y columnas que contienen los nombres de cada atomo en una molécula y sus
coordenadas. A veces se omiten los atomos de hidrégeno ya que no es posible determinar su
ubicacion exacta mediante el método de difraccion de rayos X.

Este es el ejemplo de las primeras lineas de un archivo en formato PDB, en donde podemos
encontrar informacion acerca de los primeros atomos (Nitrogeno y Carbono).

RTyYpD Num Atm Res Ch ResN X Y Z Occ Temp PDB Line
ATOM 1 N ASP L 1 4.060 7.307 5.186 1.00 51.58 || 1FDL 93
ATOM 2 CA ASP L 1 4.042 7.776 6.553 1.00 48.05 || 1FDL 94

RTyp: Tipo de Grabacidn.

Num: Numero de serie del &tomo (Cada Atomo tiene un Unico numero de serie).
Atm: Nombre del &tomo.

Res: Nombre de Residuo.

Ch: Cadena a la que pertenece el 4tomo.

ResN: Numero de secuencia de residuo.

X, Y, Z: Coordenadas cartesianas que especifican la ubicacidén espacial del &4tomo.
Occ: Factor de Ocupacidn.

Temp: Factor de Temperatura.

PDB: Identificador unico del archivo PDB.

Line: numero de linea en el registro del archivo.

Tabla 1.1 Ejemplo del formato pdb.

A grandes rasgos se muestra la estructura de un archivo PDB que contiene la informacion
necesaria para construir un modelo tridimensional de una molécula a partir de las coordenadas de
sus 4tomos, una vez obtenido el modelo en tercera dimension se puede manipular y exportar a
diversos formatos.

Proceso de render. Del inglés rendering que significa interpretacion. Es el proceso donde la
computadora calcula todos los elementos presentes en una escena para obtener el valor
correspondiente de cada pixel que forma parte de una imagen resultante, dicha imagen es llamada
Raster.

El pre-renderizado es un proceso de interpretacion donde todos los movimientos y cambios en las
escenas en 3D son programados antes del inicio de la renderizacion. Este proceso es utilizado
generalmente para la creacion de peliculas y su resultado es de muy alta calidad.
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[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

También existe el renderizado en tiempo real, este proceso es mas usado en los juegos en 3D y
suele procesarse a través de tarjetas aceleradoras por ser sumamente complejo. En este caso todos
los movimientos y cambios en la escena son calculados en tiempo real debido a que los
movimientos del jugador no son predecibles y se requieren millones de calculos matematicos
para procesar un modelo en 3D y resultar en una imagen. Todos estos calculos se realizan
Unicamente para construir una imagen resultante.

Interaccion. La interaccion se refiere a la posibilidad de que un usuario manipule el curso de la
accion dentro de una aplicacion. Existen dos tipos de interaccion en un mundo virtual; primero, la
navegacion, que es la posibilidad del usuario para moverse independientemente alrededor del
entorno, y segundo, la dindmica del ambiente, que se compone de las reglas programadas que
indican el tipo de reacciones del sistema ante las acciones del usuario.

Vision estereoscopica (inmersién). Es la sensacion de percibir un objeto en tres dimensiones.
Esto se simula haciendo una representacion especifica de la imagen que se va a observar a treves
de cada ojo del usuario. Para esto es necesario crear dos imagenes diferentes de lo observado
segun la perspectiva calculada de cada uno de los ojos.

Existen diversas tecnologias para proyectar estas dos imagenes, por ejemplo mediante diferentes
filtros polarizados puestos delante de los 0jos y que solo permitan que cada ojo perciba la imagen
que se calcul6 para si; cuando el cerebro recibe las imagenes diferentes se fusionan en una sola
escena y se percibe realismo.

1.3 Aplicaciones de la realidad virtual.

Algo muy importante es que los mundos simulados no necesariamente tienen que adaptarse a las
leyes fisicas naturales, esta caracteristica facilita que la realidad virtual se aplique en cualquier
campo de la actividad humana. En sus inicios la realidad virtual tiene una vertiente
principalmente orientada hacia los juegos, y si bien es cierto que el ocio es uno de sus puntos
fuertes, en la actualidad el uso de esta tecnologia abarca campos de aplicacién mas extensos
incluyendo disciplinas de caracter cientifico, técnico y en la docencia.

El enfoque de la realidad virtual aplicado al campo educativo tiene gran expectativa, mas aun en
el concepto de universidad virtual en el cual diferentes grupos accesan a esta tecnologia para
entrenar o ensefiar.

Respecto a las aplicaciones médicas, los avances en software han hecho posible para los equipos
de cirujanos, practicantes y personal de diagndstico, compartir cuartos de examen virtuales con
fines de diagnostico y consulta. Ahi se puede explorar e interactuar con los modelos para
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[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

determinar los medios mas efectivos en el tratamiento de pacientes, esto ocurre antes de que una
cirugia u otras medidas sean tomadas.

En el &rea de la Quimica y Bioquimica los experimentos actuales analizan estructuras
moleculares, reacciones quimicas, resistencia de materiales, Cinética y Medicina. Un modelado
matematico sofisticado representado en un escenario virtual ofrece oportunidades seguras para
realizar experimentos tecnoldgicos peligrosos, como en el caso de depdsitos quimicos de vapor o
armas causticas y también en los asuntos ambientales como depoésitos de residuos y las
consecuencias de liberar sustancias quimicas en la atmosfera.

La informacion programada sobre atomos, enlaces, cargas eléctricas, coordenadas y conectividad
ya esta disponible y es utilizada por los cientificos para crear moléculas virtuales de atomos y
enlaces. Los bioguimicos ya han descifrado los misterios de algunas nuevas proteinas, como la
dismutasa de superdxido de cobre-zinc y erabutoxina. Las aplicaciones de realidad virtual se
estan utilizando también en ensayos de acoplamiento de enzimas y en el desarrollo de productos
farmaceuticos.

En el area didactica y de investigacion se adaptaron métodos mediante los cuales las moléculas se
pueden interpretar de diversas formas como modelo de esferas y varillas 0 armazones de cables y
se pueden entrelazar estructuras para mostrar distintos enlaces. Las moléculas virtuales pueden
ser percibidas flotando frente a los o0jos mediante lentes polarizados y un sistema de proyeccion
en estéreo, ademas pueden ser manipuladas de tal forma que algo tan pequefio como un &tomo
pueda mostrarse tan grande como el sistema de proyeccion tridimensional lo permita. El usuario
puede explorar una molécula "volando alrededor de ella”, y haciendo los cambios deseados.

En el campo educativo, una experiencia virtual cuidadosamente disefiada puede aproximar en la
mente de una persona un sentido de control sobre el entorno y facilitar en gran medida el proceso
de ensefianza—aprendizaje.

La realidad virtual estimula el aprendizaje, segin afirman investigadores europeos [4] en
robdtica, realidad virtual, psicologia experimental y neurociencia, y en base a sus investigaciones
desarrollan la llamada Interface Enactive basados en el uso de las manos para el aprendizaje a
través de la accion, alumbrando un nuevo campo de la educacion asistida por las tecnologias de la
informacion.

La Enaccion es un modelo de ensefianza-aprendizaje donde se estimula el sentido del tacto
mediante periféricos conectados a un entorno de realidad virtual. Quienes lo desarrollan [5]
afirman que ‘el sentir’ las cosas favorece el proceso cognitivo y de aprendizaje, lo cual propone
convertirse en un nuevo modelo en la educacion asistida por las TI (Tecnologias Informéticas).
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[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

Usando animacién por computadora en tres dimensiones y bancos de datos altamente complejos,
la realidad virtual puede transportar a un estudiante fuera del aula de clases y llevarlo a su
entorno laboral profesional.

1.4 Antecedentes en la UNAM

El Laboratorio de Ensefianza Virtual y Ciberpsicologia [6] de la Facultad de Psicologia de la
UNAM es un lugar donde se trabaja con escenarios cibernéticos para tratar miedos de una
multitud de individuos.

Las terapias para tratar fobias, que tienen una efectividad de 80 por ciento, se ofrecen a
universitarios y pablico en general a muy bajo costo. Y consisten en que subitamente el individuo
es colocado en un paraje que evoca sus peores aversiones; inicialmente la terapia se enfoca a dos
fobias: la social y el miedo a volar en avién, debido a que ambas se registran en gran parte de la
poblacion.

Antes para tratar este problema se recomendaba al individuo visitar el lugar o encarar la
circunstancia generadora de sus alteraciones nerviosas, posteriormente se le pedia que visualizara
imaginariamente estos escenarios perturbadores, pero ahora con la realidad virtual es posible
enfrentar los miedos cara a cara. Actualmente mediante una computadora, terapeuta y paciente
tienen un control total de la situacion.

1.5 Observatorio de Visualizacion Ixtli

El Observatorio de Visualizacion Ixtli de la UNAM, ubicado en la DGSCA (Direccion General
de Servicios de Cémputo Académico) en Ciudad Universitaria, es una sala de alta tecnologia
disefiada para visualizar y simular objetos complejos e imagenes en tercera dimensién (3D)
mediante un sistema de realidad virtual inmersiva.

Este lugar de encuentro multidisciplinario en el cual las nuevas tecnologias computacionales y de
electronica dan vida al trabajo docente y de investigacion de los universitarios posee las mas
avanzadas técnicas de realidad virtual para disposicion de los académicos en la ensefianza y la
investigacion en todas las areas del conocimiento humano.

La tecnologia y el disefio de esta herramienta de trabajo permiten multiples usos, ademas es la
sala con mayor capacidad de computo intensivo en operacion en una institucion de educacion
superior en el pais.
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En Ixtli se puede ver, escuchar y tener una experiencia realmente innovadora a través de una
pantalla curva especialmente disefiada para realzar y mejorar las representaciones de los
diferentes proyectos de investigacion en el quehacer universitario y para comprender mejor la
realidad y los resultados de las investigaciones.

Luego de que el Observatorio de Visualizacion Ixtli abrié sus puertas a diversos trabajos del
personal interesado, se percibio el amplio interés y demanda que tiene un proyecto de esa
magnitud, asi como el impacto educativo en los asistentes. Con este antecedente se establecio el
LAB3D en la Facultad de Medicina de la UNAM con una sala de apoyo que cuenta con una
tecnologia similar y proporciona este soporte a la docencia.

Finalmente se inicia con el proyecto LAB3D adaptando la infraestructura y los recursos
necesarios para que la Facultad de Medicina de la UNAM contara con este medio tecnolégico.

Se cuenta con acceso a una sala de proyeccion en estéreo adaptada en el Auditorio Guevara Rojas
en la Facultad de Medicina. El tipo de estéreo de la sala de visualizacion es polarizado circular y
para que se pueda sentir la profundidad en la proyeccién es necesario utilizar unos lentes con el
mismo tipo de filtro. También se cuenta con 180 lentes para este fin.

Apoyados en un principio por el Observatorio Ixtli en cuestién de capacitacion y asesoria, se
desarrollaron los primeros proyectos aungue el alcance planteado por el LAB3D pretendia
rebasar las barreras de las cuatro paredes que delimitaban el auditorio adaptado para las
proyecciones en tercera dimension asi como las técnicas y estrategias de desarrollo de modelos y
entornos virtuales.
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CAPITULO 2. DEFINICION DEL PROBLEMA Y CONTEXTO

2.1 Definicién del problema

El problema a resolver se sustenta en las encuestas [7] realizadas en la Facultad de Medicina,
donde se concluye que la materia de Bioquimica es una de las que cuenta con el mayor indice de
alumnos no aprobados, ademas contiene el porcentaje mas bajo de calificacidn en los reactivos
que miden el uso de material didactico para la imparticion de dicha materia.

Esto hace evidente la necesidad de una herramienta de ensefianza que haciendo uso de los
alcances computacionales modernos proporcione un apoyo didactico novedoso, eficiente,
portable, funcional, amigable, de facil evolucion, que cumpla con requerimientos de docentes y
alumnos de la materia de Bioquimica principalmente y tomando en cuenta ademas un gran
potencial en otras materias.

Una vez planteado el problema se me asigno la tarea de implementar un visualizador de
moléculas en tercera dimension para ser utilizado por todos los académicos interesados. Dicho
desarrollo de Ingenieria comienza con un analisis para su posterior implementacion. Y todo este
proceso presenta a su vez algunas dificultades técnicas y préacticas.

2.2 Contexto de la participacion profesional

En la actualidad las recientes generaciones experimentan un considerable avance tecnolégico y el
ambito académico no es la excepcién. Si bien, los alumnos de hoy en dia tienen una mentalidad y
costumbres moldeadas por un acceso natural a un entorno tecnolégico muy amplio, también es
cierto que los academicos pueden aprovechar del mismo modo esta situacion.

Diversos articulos pedagdgicos [8] sugieren que es indispensable adaptarse al entorno de los
alumnos para facilitar su procedimiento de aprendizaje, no solo por el interés que puede tener el
alumno en una herramienta novedosa y practica, sino también debido a la capacidad de brindarle
de una forma mas clara y comprensible la informacion que puede resultar dificil de comprender.

En el caso particular de la materia de Bioquimica se manejan conceptos y estructuras de gran
complejidad para su aprendizaje y entendimiento; el tener que trabajar con elementos tan
abstractos como los atomos, implica una gran capacidad de abstraccion, razonamiento e
imaginacion.
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[Implementacién para la visualizacién de moléculas en tercera dimension]

Se estudian estructuras que tienen formaciones determinadas y que dependiendo de las
caracteristicas fisicas y ubicacion espacial de cada uno de sus elementos (atomos) en toda la
estructura (molécula) se puede determinar su funcionamiento. Por otro lado, el material de
ensefianza es principalmente la habilidad verbal de transmitir el conocimiento del profesor a los
alumnos, apoyado con libros, esquemas, imagenes bidimensionales, diagramas, maquetas de
plastilina y figuras de unicel o pléastico.

Si consideramos el entorno en el que se desenvuelven los alumnos, la capacidad de intuicion que
poseen respecto a las herramientas cibernéticas y sobre todo el manejo de internet, podemos
identificar un gran campo de oportunidad que consiste en aportar nuevas herramientas
aprovechando los avances tecnoldgicos a los cuales tenemos acceso.

Al implementar un laboratorio tecnoldgico novedoso y ciertamente distante de su antecedente
(Ixtli) surgen nuevos obstaculos, como la delimitacion de proyectos a realizar, ya que algunos de
los solicitantes proponian proyectos muy alejados de una realizacion factible. Esto se fue
solucionando realizando propuestas que establecian una linea de trabajo adecuada a la tecnologia
y a la capacitacion profesional con la que contamos en el LAB3D.

Otra dificultad a superar con respecto a los solicitantes de proyectos era la diferencia del lenguaje
técnico entre nuestras disciplinas profesionales, es decir, a la dificultad que implica entenderse y
ponerse de acuerdo con un profesional de otra especialidad como es el caso de la Medicina no
solo con la terminologia y conceptos que se utilizan sino con la poca disposicion de muchos
médicos a cambiar sus métodos de ensefianza tradicionales, y aun méas, a modernizarlos.

