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I. Rozwoj metod wizualizacji 3D i technologii wirtualnej rzeczywistosci oraz

wyposazenie pracowni.

Wstep.

Postep w badaniach uktadéw zlozonych takich jak uktady biomolekularne i nanouktady nie bylby
mozliwy bez wykorzystania zawansowanych metod wizualizacji struktur i p6l molekularnych.
Pionierskie rozwigzania technik wizualizacji 3D zapoczatkowany byt przez krystalografow w latach
sze$¢dziesigtych, tworzac z wykorzystaniem ploterow rzuty trojwymiarowych struktur na ptaszczyzne
dla lewego 1 dla prawego oka. Przy pomocy odpowiednio skonstruowanych okularéw skracajacych
ogniskowg mozna bylo oglada¢ struktury trojwymiarowe. Wezesniej, juz od potowy 19 wieku takie
lub podobne techniki stosowane byly w roéznego rodzajach sterooptikonach, np. w prezentacjach

architektury.

W ciggu ostatniego dwudziestolecia dokonatl si¢ nastepny, jakosciowy postep, a mianowicie rozwoj
metod wirtualnej rzeczywistosci. Oznacza to m.in. mozliwo$¢ interakcyjnej pracy z generowanymi
komputerowo, wirtualnymi trojwymiarowymi obiekatmi podlegajacymi zakodowanym prawom
fizyki. Rozwoj technologii napedzany jest jak to cze¢sto bywa potrzebami wojskowymi, rozwojem

medycyny a takze rozrywki — tym przypadku rozwojem kina 3D.

Program tego wyktadu oraz towarzyszacych mu na pracowni komputerowej ¢wiczen rozpoczyna si¢
od technik dwu i trojwymiarowej wizualizacji danych jak roéwniez wizualizacji wynikow
zaawanasowanych symulacji komputerowych roéznego rodzaju zlozonych obiektow i procesow
fizycznych, poprzez programowanie i uzywanie manipulatorow (urzadzen haptycznych, haptic
devices) w badaniach prostych nanostruktur i uktadéow biomolekularnych (nanorurki, C60 z
zadokowanym jonem, oligopeptydy) az do badan ztozonych uktadow (bio)molekularnych. Oprocz
modeli nanostruktur i obiektow (bio)molekularnych tworzonych z mikroskopowych atomowych
elementdw omoéwione tez zostang wybrane modele gruboziarniste, gdzie podstawowymi elementami z
ktorych sktadajg si¢ (bio)molekuly nie sg atomy ale grupy atoméw. W szczegolnosci zostanie
zaprezentowany model UNRES, ktérego podstawowymi elementami skladowymi sg cale reszty
aminokwasowe oraz wigzania peptydowe. Takie podejscie pozwala na szybsze obliczenia sit i

oddziatywan, a co za tym idzie mozliow$¢ manipulowania wigkszymi obiektami molekularnymi.

Pracownia komputerowa w ktérej prowadzone sg zajecia  wyposazona zostala w system
trojwymiarowej wizualizacji zblizony do technik kinowych 3D, oparty na dwoéch rzutnikach
posiadajacych filtry polaryzacyjne. Pracownia wyposazona jest rowniez w stanowiska robocze

funkcjonujgce w $rodowisku Scientific Linux, rowniez z mozliwos$cig taczenia si¢ z serwerem



Windows’owym. Stanowiska robocze posiadajg manipulatory (urzadzenia haptyczne, haptic devices)

firmy SenSable oraz monitory pozwalajgce na tréjwymiarowa wizualizacj¢. Wyposazenie pracowni

przedstawione jest ponize;j.

Rys. 1. Wyposazenie pracowni komputrerowe;j.

Stereoprojektory z polaryzatorami, ekran o
powierzchni nie zmieniajgcej stanu polaryzacji
swiatla, stanowisko robocze z urzadzeniem
haptycznym 1 z dwoma monitorami —
konwencjonalnym i do wizualizacji 3D (z
lewej strony).

Co do oprogramowania, wykorzystywane beda m.in. pakiety:

¢ NAMD/VMD (http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/),

*  Visnow http://visnow.icm.edu.pl/wiki/index.php/Main Page),

*  MOE (Molecular Operating Environment, http://www.chemcomp.com/),

*  Yasara (http://www.yasara.org),

¢ UNRES (http://unres.pl/),

e Mathematica (http://www.wolfram.com/) .

Sposdb prezentacji struktur krystalograficznych w 3D w publikacjach papierowych zawarty jest m.in.
w pracy: B. Lesyng, W. Saenger, Influence of Crystal Packing Forces on Molecular Structure in 4-
thiouridine. Comparison of Anti and Syn Forms, Z. Naturforsch. 36¢, 956-960 (1981).



2. Krotki przeglad stosowanych technologii VR.

Na wykladzie zostanie zaprezentowana technologia kina IMAX oraz wybrane metody animacji
filmowych. Informacje na ten temat mozna znalezc m.in. w audycjach “Science of the Movies” , patrz

m.in. http://science.discovery.com/tv/sc ience-movies/science-movies.html

Rys.2  Telewizyjny kangl y :
Discovery Science prezentuje EM" BB [ “E m[‘ \'1‘; I

seri¢ audycji na ten temat. *ff

:

Na szczegdlng uwage zastuguje najwickszy w Swiecie i prawdopodobnie najbardziej zaawansowany
pod wzgledem technologicznym symulator lotéw samolotowych i kosmicznych, patrz:

Rys. 3 (ponizej) oraz http://news.cnet.com/8301-13772 3-10404808-52.html
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Wiele z rozwinietych technik wirtualnej rzeczywistosci ze $wiata makroskopowego, zostalo
zaadoptowanych do $wiata molekutl i nanouktadow. Techniki tréjwymiarowej wizualizacji obiektow
sg “w obu §wiatach” bardzo zblizone. Istotng roznice stanowig sity. Sity molekularne interpretujemy
jako gradienty energii Borna-Oppenheimera, ktora jest stanem wilasnym elektronowego réwniania
Schroedingera, przy zatozeniu ze Hamiltonian uktadu zalezy parametrycznie od potozenia jader
atomowych. W przyblizonych modelach energii molekularnej stosuje si¢ zazwyczaj analityczne
przyblizenie energii B.-O., co zawyczaj okres$la si¢ mianem metody mechaniki molekularnej (MM).
Jezeli tak sparametryzowang energi¢ wykorzystamy do symulacji ruchéw atomowych, mamy do
czynienia z dynamika molekuarng (MD).

Zaktada si¢, ze uczestnik tego kursu zna i dobrze rozumie metody MM i MD.



II. Modulowe rozwiazania grafiki komputerowej 2D i 3D oraz wizualnej analizy danych

Analiza wizualna to zastosowanie algorytméw i metod przetwarzania i prezentacji wizualnej do
analizy danych i wydobywania informacji w nich ukryte;j.

Proces postrzegania zmystowego u cztowieka jest w bardzo duzym stopniu przyzwyczajony do ciagtej
analizy informacji obrazowej dostarczanej za posrednictwem narzadu wzroku. "Ogladanie" jest dla
cztowieka naturalnym i intuicyjnym sposobem przetwarzania informacji. Ponadto, przetwarzanie
informacji wizualnej charakteryzuje si¢ bardzo znaczacym stopniem upakowania informacji i duza
rownolegloscig przekazu. Konsekwencja powyzszych charakterystyk informacji wizualnej jest fakt, iz
za posrednictwem obrazéw lub animacji mozliwe jest przekazanie bardzo duzej iloéci informacji, w
krotkim czasie i w intuicyjny dla cztowieka sposob.

Z drugiej strony, matematyczne metody analizy danych (np. statystyka) wpisane sg czesto bardzo
sztywno w pewne zdefiniowane czy zatozone ramy - metody te pozwalajg znalez¢ konkretng

ilosciowa odpowiedZ na postawione pytanie, ale pod warunkiem, ze potrafimy to pytanie zadac.

Analiza wizualna umozliwia podejScie komplementarne - wykorzystujac intuicje postrzegania
cztowieka i mozliwosci analityczne naszych mozgow, za posrednictwem obrazéw pozwala dostrzec
skomplikowane do opisania matematycznego informacje. Nie wymaga stawiania pytan, a czgsto wrecz

pokazuje nieoczekiwane i pozwala sformulowac pytania oraz poprze¢ hipotezy.

Rozmaito$¢ dostepnych danych, ktére chcemy badaé wykorzystujac analiz¢ wizualng - od mapy
rozktadu cisnienia na mapie meteo do grafu powigzan semantycznych w artykutach Wikipedii
sugeruje wykorzystanie systemow modularnych, sktadajacych sie z "klockow" przetwarzajacych dane,
zamieniajacych dane numeryczne na obiekty geometryczne i prezentujacych te obiekty. Modutly
przekazuja migdzy sobag obiekty danych zapisanych w elastycznym, uniwersalnym formacie
standardowym. Przyktad takiej sieci modutéw i wynikéw jej dziatania przedstawia ponizszy zrzut

ekranu. Prezentowany system VisNow jest rozwijany w ICM UW (http://visnow.icm.edu.pl).
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Rys. 1 Wizualizacja trajektorii symulowanego przepltywu wirowego



Innym, bardziej wyspecjalizowanym systemem pochodzacym rowniez z ICM UW jest analizator
dynamik  molekularnych ~ MolDyAna  (http://moldyana.icm.edu.pl)  zawierajagcy  szereg

niestandardowych metod analizy skomplikowanych przebiegéw dynamicznych.
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Rys. 2 Obraz systemu molekularnego z trajektoriami wybranych atoméw i1 mapa ruchliwosci atomow

(dane uzyskane dzigki oprzejmosci prof. P. Baty).
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Rys. 3 Obraz bliskich kontaktow migdzyatomowych w trzech réznych etapach dynamiki molekularne;j

(dane uzyskane dzigki oprzejmosci prof. J. Trylskiej).

Na wyktadach przedstawionych zostanie wiecej analiz tego typu.

Cwiczenia

Na ¢wiczeniach studenci otrzymaja do analizy wybrane zbiory danych pochodzacych z réznego

rodzaju symulacji i poproszeni zostang o samodzielne ich przeanalizowanie.



II1. Programowanie urzadzen haptycznych

Wprowadzenie
Manipulatory haptyczne (haptic devices) sa urzadzeniami pozwalajacymi uzytkownikowi na

wskazywanie punktu w ukladzie wspotrzednych zwigzanym z urzadzeniem oraz na odczuwanie sit
generowanych przez urzadzenie. O ile pierwszy aspekt funkcjonalnosSci nie budzi szczegolnej
watpliwosci i jest naturalnym rozwini¢ciem urzadzen nie wyposazonych w zwrotng projekcje sit (np.
myszy, tabletu graficznego), drugi nie jest oczywisty. Zazwyczaj rozwaza si¢ wypadkowg site
dziatajaca na uchwyt urzadzenia. Jezeli urzadzenie nie przekazuje zadnej sity, uchwyt powinien
sprawia¢ wrazenie niewazkiego i poruszajacego si¢ bez oporow. Jezeli kursor, ktory jest reprezentacja
pozycji urzagdzenia w Swiecie wirtualnym, w swoim ruchu natrafia na obiekt, z ktorym powinien wejs¢
w interakcje, uzytkownik odczuwa to jako opor lub inny przewidziany przez programist¢ rodzaj sily.
Odpowiednio dobierajac warto$¢, kierunek i zwrot sily mozna tworzy¢ wrazenie twardosci,
elastycznosci, chropowatosci, lepkosci. Mozna roéwniez symulowaé efekty pola, ktore nie sg zwigzane
z kontaktem z powierzchnig obiektu, oraz efekty bezwladnosci i1 lepkosci os$rodka. Innym
zastosowaniem urzadzen haptycznych jest ulatwienie uzytkownikowi wskazywania okreslonych
punktow lub obszar6w poprzez przyciaganie do nich kursora.

Pracownia komputerowa wyposazona jest w urzadzenia haptyczne firmy SenSable. Podstawowa

dokumentacja oraz przyktady zastosowan zawarte sg na stronach http://www.sensable.com/ .

Rodzaje sil
Jak wspomniano powyzej jest wiele sposobow obliczania sity przekazywanej przez urzadzenie.

Zazwyczaj jest ona funkcjg potozenia, ruchu lub czasu.

Zmiennos¢ sit w funkcji polozenia lub ruchu
Sita sprezystosci

Sita sprezystosci jest najprawdopodobniej najczeSciej stosowang metoda obliczania sit w
implementowaniu interfejsoéw haptycznych. Wynika to z jej prostoty. Wielkos¢ sity sprezystosci jest
dana prawem Hooke’a (F=-kx, gdzie k jest pewna stala, a x przemieszczeniem). Wyimaginowana
sprezyna jest zaczepiona jednym koncem do pewnego statego punktu p 0, drugim za§ do aktualnej
lokalizacji kursora urzadzenia p_1. Wektor przemieszczenia x=p_0-p 1 jest tak dobrany, aby sita byta
zawsze skierowana do punktu p 0. Sita, ktéra odczuwa uzytkownik jest sila wywierang przez
wyimaginowang sprezyne, ktora usituje powroci¢ do pierwotnej dlugosci wynoszacej 0. Stala k
pozwala regulowaé sztywnos¢ sprezyny

Ttumienie

Thimienie w projektowaniu interfejsow haptycznych jest sita, ktora przeciwdziata ruchowi. Jest ona
proporcjonalna do predkosci z jaka porusza si¢ kursor urzadzenia i jest dana rownaniem F=-bv, gdzie

b jest pewng stata, a v predkoscia z jaka porusza si¢ kursor urzadzenia.



Tarcie

Tarcie moze by¢ symulowane na wiele sposobow. Najprostsze jest tarcie kulombowskie, ktore jest
stalg sitg przeciwdziatajacg ruchowi. W przestrzeni jednowymiarowej jest ono dane wzorem F=-c
sgn(v). Mozna je tatwo zaimplementowac przy uzyciu thumienia o wysokiej statej z ograniczeniem na
maksymalng warto$¢ sity rownym c. Tarcie lepkie implementuje si¢ podobnie, lecz przyjmuje si¢ matg
stalg tlumienia i duzg warto$¢ ograniczenia. Tarcie statyczne i dynamiczne polega na przetgczaniu si¢
pomiedzy trybem zwigzanym z brakiem ruchu wzglgdem powierzchni, o ktora nastgpuje tarcie, a
trybem zwigzanym z ruchem wzglgdem tej powierzchni. Sita tarcia jest proporcjonalna do normalne;j
sktadowej sity z jaka uzytkownik oddzialuje na powierzchni¢ i przeciwdziata sktadowej ruchu
rownoleglej do powierzchni.