Un punto de partida muy importante que se tomd en cuenta se refiere a las caracteristicas de los
usuarios para quiénes se desarrollaron los proyectos, es decir ‘el cliente’, que en este caso queda
conformado por alumnos y profesores de la materia de Bioquimica 1 y II.

Las herramientas de computo que se utilizaron para el desarrollo de los proyectos, fueron:

Work Station Dell Precision 670

e 2GB de memoria RAM

e Tarjeta aceleradora de graficos Nvidia Cuadro FX-1500 con memoria de 256MB y
e Procesador Intel Xeon de doble Nucleo a 3.0 GHz

Para las proyecciones en estéreo realizadas en al auditorio se conto con la siguiente computadora:

Work Station DELL Precision 690

e 8GB de Memoria RAM

e Dos tarjetas aceleradoras de graficos unidas (SLI) de 512 MB cada una, y
e Dos Procesadores Intel Xeon de Doble Nucleo de 3.0 GHz
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Se adquirieron licencias de software como Amira 4.1 y Autodesk 3ds Max 8.0. Para el caso de
visualizadores moleculares no se conté con licencia de algun software por lo que lo mas
conveniente ha sido utilizar una aplicacion gratuita.

El desarrollo de cada proyecto implico recopilacién y manejo de informacion, implementacién de
modelos tridimensionales construidos con programas de disefio en tercera dimension o mediante
algun lenguaje de programacion (para el caso de las moléculas), creacion o adaptacion de una
interfaz para dichos modelos construidos, implementacion o programacién de scripts (guiones),
implementacion de widgets que permiten aprovechar las caracteristicas de cada proyecto y la
culminacion de este trabajo llega con la distribucién o difusion del mismo.

Toda esta participacion descrita requiere un profesional con un perfil de conocimientos
totalmente acordes al del ingeniero en computacion. Es decir, implica contar con conocimientos
generales de quimica y termodinamica y amplios conocimientos en las areas de sistemas de
programacion (software), sistemas electronicos digitales (hardware), ciencias de la computacion
y comunicaciones, entre otros.

Tomando en cuenta ademas que los conocimientos sélidos en matematicas y fisica facilitan el
modelado de fendmenos fisicos. Con los conocimientos obtenidos en esta profesion es posible
analizar, disefiar, construir y dar soporte técnico de calidad a los sistemas electronicos de
computo y de programacién, ademas de evaluar, comparar y seleccionar equipos de computo.

Asi mismo, la formacion obtenida como ingeniero en computacion permite satisfacer el
requerimiento de planear, disefiar y construir sistemas de interfaz hombre-méaquina, realizar
modelado de estructuras de datos y desarrollo de manejadores de sistemas de bases de datos,
entre otras actividades, tal como se describe el perfil del egresado para la carrera de Ingeniero en
Computacién en la Facultad de Ingenieria, UNAM.
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CAPITULO 3. METODOS DE IMPLEMENTACION

Han sido diversas las actividades que realice en la implementacion del proyecto que describo en
este informe. Para organizarlo lo dividi en distintas etapas y cada una implicé una estrategia de
ingenieria distinta. Las tres actividades principales que desarrollé son:

e Laimplementacion de visualizacién de moléculas mediante la herramienta VMD,
e Laimplementacion de visualizacion de moléculas en Internet con la herramienta Jmol, y
e La construccion de modelos tridimensionales.

La primera parte correspondio al analisis e implementacion del visualizador molecular que
proyectaria los modelos 3D en el auditorio. Para esto fue de gran utilidad analizar el antecedente
de la sala de visualizacion Ixtli. Inclusive los académicos que ya habian participado con
proyectos en dicha sala tenian mas claro el desarrollo que solicitarian al LAB3D.

Gran parte de la delimitacion de los proyectos se acordaba partiendo de las inquietudes de los
participantes y recopilando propuestas de los integrantes del LAB3D con la colaboracion del
coordinador del laboratorio. Finalmente, el coordinador del laboratorio tomaba una decision y
sefialaba el plan de trabajo.

Posteriormente, la forma de trabajo que segui durante la planeacion y el desarrollo consistié en
reuniones periddicas con los académicos interesados en donde les mostraba mis propuestas y
escuchaba la descripcién que hacian de ‘lo que querian ver’.

Durante las reuniones propuse soluciones practicas de visualizacion que eran factibles, asi mismo
les comunicaba cuando pedian algo que estaba fuera de nuestro alcance ya sea por cuestiones
tecnoldgicas o de tiempo. De este modo me correspondia conservar coherencia entre la propuesta
de solucién vy su factibilidad de desarrollo.

Como resultado de estas reuniones elaboré diversos bocetos, guiones de secuencias,
descripciones, imagenes de referencia a utilizar y secuencias de dibujos a modo de historieta o
storyboard. Una vez teniendo claro cémo debia quedar el producto final, determiné el método de
implementacién mas apropiado.

Algunos procesos incluidos en el trabajo que elaboré son desarrollos que se componen de fases
definidas y entrelazadas una con otra como es en el caso de la elaboracion de material multimedia
0 el desarrollo de proyectos para los visualizadores disponibles. Para el desarrollo de elementos
como estos existe un proceso de desarrollo que se puede describir con un esquema tipo diagrama
de flujo que a su vez presenta cierta similitud con un esquema de desarrollo en cascada.

-12 -
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Esta es la metodologia en general que utilicé para elaborar todos los proyectos solicitados. Cabe
sefialar que dentro de la implementacién del desarrollo a elaborar utilicé algunas otras
herramientas de analisis y metodologia segln las caracteristicas del producto que deseaba
obtener. (Ver esquema 3.1)

Solicitud de proyecto

l Reuniones iniciales

Planteamiento y
Delimitacion

Investigacion y lluvia de ¢———
ideas

Propuestas y
Sugerencias

Estudio de Factibilidad
Andlisis de Tiempos y Recursos

Descripcion concreta
del producto final

Elaboracién del Guion
O Story board

A4

Implementacién

Pruebas y Correcciones

\4

Producto Terminado

Esquema 3.1 Diagrama de flujo de la elaboracién de los proyectos.

3.1 Métodos de implementacion para proyectos en VMD

La programacién de los scripts que me solicitaron para mostrarse mediante VMD contienen una
estructura basica repetitiva por lo cual se utiliza una plantilla ya disefiada que luego se
complementa para agregar las caracteristicas especificas de cada proyecto.
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Escribir el codigo implica principalmente ir traduciendo las escenas descritas en el storyboard
con algan lenguaje de programacion y para este caso no es tan necesario disefiar estructuras
ciclicas o de control sino conservar un estricto orden y una secuencia idéntica a la disefiada.

Este proceso de desarrollo se puede describir como una serie de pasos consecutivos y
estructurados muy similar al que describe Winston Royce en 1970 [9] en su modelo de cascada.
(Ver esquema 3.2)

Este modelo, se basa en una técnica rigida para mejorar la calidad y reducir los costos del
desarrollo. Su caracteristica es completar cada paso de un proceso antes de iniciar el siguiente.

Este modelo también se presta para describir el proceso de construccion de modelos 3D vy
material visual.

System requirements

N

K Software requirements

\'
\ Analysis
\v

K Program design X

\ Coding
R
Testing \

K

Operations

Esquema 3.2 Modelo de desarrollo en cascada.

3.1.1 Herramienta de visualizacién molecular VMD [10]

Siguiendo la linea de desarrollo para visualizadores moleculares en tercera dimensién con que
cuenta la sala Ixtli en DGSCA, se me asigno la tarea de programar scripts usando el lenguaje de
programacion Tcl/Tk para su ejecucion en el visualizador de moléculas VMD. Estos scripts iteran
sobre modelos tridimensionales de diversas moléculas con la posibilidad de proyectarse en el
auditorio adaptado de la Facultad de Medicina para visualizacion en estéreo.

Las caracteristicas de VMD son especificas e ideales para las proyecciones en el auditorio. Es un
programa de visualizacion molecular para mostrar, animar y analizar grandes sistemas
biomoleculares utilizando graficas en 3-D y scripts programados.
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VMD puede leer los archivos de Protein Data Bank (PDB) y exponer la estructura contenida con
una amplia variedad de métodos para representar y colorear una molécula. Algunas
caracteristicas de VMD:

e Soporte de la mayoria de plataformas, procesadores y aceleracion GPU (Unidad de
Procesamiento Gréafico, por sus siglas en inglés).

e Extensa documentacion, tutoriales y comunidad de desarrollo.

e El limite para el namero de moléculas, atomos, o frames, es segun la memoria disponible.

e Mudltiples formas de rendereo y capacidad de exportar gréficos.

e Amplia sintaxis de seleccion de atomos, y elecciones de visualizacion.

e Soporte para més de 60 formatos de archivos moleculares y tipos de datos.

e Permiten escribir rutinas para el analisis molecular y representaciones automaticas.

e Capacidad de mostrar los modelos en estéreo, entre otras cosas.

Fig.3.1 Pantalla de visualizacién y menu de VMD.

3.1.2 Disefio del guion a programar

Utilizando un Guidn de Grafos formados por flechas dirigidas hacia estados se representa un
modelo de disefio. Esto sirve para obtener el calculo del tiempo de desarrollo de una aplicacion,
definir el costo y otras caracteristicas como el espacio de almacenamiento requerido para el
producto final.
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Este método permite el modelado de estructura y contenido mas natural, elegante y de facil
comprension ademas muestra una secuencia logica de actividades a realizar de una forma facil de
visualizar.

Estructuralmente un nodo es un objeto compuesto por la descripcion de un proceso 0 un evento
especifico, ya dentro de un nodo puede haber otro arbol de nodos o un StoryBoard, esto es, con
instrucciones concretas y mas especificas.

A modo de ilustrar los guiones que recibi para desarrollar los proyectos, describiré algunas partes
importantes de los proyectos que considero mas significativos.

El primer proyecto que elaboré fue “El Nucleosoma”. El estudio de esta estructura tridimensional
permite la comprension més facil de su funcién en la organizacion de los cromosomas. Para
elaborarlo obtuve la siguiente informacion proporcionada por el solicitante:

‘El modelo consiste en la representacion de la estructura del nucleosoma que esta constituido
por cinco proteinas centrales llamadas Histonas y una doble hebra de ADN, que se enrosca en el
nucleo protéico.

Las proteinas centrales son las histonas, que son proteinas globulares por numerosos
aminoacidos basicos con carga positiva que interaccionan con las cargas negativas que poseen
los grupos fosfato del ADN.

En este modelo se puede estudiar la doble cadena de nucledtidos que tiene la propiedad de
complementariedad y que es antiparalela; lo que permite que el usuario pueda visualizar ambas
propiedades en una estructura compleja.

Las interacciones entre el ADN y las proteinas centrales, también son muy interesantes y en este
modelo son faciles de sefialar’.

Esta es la informacion proporcionada literalmente y sin excepciones por parte del médico
solicitante, de la cual parti para mostrar un modelo en 3D.

Primero realicé la evaluacion del proyecto solicitado por la M. en C. Leonor Fernandez Rivera
Rio (integrante del Laboratorio de Disefio y Evaluacion de Programas para la Ensefianza de
Bioquimica Asistida por Computadora, del Departamento de Bioguimica y Biologia Molecular
en la Facultad de Medicina de la UNAM).
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Posteriormente tracé el siguiente Guion de Grafos para el proyecto de Nucleosoma:

\ Story
/\ /) Board
Identificar
modelo .pdb
Planear
Guidn

. Identificar
elementos en
B el modelo

Programar
Guion

Revisar
funcionalidad
y tiempos.

Esquema 3.3. Guiodn de grafos trazado para el proyecto ‘El Nucleosoma’.

Siguiendo el proceso planteado en el guidn de grafos, la primera actividad consistio en identificar
y conseguir el modelo de la molécula. Asi que busqué en la base de datos de pdb referencias de
‘nucleosome’, y luego de encontrar 96 archivos y consultar con el experto, utilicé el archivo
clasificado como: 11D3.

Para este proyecto delimité las especificaciones de la solicitante a modo de guion como una
secuencia de representaciones 0 acciones a mostrar, las cuales iban a ilustrar la narracion de la
clase conforme a la solicitud del academico.

Utilicé el visualizador VMD para el analisis del modelo y luego disefié la secuencia a programar,
es aqui donde se encuentra un story board dentro del nodo (Planear Guién) del Guién de Grafos.

Disefié un conjunto de vistas y acciones a modo de story board de acuerdo a la descripcién del
solicitante. El resultado es una serie de esquemas (ver Esquema 3.4).

Luego de redactar un guion de secuencias y descripcion detallada de cada cuadro comencé a
programar las escenas descritas. Para proyectar estas escenas utilicé como herramienta el
software VMD implementando scripts programados en lenguaje Tcl/Tk, haciendo uso de la base
de datos molecular: PDB.
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1 2 3 4
OO O oo ®
00 00O
Carga modelo Muestra histfonas  Describe cada una Histonas Globulares
limpia pantalla
5 é 7

8
+ + !
+ +

Describe cargas + Muestra ADN Describe cargas Describe Inferaccidn

9 de histonas hegafivas 12

10 11

Muestra Grupos Muesta la Andliza la Libera memoria
Fosfato doble cadena inferaccién Termina el Script
Tiempo

Esquema 3.4 Story Board del proyecto ‘El Nucleosoma’.

3.1.3 Visualizar un modelo molecular (.pdb) en VMD

Los modelos que se han descrito hasta ahora son Unicamente moléculas en 3D construidas en
base de las coordenadas de sus &tomos mediante los archivos pdb. Calcular estas coordenadas no
es tarea facil, es una labor que diversas universidades y grupos asociados han venido realizando.

La técnica mas comun para calcular dichas coordenadas es mediante la difraccion de rayos X. Por
medio de esta técnica se ha determinado un 90% de las estructuras que se conocen hoy en dia
seguida por la técnica de resonancia magnética nuclear con un 9%.

La difraccién consistente en hacer pasar un haz de rayos X a través de un cristal de la sustancia
en estudio, el haz se difracta en varias direcciones debido a la simetria de la agrupacion de
atomos y por difraccion da lugar a un patron de intensidades que puede interpretarse segun la
ubicacion de los atomos en el cristal aplicando la ley de Bragg.
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Los resultados se publican en formatos estandarizados que varian muy poco en cuanto a la
sustancia de la informacion contenida y mas bien difieren en la redaccion y el disefio en que se
presenta. Los formatos mas relevantes se encuentran en sitios como OCA, PDB, Molécula of the
Month y Klotho entro otros.

Las bases de datos moleculares se encuentran en paginas con acceso a libre, algunas sin
restriccion y otras con la Unica restriccion de un registro, los archivos se pueden descargar y
utilizar. La mayoria de estructuras son organicas pero existe un gran acervo en general. La base
de datos molecular mas grande se encuentra en el sitio de PDB
(http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do) y el formato de archivo mas comun es .pdb.

El proceso de construccion de un modelo en 3D mediante el formato pdb consiste en identificar
la molécula que se desea visualizar, luego se realiza una basqueda en las diversas bases de datos
moleculares para obtener un archivo clasificado en cuatro caracteres alfanuméricos y con el
contenido de las coordenadas de cada atomo de dicha molécula, este archivo se descarga y se
almacena.

El archivo obtenido se abre con el visualizador molecular VMD desde el menu de acceso o
mediante un script programado que contenga las instrucciones de carga. También se puede abrir
con un editor de texto plano para analizar la estructura del formato, la informacién adicional a las
coordenadas, asi como los valores de las coordenadas mismas; de esta forma se pueden realizar
cambios sustanciales a dicho archivo.

El visualizador molecular muestra las coordenadas leidas como puntos en un espacio virtual,
dichos puntos pueden ser representados como esferas u otros objetos que ayuden a identificar
patrones en la estructura. Una vez obtenido el modelo tridimensional en forma gréafica es mas
facil de analizar.
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Fig 3.2 Herramienta ‘Sequence Viewer’ del menu de analisis de VMD.
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Existen diversas herramientas de software que ofrecen la posibilidad de cambiar de
representaciones y colores segun la estructura, la temperatura, la posicion, la carga
electromagnética, caracteristicas de formaciones atomicas como hidrofébicas, hidrofilicas,
nucléicas, etc. En VMD también se cuenta con herramientas de seleccion especifica
implementada con operaciones booleanas (del menu Graphics — Representations).

Otra herramienta de gran ayuda es el Sequence Viewer (del menu Extensions — Analysis), la
cual permite hacer una seleccion de cada elemento en especifico agrupado en cadenas y con una
secuencia numérica (ver figura 3.2). Todo este proceso se realiza para conocer el valor que
corresponde a cada atomo en un indice y sus caracteristicas ya que esta informacidn es necesaria
como referencia dentro de un script de programacion.

3.2 Métodos de desarrollo para un visualizador molecular web

El auditorio adaptado para las proyecciones en estéreo es utilizado para diversos eventos que
competen a la Facultad, es por esto que existe una limitante de los dias y horarios en los cuales
los alumnos pueden asistir a tomar clases con estas proyecciones. Ademas la interfaz de manejo
del visualizador molecular (VMD) presenta cierto grado de complejidad, por lo que cada sesion
debe ser asistida por al menos una persona capacitada en el manejo de dicho programa
restringiendo el uso a cualquier profesor que no domine este software.

Por otra parte, el equipo de computo con el que se proyectan los modelos es especializado para
procesamiento de graficos, esto limita a cualquier ponente en el uso de una computadora con
caracteristicas distintas.

Tomando en cuenta estas limitantes, propuse desarrollar la version web del visualizador de
moléculas en tercera dimension. De este modo, conjuntamente con los guiones que escribi para
proyectarse en el auditorio se me asigné la tarea de implementar una version del visualizador con
acceso desde la web.

Las metodologias de ingenieria que utilicé para la implementacion de un visualizador molecular
web se dividen en las siguientes fases de desarrollo:

e Investigacion y eleccién de software
e Delimitacion del proyecto

e Implementacion de interfaz

e Migracion de scripts anteriores

e Pruebasy correcciones

e Version 1.0

e Andlisis de la version y valoracion
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Iniciando con un analisis de sistemas que me llevd a elegir el software mas adecuado para su
implementacidn, comenceé definiendo la informacion de los recursos con los que contaba, siendo
el tiempo un factor de importancia relevante. Luego disefié un calendario de actividades a modo
de cronograma y lo utilicé como referencia a lo largo de todo el desarrollo.

Para disefiar un calendario de actividades coherente necesitaba calcular aproximadamente el
tiempo que requiere cada fase, para esto me basé en algunas métricas de tamafio como son:

e Cantidad de paginas (Page Count),

e Cantidad de elementos media (Media Count),

e Cantidad de programa (nimero de scripts, CGI, Archivos Java script o applets de Java
usados en la aplicacion),

e Tamario de aplicaciones (el estimado de espacio total usado por las paginas), y

e Tamafo de elementos media. (Memoria o espacio total en Mb asignado para todos los
archivos de Media).

Entender los conceptos de las métricas de complejidad me ayudo a disefiar una estructura mas
simple tomando en cuenta los factores que implican una navegacion compleja, como son:

o Conectividad (Numero total de links internos) y
o Estructura (Mide como la estructura principal de la aplicacion esta organizada, es decir,
en secuencia, jerarquia, o red).

Por ultimo, utilicé como una referencia la estimacion de las métricas de esfuerzo para el
desarrollo de hipermedia, como:

e Planeacion de la Interfaz. Tiempo estimado (nimero de horas) que lleva una persona para
planear la interfaz de la aplicacion.

e Construccion de la Interfaz. Tiempo estimado (nimero de horas) que lleva una persona
para implementar la interfaz de la aplicacion.

e Esfuerzo en los Test de "Media". Tiempo estimado (nimero de horas) que lleva una
persona para probar toda la "media” en la aplicacion.

Todas estas métricas brindan un aspecto general de la distribucion de trabajo en base al disefio
del proyecto con respecto al tiempo asignado; considerar dichos elementos me fue de gran
utilidad para establecer alcances y limitaciones concretos en cuanto a tiempo y esfuerzo dedicado
en cada parte del proyecto.
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3.2.1 Requerimientos del Visualizador Molecular Web (VMW)

En la planeacion del nuevo visualizador se solicitd conseguir una estructura estable. Se tomo en
cuenta que para el desarrollo de una version portable del visualizador molecular se debia
considerar el tipo de computadora promedio con que cuentan los estudiantes de la Facultad de
Medicina. Para esto se estim6 un promedio de los siguientes recursos de computo segun los
resultados del examen diagndstico de computacion [11] que se aplica a los alumnos de primer
ingreso:

e 512 MB-RAM,

e 128 MB-Video,

e Procesadores equivalentes a Intel Pentium IV a 2.6 GHz y

e Sistema Operativo Windows (desde su versién Windows 98, hasta la Actual

Windows Vista y la nueva version Windows 7).

El programa de visualizacién debia ser muy portable ya que seria una aplicacion con acceso
desde internet y aunque este visualizador se podria distribuir en discos y medios portatiles de
almacenamiento es preferible un acceso remoto sin restricciones de fecha, horario o traslado. Otra
caracteristica es conseguir un archivo con el menor tamafo posible en bytes, lo cual representa un
codigo 6ptimo.

Otro requisito del visualizador web es una interaccion muy amigable para los alumnos y que no
represente un problema de capacitacion. Por ultimo, se necesitaban las caracteristicas suficientes
para poder migrar las versiones de proyectos hechos para VMD a la version alterna en la web.

3.2.2 Planeacion del proyecto VMW

En esta etapa de implementacion lo primero que identifiqué fueron los recursos y tiempos.

No habia recursos economicos destinados al desarrollo, por esto necesité elegir el mejor software
libre. Existe una gran oferta de software libre y de muy alta calidad, lo cual implicé un amplio
trabajo de investigacion y pruebas para elegir el méas adecuado.

La fecha en que se me asignd el proyecto del visualizador web, es Abril de 2009 y se me indica
una fecha tentativa para la entrega de una version alfa en Agosto de 2009.

De este modo disefié un calendario de actividades para el desarrollo de la version web del
visualizador molecular obteniendo el siguiente cronograma:
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Cronograma de Actividades para la implementaciéon del VMW

Semanas (1 -11)
Actividad 123 4 5 6 7 8 9 10 | 11 12 | 13 | 14
1 1 2
Investigacion y Eleccion de Software
2
Delimitacion del proyecto -g
3 =
Implementacién de Interfaz —_
4 5
Migracion de scripts anteriores e A ‘ ‘ <

Tabla 3.1 Cronograma de actividades semana 1 a 11.

Semanas (12 16)

15 16 17 18 18 22 23 24

Actividad

A4 |
c . . V la | c EPRRE ‘
Migracion de scripts anteriores

Julio - Agosto

5

Pruebas y Correcciones ‘
6

Version 1.0

: HE

Analisis de la version y valoracion

Tabla 3.2 Cronograma de actividades semana 12 a 16.

La semana 4 se refiere al dia 20 de Abril de 2009 fecha en la que inicié la investigacion, el cuadro
rojo indica la fecha de entrega en la ultima semana de Agosto. Asi programé 16 semanas de
trabajo para desarrollar de principio a fin la version 1.0 de la primera interfaz web cuya fecha de
culminacion seria el 25 de Agosto. Luego de definidos estos puntos inicié la investigacion.

3.3 Métodos de construccién de imagenes y videos

Hasta ahora sélo he descrito cémo en base a los archivos .pdb se pueden construir modelos en 3D
de moléculas y me limité a mostrarlos segun las posibilidades del visualizador. Pero como un
complemento sugerido por los solicitantes utilicé otras herramientas y métodos de modelado en
tercera dimension que aportan un mayor acervo de modelos tridimensionales.
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Aungue el punto de interés de la materia (Bioguimica) que se apoya en los visualizadores
moleculares son las moléculas, también es de interés el hecho de representar todo el entorno de
estas (reacciones a nivel celular, tejido, u 6rganos). Es interesante saber que el simple cambio en
una molécula puede repercutir para la aglomeracion de células derivando en cancer por ejemplo.

Esto implicd incluir animaciones, imégenes y videos. Los elementos visuales desarrollados
cubren un aspecto que es imposible abarcar para los visualizadores moleculares. Por ejemplo, al
mostrar las moléculas del grupo “hemo” en una hemoglobina se hace referencia de que éstas
transportan el oxigeno en un eritrocito (globulo rojo) en la sangre; para esto se requeria mostrar la
referencia del eritrocito con un modelo en tercera dimensién. Esto implico construir un modelo
no molecular con métodos que sobrepasan el alcance de los visualizadores.

De esta forma, utilizando diversos métodos construi otros modelos en 3D como membranas
celulares, sistemas de particulas, células, 6rganos o diversos elementos presentes en los
organismos mas all& de las estructuras moleculares.

Existen diversos métodos para realizar un modelo en tercera dimension, en la Facultad de
Ingenieria en la materia optativa de “‘Modelado en Tercera Dimension’ aprendi algunas técnicas
utilizando 3ds Max en una clase impartida por el Ingeniero Francisco Salgado. Posteriormente,
como complemento asisti a un curso de capacitacion en el uso de este software impartido en
DGSCA.

Practicamente todos los programas de construccion tridimensional se basan en vectores de
posicion que hacen referencia a puntos, lineas, planos o volimenes en un entorno, asi como la
integracién de elementos como luces, texturas y camaras con efectos de lentes y perspectivas.

La metodologia consiste en ir estableciendo coordenadas para cada punto de una malla que
conforma un objeto en tercera dimension, de esta forma se construye un modelo al que se le
pueden atribuir caracteristicas de iluminacién (reflexion, refraccion, brillo, luminosidad, etc.) y
textura (resalte, color, etc.).

Finalmente se puede afiadir mas realismo con el manejo de cdmaras que aporten profundidad,
enfoque, perspectiva con un punto de fuga adecuado a las dimensiones de los objetos, efectos de
lente por iluminacién y desenfoque por movimiento.

El método de obtencién de imagenes mediante la construccion de un modelo 3D sigue un
desarrollo de pasos consecutivos. Las técnicas de modelado en que utilicé dependieron de las
caracteristicas del modelo a elaborar y béasicamente fueron con alguno de los siguientes
procedimientos:
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e Técnica de modelado libre o en base a blue prints en 3ds Max, esta técnica consiste en
guiarse mediante imagenes de referencia que se obtienen de fotografias, libros o algin
otro medio y se intenta ajustar el modelo 3D a estas referencias.

Fig. 3.3 Modelado 3D de una traquea, usando blue prints.

e Técnica de Reconstruccion Optimizada con modelos importados de Amira hechos
mediante una reconstruccion volumétrica de una secuencia de tomografias para ser usados
como referencia en un modelado optimizado desde 3ds Max.

Fig. 3.4 Modelado de huesos y craneo usando volume render.
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Técnica de modelado en VMD exportando el modelo a un archivo WRL para ser
trabajado en 3ds Max. Una vez que se obtiene la secuencia de atomos que se desea
mostrar se puede exportar el modelo 3D al formato WRL.

AR L L
a

el BGIE

S

Fig. 3.5 Edicion de un modelo WRL en 3ds Max.

Programacion de un sistema de particulas. Este método consiste en conectar bloques que
representan diversas funciones o condiciones de programacion en 3ds Max estableciendo
de este modo las caracteristicas de las particulas, su comportamiento y atributos de
factores externos como fuerzas, condiciones, etc.

Fig. 3.6 Escena generada con programacion de particulas.
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Independientemente de la técnica, se construye un modelo 3D y el siguiente paso es la
programacion de animaciones (si es que se requieren), seguido por la asignacion de texturas al
objeto modelado. Una vez que tenemos un modelo texturizado podemos incluir la iluminacién
del escenario, posteriormente la animacion de luces y camaras para obtener finalmente una
escena que puede ser rendereada.

Fig. 3.7 Alveolos, ax6n, pulmones y eritrocitos, respectivamente.

Construi modelos de 6rganos como pulmones o el higado, modelos de glandulas, huesos, nervios,
e incluso fluidos y células. Estos modelos se presentarian como una secuencia de imagenes por lo
general en formato de video para reforzar la explicacion del contexto de accién que se esté
estudiando.
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3.3.1 Animacién y render

Independientemente de la técnica de modelado empleada, las técnicas de animacion y render son
de gran importancia ya que se traducen en la presentacion final del trabajo y proyectan la calidad
que se mostrara. Existen diversos tipos de animacion:

e Simple: Rotacion y Traslacion,

e Animacion de Forma (Morph),

e Animacion con huesos y helpers,

e Animacion programando sistemas de particulas y mecanicas de fuerzas, y
e Combinaciones de las técnicas anteriores.

Para renderear utilicé herramientas de efectos como ‘lens effects’ (efectos de iluminacién en la
lente de la camara como reflejos, destellos, etc.), “motion blur’ (desenfoque por movimiento de
los objetos animados), ‘DOF’ (deep of field, o desenfoque por profundidad de campo) y otros.

Fig. 3.8 Secuencia de imagenes de una bacteria.

Todo el material visual que elaboré esta disponible para el uso libre de los académicos
interesados.
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CAPITULO 4. IMPLEMENTACION Y DESARROLLO

4.1 Implementacion de guiones para VMD

Aunque VMD permite la manipulacién en tiempo real de modelos tridimensionales su interfaz es
complicada para un usuario sin capacitacion. Ademas el hecho de realizar selecciones y
representaciones de atomos durante una presentacion (o clase) implica contar con personal
capacitado y cortes en la continuidad de cada clase, lo cual propicia la distraccion de los alumnos
y pérdida del tiempo asignado. Por lo tanto se aprovecho la capacidad del software de interpretar
guiones (scripts) escritos en lenguaje Tcl/Tk y mostrar una secuencia automatica.

Los scripts brindan la facilidad de que con un solo click a un icono se inicia el programa, se
cargan las moléculas deseadas, se hacen las selecciones planeadas, asi como representaciones de
colores y formas en un tiempo establecido.