Bezwtadnosé

Sita bezwladnosci jest zwigzana z przyspieszeniem obiektu o niezerowej masie. Jezeli znane sg

parametry ruchu mozna jg wyznaczy¢ na podstawie drugiego prawa dynamiki.

Zmiennos¢ sit w funkcji czasu
Sity stale

Sita o stalej wartoéci i kierunku moze by¢ zastosowana do rownowazenia fizycznej masy ruchomego
ramienia urzgdzenia haptycznego, aby uzyskaé jego pozorng niewazko$¢. Alternatywnie mozna przy
pomocy takiej sity spowodowac, ze rami¢ bedzie si¢ wydawalo cigzsze niz jest w rzeczywistosci.
Okresowe

Sity okresowe zadane s3 co do wartosci pewnag funkcja okresowa (np. sinusoidg). Posiada ona
ustalony okres i amplitude. Konieczne jest réwniez okreSlenie kierunku. Amplituda nie moze
przekroczy¢ maksymalnej sity jakg urzadzenie jest w stanie wytworzy¢, w przeciwnym wypadku
nastapi przesterowanie i obcigcie kawatkow funkcji okreslajacej wartos$¢ sily. Czestotliwos¢ z kolei
jest ograniczona czestotliwoscig komunikacji z urzadzeniem haptycznym.

Impulsy

Impuls jest sitg przytozong w sposob natychmiastowy. W praktyce impuls trwa pewien krotki czas,
za$ sila nie jest przyktadana idealnie natychmiastowo. Dazy si¢ do tego, zeby pochodna sity impulsu
po czasie byla mozliwie wysoka. Zauwazono bowiem, ze dla cztowieka nieciggtosci w odczuwanej
sile sg bardzo silnym bodZzcem. Mniejsza sita o duzej pochodnej stanowi silniejszy bodziec niz sita
wicksza, ale o mniejszej pochodnej. Nalezy mie¢ jednak na uwadze, ze konstrukcja urzadzenia

haptycznego ogranicza raptownos$¢ przytozenia impulsu.

Ograniczenia przestrzenne — interakcja z obiektami
Symulowanie kontaktu (dotyku) z wirtualnymi obiektami sprowadza si¢ do obliczenia i

wygenerowania sity, ktora przeciwdziata wniknigciu punktu zwigzanego z ramieniem urzadzenia
haptycznego do wewnatrz rozwazanego obiektu. Standardowa metoda rozwigzania tego problemu jest

stosowanie proxy, ktore podaza w wirtualnej przestrzeni za ruchem ramienia urzadzenia.
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Proxy jest zazwyczaj punktem, sferg lub zbiorem punktow. Jezeli jest ono punktem bywa nazywane
punktem kontaktu z powierzchnig (ang. Surface Contact Point — SCP). W momencie, gdy rami¢
urzadzenia przenika przez powierzchnie, proxy powinno zosta¢ umieszczone na powierzchni tak, aby
zminimalizowaé¢ energi¢ oddziatywan w  ukladzie powierzchnia-proxy-rami¢. Ponadto
przemieszczanie si¢ proxy nie moze zaburza¢ spojnosci przestrzennej. Ostatecznie sita dziatajaca na
rami¢ urzadzenia, ktora bgdzie powstrzymywata je przed zaglebianiem si¢ do wngtrza obiektu, moze
by¢ obliczona na podstawie wzajemnego potozenia ramienia i proxy jako np. sila sprezystosci z
thumieniem. Ta metoda moze zosta¢ uzyta do odczuwania dowolnego rodzaju ksztaltow wiaczajac w

to analitycznie wyznaczone powierzchnie, siatki wielokatow i bryly voxeli.

Integracja projekcji sil z wizualizacja
Zazwyczaj niewielki sens ma uzywanie urzadzen haptycznych w oderwaniu od wizualizacji.

Zazwyczaj sg one stosowane, aby uwiarygodni¢ i rozszerzy¢ doznania uzytkownika zwigzane z
interakcja z wirtualnym tréjwymiarowym $rodowiskiem. Podstawowg trudno$cig w integrowaniu
wizualizacji 3D i urzadzen haptycznych jest roznica w czgstosci odswiezania. Do oszukania zmyshu
wzroku i zapewnienia ztudzenia cigglosci ruchu wystarczy generowanie zaktualizowanego obrazu z
czestotliwoscig od 30 do 60 razy na sekunde. Z kolei zapewnienie wrazenia stalo$ci sity (np. podczas
symulowania kontaktu z twardg powierzchnig) wymaga aktualizowania ok. 1000 razy na sekundg.
Podobnie jak przy czgstotliwosci wyswietlania mniejszej od 30Hz animacja moze wydawaé sig
nieciggla 1 “skaczgca”, gdy czestotliwo$¢ odswiezania sit spada ponizej 1000Hz uzytkownik moze
odczuwac drzenie i brak precyzji w dziataniu urzadzenia. Tak duza réznica czestotliwosci od§wiezania
wymusza implementacj¢ osobnych watkow odpowiedzialnych za projekcje 3D i projekcje sit. Istotne
jest rowniez ograniczenie czasowe zwigzane z czgstotliwoscig od§wiezania. W przypadku grafiki i
czegstosci 30Hz na wygenerowanie pojedynczej klatki animacji mozna poswigci¢ ok. 33 ms. W
przypadku projekc;ji sit jest to tylko 1 milisekunda, co oznacza, ze obliczenia zwigzane z projekcja sit
muszg by¢ znacznie prostsze (lub bardziej wydajne) niz te zwiazane z grafika.

Istniejg biblioteki programistyczne, ktéore przy ustalonym ksztalcie tréjwymiarowej sceny
automatycznie tworzg 1 zarzadzaja watkiem odpowiadajacym za odswiezanie sit. Jednak w
przypadkach, gdy nie mogg by¢ zastosowane (oraz przy ich implementacji), szczegolnie wazne jest
opracowanie dobrego sposobu aktualizowania informacji o scenie tréjwymiarowej. Nalezy zauwazy¢,
ze obydwa watki (graficzny i haptyczny) musza mie¢ dostep odczytu do aktualnego stanu sceny, oraz
moga go aktualizowaé. Nie mozna stosowaé w tym przypadku tradycyjnej techniki zapewniajacej
ochrong pamigci wspoéldzielonej, ktora polega na zabezpieczaniu dostepu przy pomocy semaforow.
Mogloby to doprowadzi¢ to tego, ze watek o wyzszym priorytecie (haptyczny) oczekiwalby zbyt
dtugo na watek graficzny i zaburzona zostataby cz¢sto$¢ odSwiezania.

Istotny jest rowniez sposob obstugi zdarzen. Przyktadowo, jezeli naci$nigcie przycisku na urzadzeniu

haptycznym ma spowodowaé pewng zmiang wysSwietlanego obrazu oraz zmiang sily odczuwane;j
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przez uzytkownika, nie mozna oczekiwac¢ na obstuzenie zdarzenia przez watek graficzny. Reakcja
haptyczna musi by¢ natychmiastowa. Nalezy zatem obstugiwaé¢ zdarzenia dwuetapowo. Watek
haptyczny musi niezwlocznie aktualizowac sity i kolejkowac¢ cze$¢ graficzng reakcji na zdarzenie do

obstugi przez watek graficzny przy wyswietlaniu nastepnej klatki.

Integracja projekcji sil z dynamika modelu
Interakcja z réznego rodzaju symulacjami dynamiki jest niezwykle naturalnym zastosowaniem

urzadzen haptycznych. Pozwala ona uzytkownikowi oddzialywaé¢ na symulacje poprzez wywieranie
sily na uczestniczace w niej ciata, zmienianie ich pozycji i nadawanie im pedu oraz odczuwacé sity
wynikajace z oddzialywan wystepujacych w symulacji. Integracja urzadzenia haptycznego z
symulacjg nastrecza jednak wielu trudnos$ci. Urzadzenia haptyczne mierza nie site jaka uzytkownik
wywiera na ramig, lecz jedynie polozenie ramienia. Sita moze by¢ szacowana jedynie poprzez
dopasowanie sily réwnowazacej tak, aby rami¢ pozostalo nieruchome. Techniczne trudnosci
sprawiaja, ze bezposrednie przyktadanie sity jest niepraktyczne.

Zazwyczaj stosuje si¢ technik¢ zwang wirtualnym potaczeniem (ang. virtual coupling), ktora
wprowadza dodatkowsg warstwe pomiedzy urzadzenie haptyczne, a obiekty symulacji. Zamiast
sztywnego potaczenia pomigdzy ramieniem urzadzenia a symulowanym obiektem, laczy si¢ je
sprezyng z thumieniem, ktora posredniczy w przekazywaniu sit. Mozliwe jest wtedy w szczegolnosci
zastosowanie réznych stalych dla koncow sprezyny, co moze ulatwia¢ przeksztalcanie sit
wystepujacych w symulacji na sily przekazywane uzytkownikowi. Kolejng trudnoscig jest
czestotliwo$¢ odswiezania, ktéra jedynie w przypadku najprostszych symulacji moze osiagnac
wielko$¢ umozliwiajagcg obliczanie kolejnych stanéw symulacji w watku odpowiadajacym za
komunikacj¢ z urzadzeniem haptycznym. Zazwyczaj czestotliwo$¢ osiggana przez interaktywne
programy symulacyjne odpowiada o rzad wielko$ci mniejszej czestotliwosci odSwiezania obrazu.
Oznacza to konieczno$¢ wprowadzenia synchronizacji pomigdzy watkiem symulacji, a watkiem
haptycznym. Technika wirtualnego potaczenia przychodzi tutaj z pomoca, poniewaz polozenia
koncow sprezyny moga by¢ aktualizowane niezaleznie przez odpowiednie watki. Dla zapewnienia

gladkosci ruché6w mozna stosowaé techniki inter- i ekstrapolacyjne.

Haptyczne interfejsy uzytkownika
Istnieje wiele technik pozwalajacych na wspomaganie interfejsu uzytkownika przy pomocy urzadzen

haptycznych. W tym rozdziale przedstawimy najbardziej typowe.

Studnia grawitacyjna
Typowym scenariuszem uzycia jest wybieranie przez uzytkownika punktu w przestrzeni

trojwymiarowej. Studnia grawitacyjna w znaczacy sposob utatwia wybieranie istniejagcych w systemie
punktow poprzez wprowadzenie sit, ktore przyciagajg rami¢ urzadzenia do punktu, w poblizu ktérego
si¢ znajduje. Zazwyczaj zasi¢g dziatania studni ograniczony jest pewnym promieniem, za$ dzialajaca

W jego obrebie sita moze by¢ zadana prawem Hooke’a.
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Studnia grawitacyjna z rzutowaniem
W przypadku wizualizacji sSrodowiska tréjwymiarowego na dwuwymiarowych wyswietlaczach ocena

glebokosci, na jakiej znajduje si¢ interesujgcy punkt, moze by¢ trudna. W takim przypadku mozna
zmodyfikowa¢ metode studni grawitacyjnej tak, aby rami¢ urzadzenia bylo przyciggane do punktu
jezeli znajdzie si¢ w poblizu prostej przechodzacej przez oko obserwatora i rozwazany punkt.

Operacje niezalezne od glebokosci
Rozszerzeniem opisanej powyzej metody jest ignorowanie glebokosci podczas manipulowania

wybranym obiektem. W tej metodzie podczas operowania obiecktem brane sa pod uwage jedynie
wzgledne zmiany polozenia ramienia urzadzenia wzdtuz osi glgbokosci.

Przeksztalcenia wzgledne
Urzadzenia haptyczne w swojej naturze operujga w przestrzeni wspélrzednych absolutnych. Aby

umozliwi¢ intuicyjne panowanie nad obiektami, nalezy przeksztalca¢ je w zwigzanym z nimi uktadzie
odniesienia. Po wyborze obiektu do transformacji biezaca pozycja urzadzenia haptycznego jest
traktowana jako $rodek ukltadu odniesienia, wzgledem ktoérego mierzony jest obrot i przesunigcie,
ktore zostang zaaplikowane.

Laczenie bodZcow wzrokowych z haptycznymi
Ze wzgledu na psychofizyczne uwarunkowania procesu postrzegania najlepsze efekty uzyskuje sie,

gdy bodzce wzrokowe sg idealnie zgodne z bodzcami dotykowymi. Dlatego niezwykle istotne jest,
aby wizualizacja potozenia ramienia urzadzenia odpowiadata odczuwanym przez uzytkownika sitom.
Przyktadowo, jezeli uzytkownik odczuwa dotyk wirtualnego obiektu, obraz ramienia réwniez
powinien si¢ z tym obiektem styka¢. Innymi stowy powinien on pokazywaé na potozenie proxy. a nie
samego ramienia, ktore moze by¢ lekko w obiekt zagtebione.

Stabilizacja przy pomocy tarcia
Niejednokrotnie wprowadzenie niewielkiej sity tarcia moze by¢ korzystne. Tarcie utatwia utrzymanie

stabilnej pozycji reki i umozliwia uzytkownikowi ustawienie urzadzenia we wlasciwym potozeniu.
Bez tarcia uzytkownik moze odczuwaé, ze rami¢ porusza si¢ zbyt “luzno”, a wykonywanie

precyzyjnych ruchéw moze by¢ utrudnione.

Biblioteka HDAPI — niskopoziomowe programowanie interfejsow haptycznych
Biblioteka Haptic Device API (HDAPI) jest czgScia pakietu OpenHaptics Toolkit opracowanego przez

firm¢ SensAble. Pozwala na komunikowanie si¢ z urzadzeniem haptycznym, pobieranie aktualnej
pozycji ramienia i ustawianie sity przekazywanej przez urzadzenie. Sktada si¢ z dwdch zasadniczych
komponentéw odpowiedzialnych za komunikacj¢ z urzadzeniem oraz zarzadzanie watkiem
obstugujacym petle odswiezajaca sity.

W ramach komunikacji z urzgdzeniem udostgpnione sg funkcje stluzace do jego inicjalizacji, wigczania
projekcji sit i kalibracji, odpowiadajgce za zarzadzanie stanem i bezpieczenstwem urzadzenia
(przekroczenia dopuszczalnych sit i predkosci, temperatura silnikow) oraz pobierania i aktualizacji
stanu urzadzenia. Stan urzgdzenia obejmuje wspotrzedne potozenia i predkos¢ ruchu ramienia jak

rowniez macierz obrotu zwigzanego z obrotem uchwytu urzadzenia. Aktualizowa¢ mozna sity i
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momenty sil przekazywane przez silowniki. Moga by¢é one opisane wartosciami wektorowymi w
kartezjanskim uktadzie wspotrzednych lub parametrami pracy poszczegolnych silnikow.