La ejecucion de los scripts se percibe como si se tratara de un video, con la diferencia que estos
guiones permiten la manipulaciéon del modelo en cualquier momento (traslacion y rotacion)
mientras se continua con el guién. Esto es muy ttil ya que previamente planeada una clase y
programada en scripts se obtienen resultados muy favorables en cuanto al interés de participacion
por parte de los académicos y el aprovechamiento del tiempo disponible. También se muestra un
manejo sencillo que invita a los demas académicos a hacer uso de esta tecnologia. En el apéndice
C (Referencias de cddigo) se incluye una descripcion detallada de la programacion.

El visualizador empleado en el auditorio (VMD) tiene la capacidad de mostrar los modelos en
estereoscopia (Menu Display — Stereo — CrystalEyes), pero habia que configurar otras
caracteristicas como las variables de entorno MSMSSERVER, VMDSCRZISE, MSMSPATH y
el archivo vmd.rc.

La configuracion de la Workstation utilizada para la proyeccion en el auditorio se realizé tanto
para el SO Windows XP Professional x64, como para LINUX Ubuntu 9.0. La configuracién de
las variables de entorno para Windows XP permiten la ejecucion del programa y la lectura del
script correspondiente mediante un doble click en modo de pantalla completa ajustada a las
dimensiones de la resolucion de salida de los proyectores.

Para Linux se establece el estéreo SidebySide que divide la pantalla en dos partes con una linea
vertical, mostrando en cada parte de la pantalla la imagen correspondiente a cada ojo; una vez
hecho esto se duplica el valor horizontal de resolucion de los proyectores en la variable de
entorno de VMD para que cada divisidon corresponda exactamente a la salida de solo uno de los
dos proyectores.

-29.
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Otra variable de entorno a configurar es el path de MSMS, y MSMSSERVER el cual unicamente
hace referencia a la ubicacion del programa auxiliar generador de superficies MSMS (de
Michael Sanner’s Molecular Surface, que es una aplicacion externa para generar superficies).

El archivo vmd.rc ubicado en la carpeta de instalacion de VMD contiene las condiciones iniciales
del programa, es el primer archivo que se carga al iniciar el visualizador y contiene
especificaciones tales como tamafo, posicion y activacion de ventanas de menu, configuraciones
predeterminadas de selecciones, posicion, colores, luces, teclas de acceso directo y funciones de
uso global que solo seran sustituidas por nuevas funciones o valores escritos posteriormente en
scripts.

Finalmente se crea un acceso directo que ejecuta el programa (VMD) y lee el script sefialado. El
primer proyecto concluido que elaboré¢ para el visualizador VMD fue “El Nucleosoma”, con el
cual se impartid por primera vez una clase en 3D en la Facultad de Medicina.

Estrena

la Facultad
de Medicina
instalaciones
de alta
tecnologia

¢ Adquirio v reforzo sus
eqquipos de punta e Son nueve
aulas lus remodeladas ¢n su
totalidad

La facultad cuenta ahora con un neyvedoso lnboratorio tridimensional gue serd de gran utilidad
para los alumnos. Foto: Benjamin O .

Fig. 4.1 Presentacion en tercera dimension en el Auditorio Guevara Rojas

El siguiente proyecto que se me asignd fue mucho mas extenso y pretendia abarcar la primera
parte del temario de Bioquimica 1: ‘Estudio Tridimensional de la Hemoglobina’.

En general, los scripts que programé tienen las siguientes caracteristicas:

e Encabezado con informacion del programa.

e Rutina que inicia la configuracion de colores, hecha con una adaptacion del codigo
utilizado en scripts que se han mostrado en el Observatorio Ixtli.

e Rutina que establece tiempos de ejecucion, elaborada por John Stone.
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e Rutina que cargan e inicia los modelos.

e Rutinas de seleccion de atomos.

e Rutinas de asignacion de colores y representaciones.
e Rutina que finaliza el programa.

Las rutinas y funciones utilizadas son basicamente sencillas, lo complicado sucede cuando para
adaptarse al guion se requieren cambios de hasta 200 selecciones distintas de atomos, selecciones
graduales con sus respectivos cambios de representacion y color, etc. Consultar el apéndice A
para mayor referencia visual respecto a las proyecciones descritas.

4.2 Implementacion de un visualizador molecular web

4.2.1 Investigacion y elecciéon de software (Semana 1 - 4)

Obtuve una lista de los programas gratuitos de visualizacion molecular y realicé comparaciones
entre estos tomando en cuenta los siguientes puntos:

e Software libre (ante la ausencia de recursos econdémicos)

e Idiomas de distribucion (preferentemente espaiol e inglés)

e (Capacidad de procesamiento de datos (extensiones que maneja)
¢ Funcionalidad (posibles errores que se reportan)

e Complejidad (amigabilidad y manejo intuitivo para los usuarios)
e Documentacion (foros, manuales, referencias, tutoriales, etc.)

Para obtener la lista de comparacion realicé una revision bibliografica de materiales publicados
en internet, libros y revistas; tanto de una adecuada comparacidon entre sistemas, como
informacion de los posibles sistemas existentes que pudiesen ser adaptados. Todos ellos son
gratuitos y cuentan con la capacidad de visualizar y manipular modelos 3D de moléculas.

Para llevar a cabo una comparacion efectiva realicé evaluaciones cualitativas objetivas y con el
mismo peso para todos los proveedores teniendo presente que la seleccion de software es tan
importante como cualquier otro proceso en proyecto.

Ademas de las pruebas de rendimiento del software, tomé en cuenta el respaldo de las empresas
desarrolladoras (sobre todo si brindan soporte técnico de los programas) y las opiniones de los
usuarios, pues son un buen punto a considerar como evaluacion practica.

Para realizar las pruebas correspondientes instalé los programas con un perfil adecuado a las
caracteristicas planteadas y realicé valoraciones con las mismas moléculas para cada uno de ellos.
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La parte inicial consistid en investigar entre las posibilidades de software mas adecuadas para
cumplir con las caracteristicas requeridas, para esto realicé una tabla comparativa que permite un
facil cotejamiento para elegir la mejor opcion. Evalué cada opcion de visores moleculares
gratuitos y comparé las siguientes caracteristicas:

La plataforma en la que funcionan (Windows, Mac OS, Linux, UNIX, etc.) y los requerimientos
de hardware. En la evaluacién asigné el valor de 1 para una muy alta demanda en cuanto a la
prestacion recursos/rendimiento y 3 para un excelente rendimiento de procesamiento con justas
demandas de memoria y procesador. Evalué¢ este factor de acuerdo a la respuesta ante la
manipulacion de moléculas grandes y la cantidad de recursos que consumian medidos por el
administrador de tareas.

Respecto a la manipulacion de los modelos 3D, evalué los controles de manipulacion de los
objetos, es decir, qué tan intuitivos, amigables y funcionales eran, asi como la velocidad de
respuesta que generaban. Para esto cabe sefialar que hay diversas cualidades en cuanto a la
navegacion en un entorno 3D, como son:

e Aprovechar ampliamente la navegacion y manipulacion con el mouse.

e Prioridad en la manipulacidn de traslacion y rotacion de los objetos.

e Zoom gradual, que sea mas sensible mientras mas se aleja del objeto.

e Posibilidad de modificar conveniente y facilmente el punto pivote de rotacion.

Estableci una escala para todas las evaluaciones, en donde 1 se asigna a visualizadores que
cumplen con menos de la mitad de las caracteristicas evaluadas, 2 se asigna a visualizadores que
cuentan con la mitad aproximadamente de dichas caracteristicas y 3 corresponde a visualizadores
que cuentan con mas de la mitad de estas.

También evalué las caracteristicas de la interfaz pues la mayoria de visores moleculares tienen
una interfaz de usuario para acceder a algunas opciones implementadas en el programa (como
son propiedades y configuracion) ademds de la simple manipulacion, algunos otros visores
también cuentan con diversos mddulos de interaccidon y programacion, o simplemente opciones
de seleccion y representacion de las moléculas. Realicé la evaluacion en base a la cantidad de
informacion mostrada en pantalla, si ésta se percibia de forma ordenada e intuitiva y si los ments
tienen una organizacion ordenada en forma de arbol o submentis emergentes.

La evaluacion de la calidad grafica consistio en determinar la calidad del render obtenido en
tiempo real considerando iluminacion, textura, brillo, reflejos, sombras y calidad de color.

La evaluacion de las herramientas del visualizador valora los alcances o limitaciones de cada
aplicacion, pues mientras que algunos visualizadores solo se limitan a mostrar una molécula
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simple con algunos otros se pueden hacer operaciones entre dtomos, mediciones de distancia,
temperatura, carga eléctrica, etc., asi como realizar animaciones, exportar los modelos
tridimensionales a otros formatos o hasta hacer simulaciones de interacciones.

También tomé en cuenta la posibilidad de mostrar los modelos 3D en Estéreo. Para la
adaptacion realizada en el auditorio se necesita la funcion de estéreo de Open GL “CrystalEyes”
o similar.

Un aspecto muy importante a evaluar para desarrollar la version alterna es la posibilidad de
difusion via WEB. Una caracteristica importante para los fines de distribucion que se plantean
en la version web es que se pueda lograr una manipulaciéon de modelos tridimensionales “en
linea”. Esta es la razon por la que el visualizador debe tener un médulo de aplicacion web capaz
de funcionar embebido dentro de una pagina HTML o de algin tipo compatible con los
navegadores de internet. Ademas debe ser de facil acceso o instalacion como lo es aceptar un
plug-in. Esto implica caracteristicas multiplataforma robustas y funcionales.

Evaluacion de manejo de archivos en formato .pdb. Considerando que la base de datos de
moléculas (PDB) contiene un acervo con mas de 60 mil archivos con coordenadas atomicas de
moléculas de diversos tipos, este formato es el mas comin y aunque existen muchos otros (.xyz,
mdl, .mol, etc.) el gran banco de datos con que cuenta pdb es ideal para el temario de la
asignatura de Bioquimica de la Facultad de Medicina, de esta forma es indispensable que dichos
visualizadores puedan interpretar estos archivos.

Soporte Scripts. Una de las ideas que se busco desarrollar en este proyecto fue Ia
implementacion de rutinas, guiones (o scripts), widgets, o una interfaz que interactie con los
modelos tridimensionales. La propuesta fue disefiar una interfaz con elementos personalizados
para los usuarios, es decir con adaptaciones que conforman un producto final muy amigable y
muy funcional.

Debido a las caracteristicas descritas, tomé muy en cuenta la posibilidad de expandir las
herramientas de los visualizadores con implementaciones propias.

La evaluacion se determind luego de sumar la puntuacién en cada uno de los elementos
analizados considerando algunos de éstos como indispensables. Con un valor de evaluacion para
una facil comparacion entre las posibles ofertas fue sencillo determinar la mas apropiada.

La evaluacion se representa con 1 si el visualizador analizado es poco apropiado, 2 si es
medianamente apropiado y 3 si es bastante apropiado para su utilizacion.
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Analicé la documentacion de XMakemol, Kinemage, Protein Explorer, King, WebMol, Protein
Workshop, Swiss, PDB Viewer, QuickPDB, entre otros, que al no contar con requerimientos
basicos se descartaron sin llegar a una comparacion.

La idea principal de este desarrollo consiste en migrar los proyectos que se estaban realizando en
VMD a una version alterna en la web, para esto, lo primero que hice fue estudiar la posibilidad de
adaptar el visualizador VMD en la web. Pero esto fue muy poco factible (como se explica
adelante) asi que decidi encontrar otro visualizador para implementar la version web, y de ser
posible que reemplace a vind.

Pruebas de diversos visores moleculares

3 8 -
:§ % % g ) o %) &
= T~ £ ~ =~ S~ £ m = £ 3 S~
Software Plataforma = 3 24 (1€ % o |E& 8y §§ §_§ Sg
= 8 S = A A a D g
s S T 2 =
£ 3
VMD W.M,L 3 3 2 3 3 No Si Si 3
PyMOL W.M,L 3 3 1 2 3 No Si Si 3
RasMol W.M,U,L,+ 3 3 1 2 2 No Si Si 2
Chimera W,M, L 3 3 3 3 3 No Si Si 3
PDBViewer W, M, L 3 3 2 3 2 No Si Si 3
Chime W,L,U 3 3 2 2 2 Si Si Si 3
Jmol W.LM,+ 3 3 3 3 2 Si Si Si 3

Tabla 4.1 Tabla de comparacion para eleccion de software.

Lo que esperaba obtener de este modo seria un visualizador capaz de mostrar un excelente
desempefio tanto en las proyecciones del auditorio como en la version web. Luego de comparar
los visualizadores moleculares que habia seleccionado, conclui que no era lo mas indicado tener
un unico software para proyeccion en estéreo y distribucion web ya que mientras uno requeria
tener el mejor desempeiio posible para el auditorio aprovechando todos los recursos
computacionales disponibles, el otro debia ocupar un minimo de recursos para ser funcional en
Internet. A partir de la segunda semana determiné que el mas adecuado para ser implementado
como visualizador web es Jmol.
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4.2.2 Visualizador de moléculas 3D Jmol [12]

Jmol es un visor de moléculas gratuito y de codigo abierto compatible con Windows, Mac OS X
y Linux/Unix. La aplicacion Jmol es un programa auténomo en Java que funciona localmente en
la computadora fuera del explorador.

Cuenta ademas con un JmolApplet para el navegador web que puede integrarse en paginas web.
Este visor no necesita ser instalado ya que corre sobre Java (Plataforma desarrollada por Sun
Microsystems) y ademds existen literalmente cientos de enlaces a paginas de referencia,
desarrollo, informacion, etc. Es amigable y contiene mas funciones de seleccion y representacion
que otros visualizadores. Esta desarrollado en Java y resulta muy funcional.

Una vez elegido el Jmol como herramienta de visualizacion web comencé a desarrollar los
primeros proyectos. Pero la seleccion del visualizador era solo parte principal de todo un entorno
grafico. Para el andlisis de todo el entorno en el que se debia implementar el visualizador Jmol
me apoy¢ con el estudio de estimacion de pardmetros.

4.2.3 Delimitacion del proyecto (semana 5-6)

La primera estimacion que consideré fue el tiempo de desarrollo, en base a esto se hace una
planeacion de las diversas actividades por desarrollar y de diversos ambitos como disefio grafico,
disefio de sistemas, modelado en 3D, programacién, etc. Para determinar las estimaciones
necesarias segui la documentacion planeada para el desarrollo de hipermedia pero me limité a
tomar en cuenta sélo las métricas que consideré de ayuda para delimitar un contexto coherente en
mi planeacion.

Las métricas a considerar para el estudio representan atributos de aplicaciones web, procesos de
disefio web, y procesos de desarrollador. Dentro de estas métricas consideré basicamente los
conceptos de tamafo, rutinas o lineas repetitivas, complejidad y esfuerzo.

Realicé un estimado de algunos de los conceptos mencionados como la cantidad de lineas y
tiempo estimado de programacion en base a los scripts y archivos que realicé para VMD, algunos
otros los estimé de forma aproximada. Esta estimacion me sirvid para asegurarme de que el
tiempo y los recursos que habia calculado serian suficientes. Al no encontrar posibles
incongruencias continué con el plan elaborado.