Modut zarzadzajacy petla odswiezajacg sity (scheduler) utrzymuje watek o wysokim priorytecie, ktory
na podstawie pobranego stanu urzadzenia oblicza sity i przekazuje je z powrotem. Aktualizacje sit
odbywaja si¢ z czestotliwoscig 1000 Hz. Modut zarzadzajacy umozliwia reszcie aplikacji komunikacjg
z urzgdzeniem w sposob zapewniajacy poprawng separacje watkow poprzez przekazywanie wywotan
zwrotnych (ang. callbacks), ktore wykonywane sg w najblizszym kroku petli aktualizujacej stan

urzadzenia.

Typowy program oparty na bibliotece HDAPI sktada si¢ z nastepujacych etapow:
Inicjalizacja urzadzenia.
Utworzenie wywotania zwrotnego (callback), ktore na oblicza sity na podstawie stanu
urzadzenia.
Wiaczenie projekeji sit.
Uruchomienie watku zarzadzajacego.

Likwidacja potaczenia z urzadzeniem i watku zarzadzajacego po zakonczeniu programu.
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Inicjalizacja urzadzenia
ndinitDevice

—

Wiaczenie projekc]l sit
hdEnable(HD_FORCE_OUTPUT)

—

Hejestracia wywotania zwrotnego
Uruchemienle watku zarzgdzajgcego
hdScheduleAsynchroncus
ndStartScheduler

Otwarcie ramki haptyczne|
hdBeginFrame

—

Pgobranie potozenia
hdGet(HD_CURRENT_POSITION)

—

Poréwnanie poiczenia z
bryiq I-tego oblektu

—

A

Obliczenie sity
odziatywania

— Iteracja po oblektach w scenle

—

Obliczenie sity wypadkowe]
hdSet(HD_CURRENT_FORCE)

—

Zamknigcie ramki haptyczne|

hdEndFrame
Nie
Tak
Zatrzymanie watku zarzgdzajgcego |
wytaczenie urzgdzenia haptycznego
haStopScheduler
ndDisableDevice

Rys. 1: Typowy schemat programu korzystajgcego z biblioteki HDAPI



Dostep do urzadzenia haptycznego

Operacje na urzadzeniu haptycznym stuza do probkowania i zmieniania jego stanu i parametrow.
Jezeli uruchomiony jest watek zarzadzajacy moga one by¢ wywotywane wylgcznie z poziomu tego
watku. W przeciwnym razie mogtoby nastgpi¢ naruszenie separacji watkow bedacy jego rezultatem
btad. Mozna je natomiast wykonywaé¢ z dowolnego miejsca aplikacji, jezeli watek zarzadzajacy nie
jest uruchomiony.

Inicjalizacja urzadzenia
Przed pierwszym odwotaniem do urzadzenia haptycznego nalezy je zainicjalizowaé. Zazwyczaj

konfiguracja sterownikow urzadzenia w systemie operacyjnym wskazuje na urzadzenie domys$ine. W
takim przypadku inicjalizacja urzadzenia przyjmuje postaé:

HHD hHD = hdInitDevice (HD DEFAULT DEVICE) ;

Urzadzenie po zainicjowaniu ma dla bezpieczenstwa wylaczong projekcje sit. Aby ja wlaczy¢ uzywa
si¢ nastgpujacej komendy:

hdEnable (HD FORCE OUTPUT) ;

Ostatnig komenda, ktérg wydaje si¢ podczas inicjalizacji jest uruchomienie watku zarzadzajacego:
hdStartScheduler () ;

Jezeli aplikacja korzysta z wielu urzadzen kazde z nich musi by¢ zainicjalizowane niezaleznie,
natomiast watek zarzadzajacy jest jeden na aplikacje i1 powinien by¢ uruchomiony po
zainicjalizowaniu wszystkich urzadzen.

Do przetaczania si¢ miedzy urzadzeniami shuzy polecenie:

hdMakeCurrentDevice (hHD) ;

Ramki haptyczne
Ramki haptyczne okreslajg zakresy, w ktorych stan urzadzenia jest niezmienny. W momencie otwarcia

ramki (hdBeginFrame()) tworzona jest kopia stanu urzadzenia. W momencie zamknigcia ramki
(hdEndFrame()) stan urzadzenia jest aktualizowany sitami, ktore zostaty przekazane wewnatrz ramki.
Takie podejScie gwarantuje, ze algorytm obliczajacy nowe sily na podstawie stanu urzadzenia, nie
napotka w trakcie obliczen na zmieniajace si¢ dane wejSciowe. Przyjmuje si¢, ze na krok petli
zarzadzajacej urzadzeniem powinna przypadaé co najwyzej jedna ramka. W przypadku stosowania
wielu urzadzen ich ramki sg od siebie niezalezne. Pobieranie i aktualizowanie stanu urzadzenia poza
ramka haptyczng moze prowadzi¢ do niespodziewanych rezultatow, poniewaz powtarzalno§¢ wyniku
zapytan o stan nie jest zagwarantowana.

Dostep do stanu urzadzenia
Rodzina funkcji hdGet shuzy do pobierania stanu urzadzenia. Funkcje te maja nazwy zwigzane z

typem danych, ktore maja zostaé pobrane (np. hdGetDoublev (), hdGetIntegerv()).
Wszystkie wymagaja podania statej okreslajacej rodzaj informacji oraz wskaznika do komorki

pamigci lub tablicy, gdzie ma zosta¢ umieszczony wynik. Zapewnienie przestrzeni wystarczajacej do
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zapisania wyniku spoczywa na aplikacji wywotujacej funkcj¢. Niektore rodzaje informacji sa
wspierane tylko przez wybrane funkcje z rodziny hdGet. Jezeli zostanie wywotana funkcja
niekompatybilna ze zwracang wartoscig nastgpi blad HD INVALID INPUT TYPE. Przyktadowo
model urzadzenia (stata HD DEVICE MODEL TYPE) jest ciaggiem znakow i moze zosta¢ pobrany
wylgcznie funkcja hdGetString ().

Stan biezacy (CURRENT) i poprzedni (LAST) odnosza si¢ odpowiednio do biezacej i poprzedniej
ramki haptycznej. Pobieranie biezacych wartoSci wyjSciowych (sit — HD CURRENT FORCE,
momentow sit - HD CURRENT TORQUE i parametrow silnikow -
HD CURRENT MOTOR DAC_ VALUES) zwraca warto$ci ustawione przez uzytkownika w biezacej
ramce. W momencie otwarcia nowej ramki sg one automatycznie zerowane. Ponizej przedstawiono
przyktadowe wywotania funkcji z rodziny hdGet:

HDint buttonState;

HDstring vendor;

hduVector3Dd position;

HDfloat velocity[3];

HDdouble transform[1l6];

hdGetIntegerv (HD CURRENT BUTTONS, &ébuttonState);

hdGetString (HD DEVICE VENDOR, vendor) ;

hdGetDoublev (HD CURRENT POSITION, position);

hdGetFloatv (HD CURRENT VELOCITY,velocity);

hdGetDoublev (HD LAST ENDPOINT TRANSFORM, transform) ;

Do ustawiania wartoS$ci sit shuzg funkcje z analogicznej rodziny hdSet. Ponizszy fragment ilustruje ich
przyktadowe zastosowanie:

HDdouble force[3] = {0.5, 0.0, 1.0};

hdSetDoublev (HD_CURRENT FORCE, force) ;

HDfloat rampRate = .5;

hdSetFloatv (HD_FORCE RAMPING RATE, &rampRate) ;

Nalezy pamigtac, ze ustawione warto$ci zostang wystane do urzadzenia dopiero po zamknigciu ramki.
Oznacza to w szczegdlnosci, ze jezeli na ramieniu urzadzenia ma zosta¢ odwzorowana sita bedaca
wypadkowa wielu sit, mozna wykorzysta¢ warto§¢ HD CURRENT FORCE do akumulowania tej sumy.