En resumen, delimité los alcances del proyecto en funcion de las posibilidades de la plataforma
elegida, los requerimientos del solicitante, el tiempo propuesto para su realizacion y algunas
métricas de hipermedia.
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4.2.4 Implementacién del VMW con Jmol (semana 6 - 10)

El visor molecular empleado para la web Jmol, cuenta con un proceso de construccion de
modelos similar al de VMD; de la misma forma puede leer y construir modelos 3D en base al
formato .pdb.

Aunque sus herramientas no son tan extensas como las de VMD, son suficientes para realizar
selecciones y representaciones de los modelos.

Ademas, al igual que en VMD es posible realizar guiones de seleccion, representacion y
asignacion de colores automaticamente, estos guiones también pueden ser programados para
describir las caracteristicas de interés sefialadas por los solicitantes del proyecto.

Analogamente al archivo de configuracion ‘default’ de vind (vmd.rc) en Jmol se programa el
archivo jmol.spt, aqui se establece la molécula a mostrar y la configuracion de colores y estéreo
asi como el punto pivote (o eje de rotacion), etc.

Algunas rutinas programadas para que el intérprete de Jmol (en Java) la ejecute se encuentran en
el script elaborado para mostrar una secuencia de mediciones y representaciones con la molécula
de metano.

/7 Visor WEB de Moleculas LABID - Microsoft Internet Explorer - Prodigy Intermnet =100%

Estruptare Tetaédrion Jmsl
T % -

Fig. 4.2 Pantalla de la rutina de mediciones entre &tomos de una molécula de metano
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Las rutinas pueden ejecutarse desde el inicio (en un archivo .spt) o activarse mediante un
comando escrito en HTML que las ejecuta.

La plataforma web estd compuesta por un Applet de Java (que funciona en un navegador web) y
una pagina HTML que lo contiene. De este modo existe una interaccion entre el visualizador
molecular y la pagina de Internet. Es por esto que la implementacion del visualizador no
solamente consistio en la configuracion y desarrollo de scripts en Jmol, ademds fue necesario
desarrollar el entorno con el cual interactaa, es decir, la pagina web.

4.2 5 Desarrollo de la interfaz HTML

Hoy en dia muchos exploradores (en especial para Netscape) cuentan con un plug-in o con los
visores ‘java viewer’ integrados, de este modo nuestro visualizador se puede distribuir sin
complicaciones de instalacion.

El disefio de botones, presentacion, espacio de las ventanas y elementos visuales de la pagina que
contiene al visualizador Jmol Viewer, lo diseii¢ en HTML. Es decir, realicé el diseno de la
pagina, el tamafio y forma de las ventanas, la ubicacion de cada elemento que forma parte de todo
el visualizador, el disefio de colores y el tema grafico, el disefio y programacion de los botones y
elementos de interaccion mediante lenguaje HTML.

El disefio de las plantillas en un inicio fue basico pues mi enfoque inicial era que todas las rutinas
se ejecutaran correctamente asi como las funciones, los enlaces, la interaccion HTML con Jmol y
el desempefio grafico del modelo. Aunque un elemento importante que me solicitaron, luego de
las pruebas con el visualizador, se refiere al disefio y distribucion de la informacion y funciones,
es decir, el disefio grafico.

PRIl B3] visor WD de Moleculas LABID - Microsolt Tnternet Explarer - Prodigy Inbernet
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Fig. 4.3 Primeray segunda version del disefio de los visualizadores web respectivamente.
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Sin modificar la estructura bésica del visualizador version 1.0 implementé una version mejorada
2.0, donde puse énfasis en el disefio de la pagina, pues si bien necesitaba ser altamente funcional
también era requerido que fuera atractiva para los usuarios.

El disefio renovado es mas agradable a la vista, amigable y con un aspecto funcional que se
adapta al entorno de ventanas e iconos con el cual estan familiarizados la mayoria de usuarios.

Dentro del desarrollo de la version 2.0 de la pagina diseiié los respectivos iconos y botones en
diferentes estados (reposo, cursor arriba y activado). Para este trabajo utilicé herramientas como
Photo Shop, Flash, Corel Draw y Corel Photo Paint.

Estos son algunos de los botones que disefi¢ para construir la nueva interfaz:

Fig. 4.4 Disefio de botones de la versién 2.0 del VMW.

4.2.6 Interaccion con los modelos 3D entre HTML y Jmol

Para aprovechar las caracteristicas del visualizador Jmol implementé funciones de interaccion
mediante lineas programadas en la pagina HTML, de manera similar a los scripts para VMD. Una
vez determinadas las caracteristicas especificas a mostrar en cada modelo programé rutinas .boo
que se activan en algin momento automaticamente o mediante una accion del usuario (segun el
disefio).

Estas rutinas contienen codigo que realiza selecciones y/o representaciones que son complicadas
de conseguir o no existen concretamente. Por ejemplo, intentar mostrar los compuestos
hidrofobicos de una cadena con la cual existe interaccion molecular; pues para conseguir esta
seleccidon es necesario conocer la secuencia de atomos que componen dicha cadena y mediante
operaciones booleanas llegar al resultado de seleccion.
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Estas rutinas son diversas y algunas de ellas las programé especificamente para un solo modelo,
otras son de uso general para todos los modelos. Algunas rutinas de uso general son adaptaciones
que hice de funciones disponibles en foros de documentacién del mismo programa.

4.2.7 Migracion de proyectos VMD a VMW (semana 10 — 14)

En el desarrollo del VMW implementé algunos temas que no habia elaborado para la version que
se proyecta en el auditorio usando VMD. Pero una finalidad del visualizador web era que debia
funcionar como una version alterna mas accesible, lo que no implica que se trabajaran
exactamente los mismos temas.

El hecho de migrar o adaptar las versiones anteriores a la nueva plataforma implicé una
reescritura del coédigo debido a que no existe como tal un traductor o intérprete de lenguaje que
escriba automdaticamente los guiones de Tcl/Tk a la sintaxis entendible por el applet de java (para
JMol). Esto implica escribir por completo los guiones que se quieren migrar pero con la sintaxis
correspondiente.

Debido a la finalidad de cada visualizador los proyectos adaptados al visualizador web no son
iguales a los correspondientes en VMD, esto se debe a que VMD se utiliza para impartir clases en
un auditorio y se disefiaron guiones extensos y automaticos, en cambio el VMW se disefi6 para el
uso individual o en un salon de clases, por esto los guiones son mas cortos y la interfaz se presta
a una mayor interaccion.

La sustancia del contenido sigue siendo la misma de cierto modo, pero se pretende aprovechar las
caracteristicas de cada visualizador lo cual implica notables diferencias. Las nuevas versiones
web han sido supervisadas por los académicos solicitantes y son ellos mismos quienes sugieren
en ocasiones cambios significativos con respecto a las versiones de VMD.

4.2.8 Pruebas y correcciones (semana 15 - 16)

Una vez concluida la implementacion del visualizador realicé diversas pruebas de funcionalidad
enfocandome al aspecto de ingenieria Unicamente. Es decir, el impacto real en el proceso de
aprendizaje en los alumnos es un aspecto que no me corresponde evaluar.

Las pruebas que realicé consistieron en una constante manipulacion de la interfaz con especial
atencion en posibles fallas, errores de ligas o de sintaxis. Comprobé que todos los botones y
scripts funcionaran correctamente y también comprobé el rendimiento de proyeccion grafica y la
relacion con los requerimientos de memoria.
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Cargué y ejecuté las mismas rutinas con los mismos modelos moleculares en diferentes
computadoras con caracteristicas distintas que van desde los minimos requerimientos hasta
computadoras muy sobradas en cuanto a recursos. Verifiqué que se cubrieran satisfactoriamente
los siguientes aspectos:
e Correcto funcionamiento en los navegadores mas comunes (Internet Explorer, Fire Fox,
Net Scape y Safari).
e Ejecutar de forma correcta la instalacion del plug-in de java (s6lo la primera vez que se
ejecuta).
e Respetar el tamaio de las ventanas y el codigo de la pagina.
e Tener un buen desempefio grafico en cuanto a la resolucion, los colores y la velocidad de
respuesta ante la interaccion.
e Correcto funcionamiento de los ments de seleccion, asi como casillas y otros botones
implementados.

Luego de verificar estos aspectos consegui concluir una versiéon 1.0 que es funcional en un
sentido técnico.

4.2.9 Version 1.0y andlisis de la versién

Luego concluir mi desarrollo y las respectivas pruebas entregué la version 1.0 del VMW para la
evaluacion del coordinador del LAB3D vy los solicitantes. Ya antes habia presentado avances y
plantillas como una version beta asi que no les era desconocido el sistema a mis evaluadores pero
esto no implica que no hubiese detalles a corregir.

En general, el software seleccionado cumplid los requerimientos de los usuarios y de los
solicitantes. Pero se sefialaron los siguientes factores como campo de oportunidad de mejora:

e EXxisti6 un retraso en cuanto al tiempo planeado.

e FElsistema es funcional pero de disefio poco atractivo.

e Puede aprovecharse la posibilidad de personalizacién del disefio dependiendo el gusto de
cada profesor solicitante.

Luego de haber presentado este visualizador se me solicitdé hacer una versiéon con algunas
modificaciones para incluirse en la guia interactiva de Bioquimica.

Los proyectos obtenidos hasta ahora han sido logros graduales y estructurados atendiendo
necesidades especificas y algunas propuestas, pero la metodologia empleada ha sido fundamental
para lograr tal organizacion.
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Fig. 4.5 Version 1.5 del VMW y prueba de rendimiento al ejecutar un script.

La metodologia empleada sugiere constantes mejoras y adaptaciones. Asi, una vez obtenido el
visualizador web funcional version 1.0 comencé a redisefar la presentacion de la pagina HTML
obteniendo la version 2.0. El procedimiento y método de desarrollo fue en gran medida intuitivo
y logico.

Las pruebas didacticas corren a cargo del solicitante, quien es la persona apropiada para realizar
una evaluacion que compare un grupo de alumnos que fueron instruidos con esta herramienta y
un grupo que no lo fue. Del resultado obtenido el evaluador realiza un anélisis que detecta los
elementos que necesitan un redisefio para hacérmelo saber y trabajar en él.

Luego de comenzar a utilizarse esta version alterna del visualizador molecular surgié una gran
variedad de propuestas y solicitudes para complementarlo, pero dichas propuestas excedian las
posibilidades del software elegido. Se me solicitaron modelos tridimensionales a los que se les
pretendia dar un contexto mas amplio y animaciones fuera del alcance de los visualizadores como
enfoques macroscopicos y animaciones complejas.

Para solucionar estos requerimientos agregué diversos elementos de apoyo visual utilizando otro
tipo de modelado, animacion y presentacion. Un ejemplo es el proyecto ‘Hemoglobina’, que
requirid diversas técnicas de modelado, una de ellas fue usando 3ds Max.
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4.3 Construccion de modelos 3D

Como complemento a las herramientas que describi he desarrollado diversos elementos visuales,
por lo general utilizando la herramienta 3ds Max.

Fig. 4.6 Configuraciones Sy P de un atomo.

Elaboré desde diversas representaciones de elementos moleculares, hasta 6rganos que reaccionan
ante la interaccidn con diversas moléculas (como las hormonas, por ejemplo).

Fig. 4.7 Liberacion de adrenalina en el torrente sanguineo.

Capitulo 4. Implementacion y desarrollo | - 42 -



[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

También he realizado més de 15 animaciones de sistemas de particulas, algunas de ellas han sido
programadas mediante el modulo de conexion en 3ds Max.

Fig. 4.9 Nervio trigémino y diversos modelos en 3D
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Los sistemas de particulas forman una parte importante del contenido visual y su principal
formato de distribucion es en peliculas flash (.swf).

Fig. 4.10 Molécula y atomos modelados en 3ds Max

Las escenas programadas incluyen animacion por forma, efectos de camara y textura.
Conjuntamente con los sistemas de particulas se construye un escenario y otros modelos con los
que interactuan. Construi diversos modelos mediante los cuales se muestra el mecanismo de
accion de una molécula.

Las animaciones muestran el proceso fisiologico que se ensefia en los salones de clase de algunos
temas superando la dificultad de comprension que implica imaginar como una reaccidon a nivel
atomica puede alterar todo un sistema macroscopico en el cuerpo humano.

Fig. 4.11 Modelos para odontologia y fisiologia.
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Ademas del material grafico que proporcioné para complementar los visualizadores moleculares
algunos de estos los modelos en 3D se han exportado a un visualizador desarrollado en el
LAB3D utilizando la plataforma de construccion de sistemas interactivos ‘Quest 3D’.

Fig. 4.12 Caja Torécica y vias respiratorias.
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CAPITULO 5. RESULTADOS Y APORTACIONES

Dentro de los lineamientos que segui por asignacion de mi superior, se me asigno la tarea de
delimitar los problemas descritos por los solicitantes, proponer soluciones viables y concretas e
implementarlas.

Delimitar un problema implicé conservar la congruencia entre los alcances planteados y los pasos
a seguir desde el inicio hasta el final.

Para la programacion de los scripts utilicé parte del cddigo que me facilitaron en el curso de
capacitacion en ‘Visualizacion y Simulacion de Sistemas Macromoleculares con VMD’ en la
DGSCA. Principalmente el codigo de inicio de las plantillas que contiene las instrucciones que
establecen los colores a utilizar y la rutina de tiempos de espera. Para que estas instrucciones
fueran funcionales en el LAB3D necesité realizar algunas adaptaciones al cédigo. Las rutinas de
seleccion de &tomos, representaciones, vistas, asi como implementacién de funciones con acceso
desde el teclado, fueron desarrollos completamente propios.

Mi incursién en el laboratorio 3D fue innovadora en muchos sentidos, pues, aunque conocia el
antecedente de DGSCA se me plantearon nuevos objetivos y una vision diferente. No solo en
cuanto a la proyeccion de modelos en 3D, también en su construccion usando técnicas diferentes
aprovechando el campo de oportunidad mediante mi capacitacion en la Facultad de Ingenieria.

En cuanto a la evaluacion de mi trabajo me limité a presentarlo a mi jefe directo y una vez
aprobado se entregaba a los académicos solicitantes. Quiero decir con esto que no me
corresponde realizar las mediciones para determinar el progreso del proceso aprendizaje-
ensefianza de la herramienta que desarrollé.

Posteriormente a la entrega de un proyecto, tal y como un desarrollo e implementacion de
sistemas mediante procesos de ingenieria sefialan, hay implicito un compromiso de brindar la
asistencia técnica necesaria tanto para su manejo, como para su implementacion y modificacion.

Ademaés de la participacion que tuve en el desarrollo de proyectos para el visualizador VMD 'y
retomando las sugerencias y comentarios de los usuarios, propuse el desarrollo de una version
alterna del visualizador molecular con acceso desde Internet.

Presenté esta idea a mi jefe directo quién me pididé un estudio para una valoracion méas concreta.
De esta forma comencé con una investigacion que sugeria factibilidad. Luego de que se aprobd
mi idea me puse en contacto con los académicos que requerian este desarrollo. La propuesta les
pareci6 muy interesante por lo que empezamos a trabajar con el método acostumbrado de
reuniones periddicas.
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El desarrollo de este visualizador implico la programacion de paginas web (HTML) y plantillas
con el visualizador java Jmol. Para estas paginas me encargué del disefio grafico, la
implementacién HTML y la implementacién Java configurando Jmol mediante Scripts (Java) .js
y .boo.

La propuesta del visualizador molecular web que desarrollé se distribuyo inicialmente en una
version 1.0 disponible para todo tipo de navegador. Se trata de un visualizador de moléculas en
tercera dimensidn con acceso mediante una conexion a Internet. Proporciona acceso a un acervo
de diversas moléculas segun se plantearon en temas de la materia de bioquimica sefialadas por la
responsable del proyecto.

Dichas moléculas en 3D son manipulables ampliamente en cuanto a rotacién, traslacién, zoom,
navegacion, seleccion, representaciones (formas) y colores. Ademas cuentan con una interfaz de
acceso a diversas funciones y scripts (guiones) que presentan animaciones de seleccién de
atomos, representaciones y funciones con moléculas como calculo de distancias y angulos entre
atomos.

Otra funcion que esta habilitada es la opcion de mostrar el modelo 3D en estéreo con la opcién de
‘Estéreo anaglifo’ que necesita unos lentes (azul y rojo) para poder ser apreciado o con una
division de la pantalla en la opcion de “Estéreo con vista paralela o cruzada’, este Gltimo modo de
estéreo no necesita dispositivos extra para ser percibido.

La idea que propuse implementada mediante JMol satisface la inquietud de disefiar
completamente una pagina web con el aspecto y la funcionalidad de un visualizador
tridimensional, esto es, dividir la ventana de ejecucién en varios paneles asignando el mayor
espacio de area posible a la visualizacion del modelo 3D minimizando el area del mend lo mas
didacticamente posible.

Funciona con requerimientos minimos de hardware y una amplia disponibilidad para cualquier
plataforma (Linux, Mac, Windows).

Mi participacion en el desarrollo de un visualizador molecular web es constante y requiere
multiples implementaciones que enriquezcan dicha herramienta, tal es el caso de la
implementacién de una nueva interfaz HTML y nuevas funciones de interaccion con el modelo
disponibles en la version 2.0.

De este modo, he comenzado con la planeaciéon de una versién 3.0 del visualizador molecular.
Esta version contempla una descripcion del visualizador, ayuda didactica asesorada con el
responsable del proyecto y animaciones o videos con modelos tridimensionales realizados en
3ds’ Max, utilizando una plataforma mas completa (drupal) para la estructura de la pagina web.
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Planeo obtener una pagina funcional en todos los navegadores que ademas de la manipulacién de
modelos 3D proporcionara opciones para habilitar foros de discusion y ejercicios, sesiones de
usuarios, seccion de comentarios, y seccion de descargas para herramientas y archivos.

5.1 Resultados obtenidos

Los resultados obtenidos en los proyectos descritos fueron muy satisfactorios. ElI impacto del
proyecto presentado en el auditorio adaptado para visualizaciones en estéreo (Auditorio Guevara
Rojas, de la Facultad de Medicina) fue de magnitud considerable. La emocién de alumnos y
profesores de sentirse dentro de una molécula y comprender con la claridad que lo facilitan los
colores y las formas dependiendo cada estructura es una impresion que afecta directamente el
proceso cognitivo con resultados muy favorables, segin comentan los profesores que han
utilizado la herramienta.

Ademas, mencionan un incremento en el promedio de evaluaciones realizadas por académicos
gue comparan resultados de aprendizaje apoyado con estas herramientas. Ante el problema de
poca accesibilidad del auditorio obtuve como resultado una version 1.0 de un sistema para la
visualizacion en tercera dimension de modelos moleculares en la web.

Mediante los desarrollos para VMD y el VMW 1.0 y 1.5 obtuve reconocimientos por parte de los
académicos quienes hicieron uso de estas herramientas en proyecciones en el auditorio, en los
salones de clases, en diplomados, foros y exposiciones.

El visualizador obtenido fue funcional pero poco atractivo, lo cual implicé la construccién de un
visualizador molecular web con un mejor disefio en cuanto a la presentacion final, el visualizador
molecular web 2.0.

5.2 Resumen de Aportaciones

Me encargué del mantenimiento y configuracion de los equipos de computo disponible para la
proyeccion en estéreo del auditorio Guevara Rojas de la Facultad de Medicina. Esto implica la
administracion y configuracién de hardware y archivos, configuracion de sesiones, actualizar
software, configurar variables de entorno, accesos directos, scripts programados para
visualizacion de moléculas en vmd y la configuracion del sistema de estereoscopia mediante la
cual es posible apreciar modelos moleculares tridimensionales en estéreo desde el visualizador
VMD.
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Desarrollé scripts de rutinas de seleccion, representacion y aplicaciones de VMD para proyectar
modelos de moléculas en tercera dimension en el auditorio sin asistencia técnica, es decir, con un
manejo automatico.

He elaborado hasta el momento 75 scripts con formato .vmd entre los que se encuentra el guion
de ‘Estudio Tridimensional de la Hemoglobina’ (que contiene mas de 1000 lineas de cddigo).

Este guion se ha utilizado para dar clase los ultimos 2 semestres a los alumnos de la materia de
bioquimica de primer afio. Por esta razon es uno de los trabajos que mas se utiliza actualmente
para impartir clases. El estudio de esta estructura molecular es fundamental para la comprension
de la Bioguimica y representa un alto grado de dificultad.

Reuni un acervo de mas de 180 modelos de moléculas en tercera dimensién que estan a
disposicion de la Facultad de Medicina. Este acervo contiene modelos de diversos temas en los
siguientes formatos:

e Mas de 150 modelos en formato .pdb obtenidos de las bases de datos moleculares.
e Mas de 30 moléculas en formato .max y .wrl (3ds Max Studio).

Asi mismo, construi mas de 60 modelos en tercera dimension de diversos objetos diferentes a las
estructuras moleculares, contribuyendo con un acervo de modelos estaticos, modelos con
animacion programada, y sistemas de particulas.

Contribui desarrollando la interfaz de visualizacién molecular web aportando un analisis, estudio
de comparaciéon y metodologia de desarrollo del sistema. Finalmente, desarrollé la pagina web
para visualizacion de modelos 3D de moléculas en la version 1.0.

Obtenido el visualizador version 1.0 desarrollé una adaptacion de la plantilla HTML a los
intereses particulares de los académicos interesados. Para esto realicé cambios especificos para
obtener un visualizador (version 1.5) que complementa una guia interactiva elaborada por
académicos del departamento de Bioquimica.

Siguiendo la misma metodologia de desarrollo planteada y luego de las revisiones
correspondientes desarrollé la version 2.0 del visualizador molecular web. Esta version se
encuentra en la pagina web del LAB3D y no tiene restricciones de acceso. Actualmente ambas
versiones son consultadas por alumnos y profesores, ademas forman parte del material didactico
de apoyo para clases de Bioguimica. Estas herramientas de visualizacién en Internet cuentan con
mas de 14000 visitas.

Construi material visual conformado por imagenes, secuencias, animaciones o videos. Este
material se extiende a poco mas de 20 GB de memoria.
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Algunas de estas secuencias se utilizaron en el congreso de ‘Tabaquismo’ en el Encuentro
Nacional de Escuelas Preparatorias 2007.

Aporté y contribui en més de 10 escenas para el video de ‘El beso’ en la exposicion ‘Genoma XX
XY’ en el Museo de Historia Natural, 2008.

Aporté 5 secuencias de imagenes que ilustran el contenido del CD Interactivo del libro
‘Farmacologia Médica’ de Nicandro Mendoza Patifio, Editorial Médica Panamericana.

Construi modelos tridimensionales y secuencias de imagenes para el proyecto del ‘Ciclo de la
Malaria’, solicitado por el Dr. Filiberto Malagon.

Elaboré diversos modelos 3D e imagenes que se utilizaron para el proyecto del ‘Estudio
Tridimensional del Nervio Trigémino’ para la Facultad de Estudios Superiores Zaragoza.

Elaboré videos ilustrativos para su proyeccion en clases de Bioquimica y Fisiologia de la
Facultad de Medicina y en diversas presentaciones generales que se llevan a cabo en el Auditorio
de la Facultad de Medicina.

He elaborado material didactico de apoyo para 21 temas de las Asignaturas Bioquimica | y II.
Con el cual se han impartido méas de 500 clases y proyecciones.

Nota: Consultar los apéndices (Apéndice A y B). El contenido de estos es un complemento del
resumen de aportaciones y contiene diversas ilustraciones que describen algunos desarrollos.
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CONCLUSIONES

El objetivo general propone integrar un sistema para la visualizacion de modelos moleculares en
tercera dimension, lo cual se logra cumplir satisfactoriamente, aunque con un campo de
oportunidad para implementar mejoras.

Respecto a los objetivos particulares, luego de contribuir en este proyecto pare el LAB3 llegué a
las siguientes conclusiones:

Respecto a la importancia del uso de la tecnologia. En base a las investigaciones que realicé
puedo concluir que el creciente uso de las tecnologias hoy en dia tiene un gran impacto en todos
los aspectos de las actividades de la sociedad. Capacitarse en los usos de la tecnologia se ha
convertido en una necesidad para poder solventar los retos que se presentan diariamente. Hoy en
dia los profesionistas de cualquier disciplina debemos estar al tanto de los avances tecnoldgicos
que se desarrollan en nuestro campo laboral, pues esto implica, estar al tanto de herramientas que
incrementan en gran medida nuestro desempefio y alcances.

Respecto a las herramientas tecnoldgicas de ensefianza. La evaluacion del impacto didactico de
este proyecto, asi como diversas investigaciones, incluidos proyectos de capacitacion en la
milicia, han respaldado el impacto favorable de la capacitacion mediante herramientas
tecnologicas. Desde interfaces simples con elementos visuales interactivos, hasta sofisticados
simuladores. De esta forma, considerar el uso de la tecnologia para el ambito educativo es un
gran campo de oportunidad por aprovechar.

Es indispensable desarrollar y difundir el uso de herramientas tecnolégicas que contribuyan con
mejoras en el proceso ensefianza-aprendizaje en todas las areas de la docencia. Esto implica
ademas, capacitar y actualizar a los profesores, enfrentandose al reto de la modernizacion.

Respecto a los resultados obtenidos. Los desarrollos de software son por lo general procesos
complicados en su fase de planeacion y los resultados generalmente dependen de la experiencia o
habilidades de los desarrolladores. En el caso del presente proyecto, en base al tiempo de
desarrollo y funcionalidad del producto final, se logré cumplir con el objetivo establecido
mediante un adecuado uso de las herramientas de ingenieria para la implementacion de un
sistema, considerando de gran ayuda el respaldo de un antecedente ya sea mediante
documentacion o asistencia técnica. Sin embargo, el modelo de ciclo de vida y la administracion
del tiempo asignado fueron un factor que forzo la conclusion del proyecto en una version 1.0
luego de alcanzar los minimos requerimientos para considerarse una version funcional. De no
haber existido esta limitante se hubiese implementado una version con los requerimientos
suficientes sin la necesidad de una planeacion para la segunda version.
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Del mismo modo los resultados obtenidos de la versidn 2.0 reflejan la falta de experiencia en la
implementacidn de sistemas de este tipo.

Las pruebas realizadas a la version 2.0 del VMW sugieren la necesidad de corregir algunos
aspectos en la programacion, ya que algunos navegadores (como Mozilla Firefox) no respetan
algunas funciones programadas como el tamafio de los paneles y el disefio de pestafias para
organizar el mend. Este resultado refleja un error en el disefio o la implementacion del mismo, es
por esto que he comenzado con una reestructuracion que contempla la construccion de un nuevo
sistema de visualizacion molecular en una plataforma mas completa y llena de elementos
didacticos (drupal); Esta sera la version 3.0 del VMW.

Aungue los resultados son muy satisfactorios, el hecho de trabajar con profesionistas de otras
disciplinas ajenas a la ingenieria en la elaboracién de un proyecto que supervisan constantemente,
es un proceso que entorpece el desarrollo de los métodos de ingenieria, interrumpiendo procesos,
o modificando objetivos fuera del tiempo establecido para la planeacién y delimitacion.

Respecto a mi experiencia laboral. Personalmente puedo decir con satisfaccion que la formacion
que adquiri en la Facultad de Ingenieria me capacité para la planeacion y desarrollo de diversos
proyectos haciendo uso de tecnologia avanzada respecto a software y hardware, cumpliendo con
un perfil adecuado para el desarrollo de las nuevas propuestas que sugieren el uso tecnolégico en
el &mbito académico.

La formacion que recibi en la carrera no s6lo abarco la capacitacion en diversas materias en la
disciplina de ingenieria, sino que implico el desarrollo de organizacion personal y la habilidad de
‘aprender a aprender’.

A lo largo de mi desempefio profesional he puesto en préactica la teoria adquirida en las aulas de
clase y he aprendido cosas nuevas, como la interaccion con profesionales de otras disciplinas,
aterrizar en la practica los modelos tedricos de ingenieria y disefio, aprendizaje de nuevos
lenguajes de programacion (como Tcl/Tk para VMD y comandos de interaccion con Jmol hecho
en java), conocimiento de nuevas herramientas y técnicas de modelado en tercera dimension, e
incluso el soporte y mantenimiento de los equipos de computo necesarios para realizar el trabajo
asignado.
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APENDICE A. APORTACIONES PARA EL VISUALIZADOR MOLECULAR VMD

A continuacion presento algunas ilustraciones con la finalidad de ilustrar el resultado obtenido en
las proyecciones de moléculas en tercera dimension. Entre los proyectos que elaboré se encuentra
‘El Nucleosoma’, el cudl es significativo por haber sido el primero en proyectarse en el auditorio
de la Facultad de Medicina mediante el cual se impartié la primera clase en tercera dimension en
esta facultad.

Fig. A.1 Histonas rodeadas por la cadena de ADN en ‘El Nucleosoma’.

Estas son algunas ilustraciones de los modelos que se proyectan en el auditorio Guevara Rojas
con el efecto de estereoscopia. Elaboré guiones para mas de 50 proyectos (Entre proyectos de
VMD y Jmol) siendo el mas significativo el de “Estudio Tridimensional de la Hemoglobina” el
cual esta formado por un script que carga mas de 10 modelos y proyecta mas de 200 selecciones
y representaciones.

A continuacién algunas capturas de pantalla de diversas etapas de el proyecto mas extenso
programado para VMD. La duracion aproximada del guion que programé es de 30 min. El
académico responsable es la M. C. Virginia Sanchez Meza del Departamento de Bioquimica de la
Facultad de Medicina.
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Iniciamos desde la estructura mas simple que se presenta en la molécula, la estructura primaria.
El script carga las moléculas y se muestran &tomos en colores esquematicos establecidos, se
sefialan los grupos funcionales (grupos carboxilo y amino), se forma una cadena mediante
enlaces peptidicos, se aprecian las configuraciones trans, etc...

.

Fig. A.2 Primeras secuencias de una estructura primaria.

Cambian las representaciones, colores y selecciones, mostrando la cadena principal mientras se
muestran respectivamente diversas selecciones...