Odwzorowywanie sil i momentéw sit
Biblioteka HDAPI wspiera urzadzenia haptyczne posiadajace mozliwos¢ projekc;ji sit o trzech (tylko sity) i

szesciu (sily i momenty sil) stopniach swobody. Istnieje jednak wiecej sposobow ustawiania wartosci
przekazywanych sit wynikajacych z uktadu ramion i przegubow w konstrukceji urzadzenia. Ponizsza tabela

ilustruje rodzaje parametréw udostepnianych przez bibliotek¢ HDAPI:
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Rodzaj

Uklad

urzadzenia Parametr Dotyczy odniesienia Jednostki
3DOF/6DOF | HD CURRENT FORCE Sity Kartezjanski | N(F_x,F y, F z)
Momenty ) )
6DOF HD CURRENT TORQUE " Kartezjanski | mNm (Ty, Ty, T)
- - si
Sity i )
3DOF/6DOF | HD_CURRENT MOTOR DAC VAL momenty Przestrzen od -32768 to 32768
UES " przegubow My, My, M3, ...)
si
Przeguby | Przestrzen
3DOF/6DOF [ Hp CURRENT JOINT TORQUE . . mNm (Ty;, Ty, Tis)
- = - ramienia | przeguboéw
Przeguby | Przestrzen
6DOF HD CURRENT GIMBAL TORQUE . mNm (T, Tys, Tie)
uchwytu | przegubéw

Nalezy pamietac,

ze parametr

HD CURRENT MOTOR DAC VALUES ma pierwszenstwo przed

HD CURRENT JOINT TORQUE i HD CURRENT GIMBAL TORQUE, ktore z kolei majg pierwszenstwo

przed HD CURRENT FORCE i HD CURRENT TORQUE.
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Przyklady i ¢wiczenia:

HDfloat gimbalTorquel[3];

gimbalTorque[0] = torque yaw;
gimbalTorque[l] = torque pitch;
gimbalTorque[2] = torque roll;

hdSetFloatv (HD_CURRENT GIMBAL TORQUE, torque);
HDdouble baseTorque([3] = {100, 250, 200};

//Base Torque in mNm
hdSetDoublev (HD CURRENT JOINT TORQUE, baseTorque);
HDdouble gimbalTorque[3] = {30, 65, 0.0};

//Gimbal Torque in mNm

hdSetDoublev (HD CURRENT GIMBAL TORQUE, gimbalTorque);

Praca z watkiem zarzadzajacym, rejestrowanie wywolan zwrotnych
Jak wspomniano powyzej watek zarzadzajacy wykonuje z duza (1000 Hz) czgstotliwoscia petle, w

ktorej wykonywane sg zarejestrowane przez uzytkownika wywotania zwrotne. Wszystkie odwotania
do stanu urzadzenia i zmiany sil powinny by¢ realizowane za posrednictwem odwotlan zwrotnych,
poniewaz daje to gwarancj¢, ze pobrane i wystane informacje beda spojne (beda dotyczy¢ jednej
ramki haptycznej).
Deklaracja funkcji bedacej wywotaniem zwrotnym ma nast¢pujgcg postac:
HDCallbackCode HDCALLBACK DeviceStateCallback (void *pUserData);
Warto$¢ zwracana przez wywolanie zwrotne informuje watek zarzadzajacy, czy byto ono jednorazowe
(HD_CALLBACK_DONE). Jezeli ma ono zosta¢ powtorzone w nastgpnym kroku petli powinna zostaé
zwrécona warto§¢ HD CALLBACK CONTINUE. Przykladowo, jezeli celem jest jednorazowe
pobranie potozenia i sit, mozna zastosowac ponizsza funkcje:
struct DeviceDisplayState {

HDdouble position[3];

HDdouble force[3]:

HDCallbackCode HDCALLBACK DeviceStateCallback (void *pUserData)
{
DeviceDisplayState *pDisplayState =
static cast<DeviceDisplayState *>(pUserData);
hdGetDoublev (HD CURRENT POSITION, pDisplayState->position);
hdGetDoublev (HD CURRENT FORCE, pDisplayState->force);
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}

return HD CALLBACK DONE;

Tak zdefiniowang funkcje nalezy zglosi¢ do wykonania przez watek zarzadzajacy. Biblioteka HDAPI

implementuje dwa tryby rejestrowania wywotan zwrotnych: synchroniczny i asynchroniczny. W

trybie synchronicznym wywotanie funkcji zglaszajace wywotanie zwrotne konczy si¢ dopiero wtedy,

gdy zostanie ono wykonane. Tryb ten nalezy stosowaé w przypadku wywolan, ktorych celem jest

odczytanie stanu urzadzenia. Funkcj¢ DeviceStateCallback mozna zarejestrowaé Ww

nastepujacy sposob:

DeviceDisplayState state;

hdScheduleSynchronous (DeviceStateCallback,

&state,

HD MIN SCHEDULER PRIORITY) ;

Tryb asynchroniczny jest wlasciwy przy rejestrowaniu wywotan, ktore maja obliczac sity, ktore bgda

aktualizowane przez petle watku zarzadzajacego. Ponizszy przyktad demonstruje jak mozna

zdefiniowa¢ funkcje odpowiadajacg za generowanie sity:

HDCallbackCode HDCALLBACK CoulombCallback(void *data)

{

HHD hHD = hdGetCurrentDevice();
hdBeginFrame (hHD) ;

HDdouble pos[3];

//Pobieranie pozycji ramienia
hdGetDoublev (HD_CURRENT POSITION, pos);
HDdouble force[3];

// Obliczanie sity

forceField(pos, force);

// Ustawianie sity w urzadzeniu
hdSetDoublev (HD_CURRENT FORCE, force);
// Wysylanie sity.

hdEndFrame (hHD) ;

// Wywolanie ma by¢ wykonane w nastepnym kroku petli

return HD CALLBACK CONTINUE;

hdScheduleAsynchronous (AForceSettingCallback, (void*)O0,

HD DEFAULT SCHEDULER PRIORITY) ;
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Zakonczenie pracy

Po zakonczeniu korzystania z urzadzenia haptycznego nalezy zatrzymaé watek zarzadzajacy, usungé
zarejestrowane wywotania zwrotne oraz zakonczyC prace z urzadzeniem. Ponizej przedstawiono
typowy zestaw instrukcji wykonujacych te czynnosci:

hdStopScheduler() ;

hdUnschedule (scheduleCallbackHandle) ;

hdDisableDevice (hdGetCurrentDevice()) ;
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IV. Zastosowania manipulatoréw w modelowaniu prostych uktadéw biomolekularnych

i nanoukladow w Srodowisku NAMD/VMD

Wymagania wstepne:

Studenci musza zna¢ podstawy obstugi systemu Linux oraz znaé podstawy teoretyczne metod
mechaniki i dynamiki molekularnej. Komputery musza posiadaé zainstalowane i skonfigurowane
manipulatory, oraz oprogramowanie: VMD, NAMD, VRPN - dostepne dla studentéw. W katalogach
roboczych musza zosta¢ umieszczone katalogi z ¢wiczeniami: ,,nanotube” i ,,ismd”. Podstawy technik
symulacyjnych z wykorzystaniem urzadzen haptycznych (haptic devices), zawarte s3 m.in. w

publikacjach [1-3].

Wstep

Symulacje dynamiki molekularnej (MD) pozwalaja nam na badanie zachowania ukladéw
molekularnych, np. zmian konformacyjnych struktury natywnej biatka, w okreSlonym Srodowisku.
Zazwyczaj odbywa si¢ to w nastgpujacy sposob: wybrany ukiad zostaje przygotowany do symulacji,
obliczenia zostaja uruchomione i dopiero po zakonczeniu symulacji mozemy ogladaé jej rezultaty,
przygotowujac uktad z nowymi parametrami do kolejnej symulacji.

Sterowana dynamika molekularna (SMD) jest modyfikacja zwyktej dynamiki molekularnej polegajaca
na wprowadzeniu sit zewne¢trznych dzialajacych na wybrany atom lub grupe atoméw. Umozliwia to
wymuszenie ruchu atoméw lub czgsteczek w wybranym przez nas kierunku pozwalajgc na obserwacje
zjawisk takich jak transport ligandéw do miejsca aktywnego receptora lub mechaniczne
rozfatdowywanie biatek.

Sprzegnigcie programéw do wizualizacji uktadéw molekularnych i trajektorii MD pozwala na
ogladanie na biezgco zmian w symulowanym uktadzie. Po uwzglednieniu metod SMD dostajemy
interaktywna dynamike¢ molekularng (IMD) umozliwiajaca obserwacje trajektorii na biezaco oraz
zaburzanie uktadu poprzez wprowadzenie dodatkowych sit. Komplet programéw typu VMD/NAMD
pozwala na wprowadzanie takich zmian na ekranie programu wizualizacyjnego poprzez wybér atomu,
kierunku dziatania oraz wartoSci sity przy pomocy myszki. Po odpowiednim skonfigurowaniu
programy do IMD umozliwiaja na wspétprace ze specjalnymi manipulatorami pozwalajac na
dwustronne przesytanie informacji o oddzialujacych sitach — uzytkownik moze sam poczué op6r
uktadu molekularnego przy wprowadzaniu dodatkowych sit.

W rezultacie otrzymujemy w petni dopracowane interaktywne §rodowisko. Praca w nim odbiega od
znanych do tej pory rozwigzafi stosowanych w pracowniach teoretycznych. Celem ponizszych
éwiczen jest zapoznanie studendéw z mozliwoSciami takich rozwigzah oraz oswojenie si¢ ze

stosowanymi urzadzeniami.
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Cwiczenia:
(Linie zaczynajace si¢ od # sg polecaniami konsoli, ktére nalezy wykonac)
Przed przystgpieniem do ¢wiczefi przeprowadzamy test manipulatoréw uruchamiajac aplikacje

diagnostyczng:

# strace /usr/sbin/PHANToMTest

Cwiczenie 1

Nanorurka

& VMD 1.8.7 OpenGL Display

Rys 1. Okno progamu VMD 2z nanorurka i atomem zelaza (zielona kulka) w Srodku. Czerwong
strzatkg wychodzaca z atomu Zelaza oznaczony jest wektor przytozonej sity. W lewym dolnym rogu
podane sa wektory jednostkowe kartezjanskiego uktadu wspétrzednych.
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Jak uruchomié symulacj¢ znajdujaca si¢ w tym katalogu (np. /home/agorecki/haptic-demo/nanotube) ?

1) Uruchamiamy w terminalu program dynamiki molekularnej NAMD z odpowiednim plikiem
wejsciowym *.namd:
# cd /home/agorecki/haptic-demo/nanotube

# namd2 nanotube.namd

Program uruchamia si¢ i zaczyna nastuchiwaé potagczefi na porcie TCP 6666.

Info: Interactive MD listening on port 6666.

Info: Startup phase 7 took 0.00406004 s, 2.48783 MB of memory in use

Info: Startup phase 8 took 0.000139243 s, 3.61442 MB of memory in use

Info: Finished startup at 6288.6 s, 3.61442 MB of memory in use

TCL: Minimizing for 100 steps

Info: INTERACTIVE MD AWAITING CONNECTION

Symulacja jest wstrzymana do czasu, az nastgpi potaczenie na porcie 6666 z programu do wizualizacji

VMD.

2) W oddzielnym terminalu uruchamiamy program serwera haptic devices

# vrpn

3) Uruchamiamy program wizualizacyjny VMD
# cd /home/agorecki/haptic-demo/nanotube

# vind -e nanotube.vmd

Po kliku sekundach pojawia si¢ wizualizacja nanorurki z zielonym atomem w Srodku.
Program VMD podlacza sie do portu 6666 na tej samej maszynie.

Od tego czasu mozna przyktadaé sity do wybranych atoméw przy pomocy urzadzenia haptic-device.
Przyktady:

+ préba przesuwania zielonego atomu wzdluz rurki

+ préba wyjecia atomu przez oczko sieci
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Cwiczenie 2

Fuleren

Rys 2. Fuleren Cg, z umieszczonym w §rodku atomem zelaza.

W celu uruchomienia symulacji wykorzystujemy pliki konfiguracyjne z katalogu ,,fullerene” w spos6b
analogiczny do poprzedniego ¢wiczenia:

fullerene.namd - plik konfiguracyjny do programu NAMD

fullerene.vmd - plik konfiguracyjny do programu VMD

Po uruchomieniu VMD powinniSmy mieé¢ przed oczyma okno VMD OpenGL Display z reprezentacja

fulerenu i atomu zelaza jak na zaprezentowanym rysunku.
Cwiczenie polega na prébie wyjecia atomu przez oczko czasteczki Cgy. Nalezy zwrdcié uwage na

réznic¢ zachowania nanorurki z poprzedniego ¢wiczenia i czgsteczki fulerenu. Co jest odpowiedzialne

za te roznice?
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Cwiczenie 3

Niewielkie biatko

Rys 3: Konektyna, biatko mig¢s$ni poprzecznie prazkowanych kregowcow, sktada si¢ gtéwnie z beta-
kartek (z6tte fragmenty). Konce biatka zostaty wyréznione kolorowymi kulami: N-koniec — czerwong,
C-koniec — niebieska

Postgpujemy analogicznie jak w ¢wiczeniach poprzednich. Katalogiem roboczym jest katalog ,,ismd”
gdzie znajdujg si¢ pliki:
connectin.conf — plik konfiguracyjny do programu NAMD,

connectin.vmd — plik konfiguracyjny do programu VMD.

Po uruchomieniu VMD powinniSmy mieé¢ przed oczyma okno VMD OpenGL Display z reprezentacja

biatka z wyréznionymi helisami i beta-kartkami — doktadnie takg jak na rysunku powyze;j.
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Cwiczenie polega na znalezieniu najstabiej oddziatujacych elementéw struktury trzeciorz¢dowe;j
biatka poprzez mechaniczne rozfaldowywanie poszczegélnych fragmentéw. Przy odpowiednio

niewielkiej deformacji struktury mozna zaobserwowac powrét do struktury natywnej.

Dla grup zaawansowanych i zainteresowanych proponowane jest rozszerzenie ¢wiczenia 3:
Cwiczenie nalezy powtérzyé dla symulacji z plikiem configuracyjnym progamu NAMD —
connectinl.conf oraz wskaza¢ przy ktérych parametrach symulacji ¢wiczenie jest fatwiejsze do

wykonania.