ASP GLU HIS PHE PRO TRP TYR ARG HIS LYS HSP

Fig. A.3 Ejemplos de representaciones y colores en la hemoglobina.
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Una vez mostrada cada parte de la estructura primaria se muestran las caracteristicas de una
estructura secundaria. Se comienza a formar la cadena principal de la estructura, hasta mostrar
toda la molecula...

Fig. A.4 Selecciones de atomos, cadenas y enlaces.

Mostramos una nueva molécula y resaltamos los enlaces peptidicos que se forman, mostramos
una vista en la que se aprecia la relacion de las cadenas laterales en la molécula y su disposicion
con respecto al giro alfa...

Fig. A.5 Vistas de una cadena alfa y sus cadenas laterales.
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Se muestran diversas representaciones del grupo hemo, la estructura de este grupo es responsable
del color rojo de la sangre...

F
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§

Fig. A.6 Representaciones de propiedades en la hemoglobina.

Mostramos la superficie de la molécula para apreciar la posicion del Grupo Hemo. Algunas
representaciones en malla de alambre ayudan a apreciar mejor los elementos de interés.
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Mostramos los oxigenos de la molécula y podemos observar que se encuentran en el exterior de
la misma (hidrofilicos)...

Fig. A.7 Hueco que contiene al grupo Hemo.

Mostramos los residuos que interactdan con el 2-3 Bisfosfoglicerato responsable del intercambio
de los atomos de interés...

Fig. A.8 Compuesto 2-3 bisfosfoglicerato.

Se muestran los estados R y T (relajados y de transicién) de la molécula, se crean
representaciones donde se aprecia la forma en que se unen dos moléculas...

Las ultimas imagenes muestran una malla de alambre que permite apreciar los compuestos que
interactdian en la aglomeracion de varias moléculas. Esta aglomeracion puede repercutir inclusive
en una trombosis y causar la muerte de un paciente.
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En algunos casos la programacion no solo consistio en escribir secuencias de selecciones y
representaciones. Incluso he escrito el codigo que contiene las coordenadas de una molécula
como es el caso del compuesto 2-3 bisfosfoglicerato y la molécula de ferritina.

B
Gl

Fig. A.9 Aglomeracion de hemoglobinas.

Para este proyecto el principal interés era mostrar de forma didactica la molécula de ferritina (en
forma de esfera) llena de &tomos de Fierro. Dicha molécula no estaba disponible en las bases de
datos consultadas y como la finalidad no era conocer minuciosamente su estructura sino su
funcion, disefié el archivo generando las coordenadas de los &tomos en la forma solicitada.

Este archivo de coordenadas pdb puede ser leido por VMD y JMol para generar un modelo
tridimensional.

Fig. A.10 Molécula de ferritina.
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APENDICE B. APORTACIONES PARA EL VISUALIZADOR MOLECULAR WEB

Descripcion del desarrollo de la version 1.0 del VMW,
http://lab3d.facmed.unam.mx/moleculas/VVMW/1.0/menu.html

Mentl de proyectos para el Visualizador Molecular Web 1.0

Implementado con Jrmol

Meni de proyectos elaborados en la version web 1.0. Los botones correspondientes 2 cada tema abren una nueva
wventana de tu navegador en donde se carga el modelo 30 correspondiente.

Ex posibie Sue ls primers vaz Sus o2 slssuts necsstiss Insialer un plug in o= ava: waw Jsve som

Tema:

Modelo 3D de 'El Nucleozoma'
Propuesto por: M en C. Leonor Fernindez Rivera Rio

Fig. B.1 Menu de seleccion de tema para el VMW 1.0.
Solicitantes:

e Mtra. Celia Virginia Sdnchez Meza, temas: Aminoacidos, Configuraciones, Hemoglobina,
Péptidos, Polisacaridos, Estructura Primaria (alfa), Estructura Secundaria (beta),
Proteinas, Estructura Terciaria, entre otros.

e Dra. Leonor Fernandez Rivera Rio, temas: Nucleosoma, ADN Ligasa.

e Dr. Francisco Raul Chavez Sanchez, tema: Inmunoglobulina.

Realicé la implementacion del visualizador molecular web, en el servidor del LAB3D de la
Facultad de Medicina ocupando un espacio no mayor a 500 Mb hasta el momento. Dicho
servidor cuenta con el sistema operativo LINUX Ubuntu.

Fig. B.2 Visualizador Molecular Web (VMW) versidn 1.0.
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Organicé los diferentes temas en carpetas correspondientes y con acceso a ellas mediante el mend
principal permitiendo abrir cada una de forma independiente.

El disefio que propuse pretende dejar siempre a la vista el menu de acciones con la finalidad de
convertir el visualizador en una herramienta mas dinamica, interactiva y didactica.

Fig. B.3 Menu y moléculas vistas en el VMW 1.0.

El acceso a esta version (1.0) es automatico en http://lab3d.facmed.unam.mx/moleculas/. Una vez
terminada y distribuida la version 1.0 se me solicit una adaptacion para una guia interactiva. De
este modo implementé la version 1.5 (http://laguna.fmedic.unam. mx/~3dmolvis/index.html)
entregando una plantilla con una serie de moléculas pertenecientes a la clasificacion Aldosas y
Cetosas.

Fig. B.4 VMW version 1.5.
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La Innovacién en el desarrollo de proyectos muchas veces va acompafiada con mejoras y
cambios, de este modo, una vez que se habian hecho pruebas con el visualizador molecular web
1.0 se encontraron aspectos que podrian mejorar, tal es el caso del aspecto gréfico y amigable en
la interfaz.

De este modo realicé algunas modificaciones a la version inicial, obteniendo un visualizador web
version 2.0 con las ventajas y funcionalidad del visualizador 1.0 pero con mejoras que permitan
un ambiente mas agradable y amigable.
http://lab3d.facmed.unam.mx/moleculas/VVMW/2.0/index.html.

El visualizador se ejecuta en pantalla completa y elimina las barras de herramientas del
explorador para aprovechar el mayor espacio disponible.

Eliminé la funcién de menu emergente al dar click derecho en la plantilla HTML para no
confundir al usuario, ya que esta accion sobre el visualizador Jmol muestra el cuadro de seleccion
y acceso a opciones para el archivo de moléculas cargado.

fiassomoitéuias  El Nucleosoma Organizacién de las cadenas de ADN

m < '\\ Ty \'. ”

Fig. B.5 “El

Nucleosoma’ en
el VMW versién

Para esta nueva version he migrado la mayoria de proyectos de la version anterior y he
desarrollado nuevos proyectos.

61



[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

APENDICE C. REFERENCIAS DE CODIGO

Descripcion de algunos fragmentos de cddigo con los que se programan diversas secuencias en
VMD, tomando en cuenta que las partes esenciales de la programacién son las siguientes:

Configuracion del archivo vmd.rc

Declaracion de los valores para colores

Inicio de la secuencia de tiempos de espera

Carga de un modelo .pdb

Seleccion de a&tomos

Programacion de representaciones y colores

Programacion de selecciones, vistas, representaciones, y secuencias.
Fin del script.

A continuacion describo algunas de las lineas méas representativas de las diferentes partes de los
guiones programados.

1. Rutina de inicializacion y establecimiento de colores. Adaptacion que hice retomando la
plantilla de scripts proporcionada por el Dr. Luis Rosales (Instructor del curso de capacitacion
‘Analisis y Simulacion de Estructuras Macromoleculares con VMD’, en la DGSCA).

//Las lineas comentadas tienen valores que se leen de vmd.rc
# DISPLAY SETTINGS
display eyesep 0.02
display nearclip 0.01
display stereo CrystalEyes //Activacién de stereo en Windows
position the stage and axes
axes location lowerleft
stage location off

axes location off (@)

user add key > unpause //1lamado a funciones mediante teclas
user add key g quit

user add key p "eventloop 500" )

menu main move 5 225 //posicion y activacion de mends

menu main off

menu display on
menu graphics on
start the scene a-rockin* //activacion de giro para el modelo.
rock y by 1material change ambient Opaque 0.000000
material change specular Opaque 0.500000
material change diffuse Opaque 0.650000
material change ambient Transparent 0.000000 (..)
# Atom selection macros
atomselect macro at {resname ADE A THY T}
atomselect macro acidic {resname ASP GLU}
atomselect macro cyclic {resname HIS PHE PRO TRP TYR}
atomselect macro acyclic {protein and not cyclic}
atomselect macro aliphatic {resname ALA GLY ILE LEU VAL}
atomselect macro amino protein (..)
proc vmdrestoremycolors {} {
color scale method RGB
color Display {Background} Black
color Display {FPS} white
color Name {C} silver
color Name {H} white
color Type {C} silver
} vmdrestoremycolors

Cddigo C.1. Fragmento de la rutina de inicializacion y establecimiento de colores.




[Implementacién para la visualizaciéon de moléculas en tercera dimension]

2. Rutina que establece tiempos de ejecucion, elaborada por John Stone (Senior Research
Programmer, Theoretical and Computational Biophysics Group and NIH Resource for
Macromolecular Modeling and Bioinformatics. Colaborador en el desarrollo de VMD).

HHHHH T

# Wait proc # by John Stone...

HHHHEH

proc mywait { waittime } {

set starttime [clock seconds]

while {[expr [clock seconds] - $starttime < $waittime]} {
puts -nonewline "*-"} }

proc eventloop { numupdates } {

for { set i 0 } { $i < $numupdates } { incr i } {
display update ui}

puts "Leyendo Enlaces..."}

proc goaway { numupdates } {

set all [atomselect top all]

for { set i 0 } { $i < $numupdates } { incr i } {
display update ui } $all moveby {O 100 0}}

Cadigo C.2. Fragmento de la rutina de tiempos de espera.

3. Rutina de seleccién de a&tomos, asignacion de colores y representaciones.
## CPK

mol representation CPK 1.00 0.5000 30.00 30.00
mol color Name

mol selection {all not index 1 to 4}

mol material Opaque

mol addrep top

rock z by 0.15

eventloop 100

scale by 0.8

mol selection {all}

mol material Opaque

mol addrep top

Cadigo C.3 Fragmento de la rutina de seleccion y representaciones.

4. Estos son algunos fragmentos de codigo “Estudio Tridimensional de la Hemoglobina”. En este

Caso se mcIuyen diversas selecciones Yy representacmnes.
mol new ./metano.pdb type pdb

mol representation CPK 1.00 0.5000 30.00 30.00

mol color Name

mol selection {all not index 1 2 3 4}

(O

#HHHHHIGrupos Funcionales:zzzzzzzooooooooooooooooooss
mol representation Dotted 0.40000 50.00000

mol selection {index 4 17 18 19}

mol material Opaque; mol color Throb (.)

//Se muestran segmentos de moléculas y selecciones de atomos
#mol new ./chA_pdb type pdb

mol representation CPK 1.00 0.5000 20.00 20.00

mol color Name

mol selection {index 0 to 15}

mol addfile ./3b.vmd type psf waitfor all

(O

A< Primer segmento

#mol addfile ./cha.vmd type psf waitfor all

mol representation CPK 1.0000 0.70000 20.0000 20.0000
mol color Element

mol selection {index 0 to 500}

()

# <o cambio la cadena por la que tiene metioninas
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Representa como CPK & zoom

mol representation CPK 1.00 0.5000 30.00 30.00

mol color Name; mol selection {chain X and resid 1}

mol representation Dotted 0.40000 50.00000

mol color Throb

mol selection {chain X and index 2 3 8} #<---—- Metionina
(CY)

< Resaltan alphas
mol representation NewCartoon 0.350000 25.000000 4.040000 1
mol color Throb

mol selection {chain B D}

(@)

H< e . .cadenas

mol representation Licorice 0.400000 8.000000 8.000000

mol color Structure

mol selection {(chain B and resid 146) or (chain C and resid 40)
or (chain B and resid 94)}

(@)

P ///////////7/7//7/ Hydrophobic /////77777/————————
mol representation Licorice 0.300000 20.000000 20.000000

mol color Colorlid 1

mol selection {resname ALA LEU VAL ILE PRO PHE MET TRP }

mol representation lines

mol color Structure

mol selection {chain A B C D}

mol representation Licorice 0.300000 8.000000 8.000000

mol color name

mol selection {index 4502 4494 4486 4475 4470 4427 4432

4459 4451 4443 4408 4416 4389 4400 4384 4537 4529 4513 4545 4518}

HHH———— mostrar bisfosfoglicerato-------———---—-

mol new ./HBA deoxy.pdb type pdb waitfor all

mol delrep O top

mol representation NewCartoon 0.350000 25.000000 4.040000 1mol color Chain

mol selection {chain B D}

mol representation Tube 0.600000 50.000000

mol representation Licorice 0.500000 15.000000 15.000000

mol selection {(chain B and resid 2 82 143) or (chain D and resid 2 82 143)}

Cadigo C.4 Fragmento del codigo del proyecto “Estudio tridimensional de la Hemoglobina™

El otro tipo de programacion que realicé, se refiere al Visualizador Molecular Web. Para
configurar un tema en dicho visualizador se deben configurar las siguientes secuencias:

e Codigo de la pagina HTML (cuerpo de la pagina e interaccion con Jmol)

e Configuracion HTML que incluya e inicie el visualizador Jmolviewer

e Configuracién del archivo jmol.spt

e Programacion de las secuencias .boo

e Carga de un modelo .pdb

e Seleccion de 4tomos

e Programacion de representaciones y colores

e Programacion de selecciones, vistas, representaciones, mediciones y secuencias.
e Fin del script.
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5. Codigo HTML que define caracteristicas necesarias para poder utilizar el visor Jmol Viewer.

//Rutina para asignar los paths y configuraciéon de los applets.

// Adaptacion de la documentaciéon de Jmol en su sitio web.

<I--/* Configuraciéon los applets para jmol-web *f-->
<script src="JmolPopln_js" type='"text/javascript'></script>
<script type="text/javascript"'>

var jmoljarpath = *.*"; // where Jmol_jar is to be found on a server
var jmoljspath = "."; // where Jmol_js is to be found on a server
var jmollocaljarpath = "."; // where Jmol.jar is to be found locally
var jmollocaljspath = "."; // where Jmol.js is to be found locally
var jmoljarfile = "JmolApplet_jar";// "JImolApplet._jar™ is everything in one file
var dataDir = "."; // where the model AND .spt files are to be found.
changePathlfLocal();
</script>

<script type="text/javascript'>
addJavaScript(moljspath, "Jmol.js");
</script>
<script type="text/javascript®>
jmolInitialize(moljarpath, jmoljarfile);
JjmolSetDocument(0);
</script>

Caodigo C.5 Fragmento del cédigo HTML que especifica atributos de Jmol

6. Codigo HTML que carga el archivo de inicio jmol.spt.
//Rutinas para iniciar la pagina web (encabezado), colores y tamafio de los paneles.
// Adaptacion de la documentaciéon de Jmol en su sitio web.
</head>
<body style="color: WHITE;"

onload=""scriptbuttondmol (" .spt®)">
<div id="authordiv" style="text-align: left;">
<font color="#333333" SIZE=4>
<BODY BACKGROUND="‘botones/fund.png'>
<IMG src= "botones/lab3d.png" ALIGN=middle WIDTH=200 HEIGHT=40 BORDER=0 VSPACE=5%
HSPACE=10% ATL=""Hecho en UNAM'">
&nbsp;
<!--/* No click derecho *f-->
<body oncontextmenu="return false";>
<l--/* Tamafio de los paneles *f-->
<div id="JmolPane" class="JmolPanels">

<div 1d="Jmol0" class="JmolDiv'>

<img src="_png" alt="still of jmol image" style="height:100%; width:100%"/>
</div></div>

<div id="mainPane" class="textPanels">
<div id="mainContent" class=""content">

Cadigo C.6 Fragmento del codigo HTML que Ilama el archivo .spt

7. Codigo HTML que llama y ejecuta los comandos escritos en un archivo externo .boo.

//Rutina que manda llamar y ejecuta las lineas de un archivo externo .boo

<I-—-/* - bOTONES DE SELECCIONES DE GRUPQS---—--—-—- *f-—>
</br></br></br>Selecciodnes:</br>

<script type="text/javascript'>

document.write(JmolButton(*'script boo/Hl.boo™, ™ ™, ", "Localiza el grupo HIDROXILO (OH)'));
</script>

<l--/* Grupo Hidroxilo "OH"

<script type="text/javascript'>

document.write(molButton(*'script boo/AL.boo™, * *, ", "Localiza el grupo ALDEHIDO (-CHO)'));
</script>

<l--/* Grupo Amino "C-NH2"

<script type="text/javascript'>

document.write(molButton(*'script boo/CX.boo™, * ™, ", "Localiza El grupo CARBOXILO (C-COOH)'));
<!l--/* Grupo Carboxilo "C-COOH"

<div id="authordiv" style="text-align: center;'>

Codigo C.7 Cadigo que inicia un script .boo

Algunas otras rutinas de proposito particular que programé para un modelo de molécula en
especifico son las siguientes:
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8. Codigo HTML que inserta controles de seleccion para el proyecto “EI Nucleosoma”.

//Rutina con selecciones y representaciones especificas para el modelo de nucleosoma.
<V-—-/* NUCLEOSOMA */-->

<div id="authordiv" style="text-align: left;">

Proteina :

<script type="text/javascript'>

document.write(*'&nbsp*, jmolIMenu([

['select thisModel and ( protein); color atoms translucent, "Oculta'],

["#optgroup'™, **MODO:"],

["select thisModel and ( protein);color atoms opaque;restrict not selected;select not
selected;trace on;color atoms monomer#PDB", *“Listénes"],

["select thisModel and ( protein);color atoms opaque; restrict not selected;select not
selected;cartoons on;color

structure”, "Cartoon', "true'],

["select thisModel and (protein);color atoms opaque; restrict not selected;select not
selected;spacefill

()

20%;wireframe 0.15;color cpk™,"Cléasico"],

()

["'select thisModel and ( protein);color atoms opaque; restrict not selected;select not
selected;spacefill 100%;color atoms chain#PDB","CPK"] 1),"&nbsp™,

JmolCheckbox(*'select ( protein and not backbone);color atoms opaque; restrict not selected;select
not selected;spacefill 20%;wireframe 0.15;color atoms group#PDB", "select ( protein and not
backbone);color atoms translucent™, ', ", "  "Activar para mostrar los atomos de las Cadenas
Laterales™));

//Rutina con menu de selecciones y representaciones para el modelo de nucleosoma.

document.write("'&nbsp", jmolIMenu([

[""select thisModel and ( nucleic); color atoms translucent", "Oculta"], [“#optgroup', "MODO:"],
["'select thisModel and ( nucleic);color atoms opaque;restrict not selected;select not
selected;trace on;color atoms monomer#PDB", *“Listénes'],

["select thisModel and ( nucleic);color atoms opaque;restrict not selected;select not
selected;cartoons on;color atoms shapely#PDB', ''Cartoon', "true"],

["'select thisModel and ( nucleic);color atoms opaque; restrict not selected;select not
selected;spacefill 20%;wireframe 0.15;color cpk™,"Clasico"],

['select thisModel and ( nucleic);color atoms opaque; restrict not selected;select not
selected;spacefill 100%;color atoms group#PDB","CPK"],

["'select thisModel and ( nucleic);color atoms opaque;restrict not selected;select not
selected;trace on;color atoms monomer#PDB', *"Bases'] 1),"&nbsp",

JmolCheckbox(*'select ( nucleic and not backbone);color atoms opaque; restrict not selected;select
not selected;spacefill 20%;wireframe 0.15;color atoms shapely#PDB", "select ( nucleic and not
backbone);color atoms translucent™, "', "', ", "Activar para mostrar los atomos de las bases')
</script>

<script type="text/javascript'>

document.write(gmolIMenu([

[""select thisModel and ( all); isosurface delete™, "Oculta"™, "true'™], [“select thisModel and (
all);mo opaque;isosurface opaque;isosurface delete resolution 0.5 solvent O;color isosurface
orange', "Completa "1,

["'select thisModel and ( protein);mo opaque;isosurface opaque;isosurface delete resolution 0.5

solvent O;color isosurface white", "Proteina "1,
['select thisModel and ( nucleic);mo opaque;isosurface opaque;isosurface delete resolution 0.5
solvent O;color isosurface violet",'Chain ADN "1 ,imolIBr());</script>

<TR><TD BACKGROUND= ****>

<div style="text-align: center;">
Representacibnes: <br/>

Cdbdigo C.8 Fragmento de mend de seleccidn de representaciones
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9. Rutina que inicia las representaciones del modelo de la molécula de metano

//Carga y configura el modelo
background black;

load metano.pdb;

select all;

color cpk;

delay 1; spin on;

(€))

//Rutina que escribe y ubica texto descriptivo
set echo bottom center; echo ""Metano";

color echo gray;

font echo 50 sanserif bold;

()

//Rutina que ubica la molécula en la posiciéon deseada para observar los atomos de interés.
if not(showBoundBox) ;

if not(showUnitcell);

boundbox on;moveto 1.0 front;moveto 2.0 right;delay 1;boundbox off;

else; moveto 1.0 front;moveto 2.0 right;delay 1;

endif;
endif;
delay 3;

(@)
if not(showBoundBox) ;
if not(showUnitcell);
boundbox on;moveto 1.0 front;
moveto 2.0 back;delay 2;
boundbox off;
else; moveto 1.0 front;
moveto 2.0 back;delay 2;
endif;
endif;
moveto 1.0 { 44 -204 -978 45.82} 94.0 0.0 0.0 {0.0 0.0 0.0} 2.3119767 {0.0 0.0 0.0} 0.0 0.0
50.0;
(@)

//Rutina de seleccidén y representacion

restrict not selected; select not selected;spacefill 80%;color cpk;
spin on; delay 3.5;

(€5

//Rutina que ilustra la distancia y angulos entre diversos atomos.

measure (atomlndex=3) (atomlndex=2); measure (atomlndex=2) (atomlndex=1); delay 3;
)

measure (atomlndex=3) (atomlndex=0) (atomlndex=2);

measure (atomlndex=2) (atomlndex=0) (atomlndex=1);delay 3;

(€))

//Rutina de seleccidn, color y etiquetas de diversos atomos.
color atoms opaque; color bonds opaque; restrict not selected; select not selected;spacefill
20%;wireframe 0.15;color cpk;

()

set showMeasurements FALSE; delay 2;

()]

select (all); label %a; set labelFront; set labelAlignment center; set labelOffset 0 0;(.)
zoom 100; select thisModel and ( carbon);

label ---> CARBONO <---;

color label white; delay 0.2; color label red; delay 0.2;

color label blue; delay 0.2;

set label off;(.)

set defaulttranslucent 0.5; script LAB3D.spt;

CodigoC. 9 Fragmento del cddigo del proyecto “Configuracion en el espacio”
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Las siguientes referencias de cddigo son rutinas que utilicé para el desarrollo de las versiones de
los Visualizadores Moleculares Web. Algunas fueron utilizadas sin cambios y otras fueron
utilizadas parcialmente o con adaptaciones.

Todo el codigo del cual hago referencia es de libre distribucion y tiene el permiso del autor para
ser utilizado o modificado siempre que se reconozca la fuente de la contribucion.

Rutina de inicializacion y establecimiento de colores.

Esta rutina fue obtenida en el curso de capacitacion ‘Analisis y simulacién de sistemas
macromoleculares con VMD?’, impartida por el Dr. Luis Rosales Ledn, también se encuentra
disponible en:

<http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/script_library/scripts/color/>

Rutina que establece tiempos de ejecucion.

Elaborada por John Stone (Senior Research Programmer, Theoretical and Computational
Biophysics Group and NIH Resource for Macromolecular Modeling and Bioinformatics). Esta
rutina se utiliza como parte de la plantilla de scripts para VMD. Su autor es colaborador en el
desarrollo de VMD. Este cddigo fue proporcionado por el Dr. Luis Rosales Ledn; también se
encuentra disponible en:

<http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/mailing_list/'vmd-1/6818.html>

Rutina que genera una imagen de la vista en pantalla del modelo 3D.

Esta rutina fue desarrollada por Angel Herraez bajo la licencia de Creative Commons Attribution-
Noncommercial-Share Spain License. Disponible en:
http://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/2.5/

Rutina Original: ‘Color picker for Jmol’. Concepto y disefio por Sergio Céroni da Silva con
modificaciones de cddigo de Angel Herraes. Disponible en:
<http://www.biorom.uma.es/contenido/biomodel/Jmol/color-picker/inicio.htm>
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GLOSARIO

AMIGABILIDAD

ASCII

ANIMACION

BASE DE DATOS

BOOLEANAS

(OPERACIONES)

CARGAY

DESCARGA

CIBERNETICA

CORRER

(PROGRAMA)

DOF

ESPACIO VIRTUAL

EVOLUCION

FUNCION O

RUTINA

HARDWARE

Cualidad de una interfaz de programa que por su forma de interactuar con el
usuario es considerada de facil uso.

Estdndar Americano para Intercambio de Informacion (por sus siglas en
inglés). Es un codigo que define caracteres alfanuméricos para compatibilizar
procesadores de texto y programas de comunicaciones.

Proceso utilizado para dar la sensacion de movimiento a imagenes o dibujos.

Conjunto de datos pertenecientes a un mismo contexto y almacenados
sistematicamente para su posterior uso.

Estructura algebraica que define las operaciones ldgicas Y, O y NO, asi
como el conjunto de operaciones union, interseccion y complemento.

Copiar la informacion correspondiente a un archivo en la memoria principal
para su utilizacion. La descarga del archivo borra esta informacion de la
memoria principal.

Ciencia que estudia los sistemas de control y comunicacion en las maquinas
de forma que reaccionen especificamente ante un estimulo.

Leer y ejecutar las instrucciones escritas en un programa.

Profundidad de Campo (por sus siglas en inglés). El rango de distancia
enfrente y detrés de un objeto enfocado.

Sistema de coordenadas espaciales que establecen o simulan un volumen
creado por una computadora.

Todas las actividades de programacidn que se orientan a generar una nueva
version de un software a partir de una version anterior operativa.

Subalgoritmo que forma parte del algoritmo principal, el cual permite
resolver una tarea especifica.

Corresponde a todas las partes fisicas y tangibles de una computadora: sus
componentes eléctricos, electronicos, electromecanicos y mecanicos.
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INTERFAZ

INTERPRETE

IMPLEMENTACION

ITERACION

MB

MODELADO
MATEMATICO

MODO CLON

PERSPECTIVA

PIXEL

POV

PLATAFORMAS

PORTABILIDAD

PYTHON

Parte de un programa que permite el flujo de informacién o interactividad
entre un usuario y una aplicacién, una computadora o entre la aplicacién y
otros programas o periféricos.

Programa informatico capaz de analizar y ejecutar otros programas escritos
en un lenguaje de alto nivel.

Aplicar los métodos y medidas necesarios para poner en funcionamiento un
programa o sistema.

Repeticion de una secuencia de instrucciones o eventos un cierto nimero de
Veces.

Megabyte es una unidad de medida de cantidad de datos informaticos,
equivale a 10° bit.

Creacion de un modelo cientifico mediante métodos y herramientas
matematicas para expresar relaciones, proposiciones sustantivas de hechos,
variables, parametros, entidades y relaciones entre variables y/o entidades u
operaciones.

Configuracion que permite que dos 0 mas monitores conectados a una misma
computadora tengan una salida de video idéntica.

Efecto visual de la profundidad y los efectos de reduccién en base a un punto
de fuga y un observador.

(Picture Element) Es la menor unidad homogénea en color que forma parte
de una imagen digital.

Punto de Vista (por sus siglas en inglés). En el contexto de la percepcién
visual, es la manera en la que los objetos aparecen ante nuestros 0jos en base
a sus atributos espaciales, dimensiones y la posicion relativa del observador.

Es un término de caracter genérico que designa normalmente una
arquitectura de hardware y/o software con el cual una aplicacién es
compatible.

Aplicacion informatica que puede ser utilizada en cualquier ordenador que
posea el sistema operativo para el que fue programada sin instalacion previa.

Lenguaje de programacion desarrollado como proyecto de codigo abierto y
es administrado por la empresa Python Software Foundation.
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RAM

REALIDAD
VIRTUAL
INMERSIVA

REPRESENTACION
EN UN MODELO
MOLECULAR 3D

RESOLUCION

SCRIPT

SISTEMA
COMPUTACIONAL

SLI

SO

SOFTWARE

TCL/TK

WIDGETS

WORK STATION

Memoria de Acceso Aleatorio (por sus siglas en inglés). Memoria desde
donde el procesador recibe las instrucciones y guarda los resultados.

Ambiente tridimensional creado por computadora en el cual se manipulan los
sentidos del usuario a través de dispositivos periféericos.

Las representaciones consisten en la capacidad para ajustar la resolucion y
forma de los objetos que se muestran en cada coordenada correspondiente a
un atomo, sean éstas desde esferas conectadas por cilindros, hasta figuras
mas elaboradas como flechas y espirales.

El nimero de elementos (pixeles o puntos) que conforman una imagen.

(Guidn). Archivo de d6rdenes o procesamiento por lotes. Son un conjunto de
instrucciones almacenadas en un archivo de texto que deben ser interpretadas
linea a linea en tiempo real para su ejecucion.

Conjunto de partes o elementos organizadas y relacionadas que interactan
entre si para lograr un objetivo. Los sistemas reciben datos (entrada) y
proveen informacién (salida) u operaciones.

Scalantte Link Interfaz (SLI) es un método para conectar dos 0 mas tarjetas
de video (tarjeta grafica) y que produzcan una sola sefial de salida.

Sistema Operativo, software que actia de interfaz entre los dispositivos de
hardware y los programas usados por el usuario.

Equipamiento logico o soporte ldgico de una computadora digital y
comprende el conjunto de programas o funciones necesarias para hacer
posible la realizacion de tareas especificas.

Lenguaje interpretado de programacion visual basado en widgets que genera
cédigo 100% portable. Ha sido desarrollado por la empresa Sun
Microsystems.

Término genérico para referirse a los elementos de una interfaz gréafica con el
usuario, como botones, barras de desplazamiento, campos de entrada de
texto, etc.

Computadora de escritorio conectada a una red local que utiliza los servicios
y los recursos existentes en dicha red.
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