Literatura:
1. W. Humphrey, A. Dalke, K. Schulten, VMD: visual molecular dynamics. J Mol Graph. 14, 33-8, 27-8
(1996)
2. J. C. Phillips, R. Braun, W. Wang, J. Gumbart, E. Tajkhorshid, E. Villa, C. Chipot, R. D. Skeel, L.
Kale, K. Schulten, Scalable molecular dynamics with NAMD, J Comput Chem. 26, 1781-802 (2005)
3. H. Lu, B. Isralewitz, A. Krammer, V. Vogel, K. Schulten, Unfolding of titin immunoglobulin domains

by steered molecular dynamics simulation, Biophys J. 75, 662-71 (1998)
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V. Wizualizacja 3D wynikéw symulacji metodami dynamiki molekularnej zlozonych

ukladéw biomolekularnych.

Wstep

1. Jak widzi ludzkie oko

Czynniki umozliwiajace widzenie stereoskopowe

psychologiczne - skutek nabytego doswiadczenia:
= wielko$¢ znanych obiektow,
= perspektywa liniowa,
= perspektywa atmosferyczna,
= przestanianie,
= rozklad $wiatetl 1 cieni,
= paralaksa ruchu,
fizjologiczne - wynikajgce z budowy narzadu wzroku:
= akomodacja,
= zbieznos¢,

= nieréwnoleglos¢ siatkowa.

Mechanizm widzenia i podstawowe pojecia z nim zwigzane.

Cwiczenie 1. Kilka zadafh na wykrywanie oka dominujacego.

2. Przypomnienie historii rozwoju obrazowania 3D

Euklides -prawa optyki- 300 lat p.n.e.

Gimbattista della Porta - widzenie przestrzenne - XVI w.

Charles Wheatstone - stereoskop - 1838

Ducos du Hauron - technika anaglifowa - 1890
premiera filmu 3D ,,The Power of Lowe” - 27.09.1922
Edwin H.Land - film polaryzacyjny -1929

B-klasowe filmy -lata 50

3D w IMAX-ach - 1986

film ,,Awatar” -2009
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3. Stereogramy

Side-by-side czyli tak zwana stereopara oznacza, ze mamy dwa obrazki. Na kazdym z nich jest ten
sam widok/rysunek z nieco innej perspektywy, przystosowany specjalnie dla konkretnego oka. W
zaleznos$ci od uktadu tych rysunkéw (czyli gdy obrazek po stronie lewej jest przeznaczony dla lewego
oka a a po stronie prawej dla prawego lub gdy obrazek po stronie lewej jest przystosowany do oka
prawego, a po stronie prawej do oka lewego) musimy przystosowaé nasze patrzenie tak aby zobaczy¢
obraz w trojwymiarze. I tak:

* gody obrazek po stronie lewej jest przeznaczony dla lewego oka a a po stronie prawej dla
prawego , patrzymy roéwnolegle na oba obrazki (ang. Side-by-side wall-eyed stereo), i aby
widzie¢ w 3D musimy zrobi¢ zeza rozbieznego;

* gody obrazek po stronie lewej jest przystosowany do oka prawego, a po stronie prawej do oka
lewego, patrzymy krzyzowo na oba obrazki (ang. Side-by-side cross-eyed stereo), czyli

musimy zrobi¢ zeza zbieznego.

Stereogram random dot, jak sama nazwa wskazuje, wyglada jak obraz sktadajacy si¢ z losowo
rozmieszczonych kolorowych kropek. Aby zobaczy¢ 3D w tego typu obrazie musimy zrobi¢ zeza
rozbieznego. To co zobaczymy moze nas troch¢ rozczarowaé. Cho¢ obraz jest kolorowy, to obraz w
3D jest tylko potprzezroczysty, ale z bardzo wyraznymi konturami ukazanego przedmiotu/napisu.

Wrazenie duzej glgbi uzyskujemy, przez zastosowanie petnej gamy koloréw dla naszych kropek.

Anglif stereo sktada si¢ z dwoch obrazow, kazdy z nich przystosowany jest dla konkretnego oka,
natozonych na siebie. Poniewaz lewe i prawe oko widzi tg samg rzecz pod nieco innym kontem, anglif
wyglada jak nieostre zdjgcie. Aby to zdjgcie zobaczy¢ w 3D musimy mie¢ specjalne okulary, w
ktorych jedno szklo jest czerwone, a drugie niebieskie. Nalozone na siebie obrazy preferujg barwe
czerwong lub niebieska, dzigki temu po natozeniu okularéw, kazde oko widzi inng fotografig, a tym

samym mamy wrazenie obrazu w 3D. Niestety kolorystyka obrazu jest szarobura.

* Stworzenie anaglifu w Photoshopie
Oznaczymy skladowe barw obrazu dla oka lewego poprzez: L, (sktadowa czerwona), L,
(sktadowa zielona), L, (sktadowa niebieska), analogicznie obraz dla oka prawego R;, R,, Ry

oraz anaglif czyli wynikowy obraz trojwymiarowy A;, A, Ay.

- Tworzenie anaglifu monochromatycznego:
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Zamienimy obrazy na odcienie szarosci lecz w obrazie oka lewego pokazemy tylko
sktadowa barwy czerwonej, natomiast w obrazie oka prawego sktadowe barwy
zielonej i niebieskiej. Do przeksztalcenia obrazu kolorowego w monochromatyczny
uzyjemy wzoru na luminancj¢ w modelach barw uzywany w telewizji.

Dla obrazu oka lewego:

sktadowa czerwona = 0.299 * L, + 0.587 * L, + 0.114 * L,

sktadowa zielona = 0

sktadowa niebieska = 0

Dla obrazu oka prawego:

sktadowa czerwona = 0

sktadowa zielona = 0.299 * R, + 0.587 * R, + 0.114 * R,

sktadowa niebieska = 0.299 * R, + 0.587 * R, + 0.114 * R,

Otrzymujemy dwa obrazki, by uzyska¢ anaglif musimy je potaczy¢ w jeden - czyli
dodania do siebie obu obrazéw dla oka lewego i prawego. Zatem przeksztalcenie obu
obrazow do anaglifu monochromatycznego mozemy przedstawic nastepujaco:
A;=0299*L,+0587*L,+0.114 * L,

Ay;=0.299 * R, +0.587 * R, +0.114 * R,

A,=0.299 * R, +0.587 * R, +0.114 * R,

Tworzenie anaglifu - algorytm Photoshop:

Algorytm ten pozwala uzyska¢ anaglif kolorowy. Jego dzialanie jest bardzo proste. Do
wynikowego obrazu bierzemy sktadowa barwy czerwonej z obrazu dla oka lewego
oraz sktadowe zielong i niebieska z obrazu dla oka prawego. Calg operacj¢ mozna

zapisa¢ nastgpujacym wzorem:

Ar:Lr
Ag=Ry
Ab:Rb

Wada tego algorytmu jest branie wylgcznie sktadowej barwy czerwonej z obrazu dla
oka lewego. Dla niektorych obrazow - takich ktore zawieraja mato tej sktadowej efekt
moze by¢ niezadowalajacy. Mozemy to zmodyfikowaé przeksztalcajac obraz dla oka
lewego do odcieni szaro$ci przed zastosowaniem tego algorytmu. Wowczas wzor
ulega modyfikacji do nastepujacej postaci:

A;=0299*L,+0.587*L,+0.114 * L,

A, =R,

Ap =Ry
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* Stereogram z przeplotem do tego typu stereogramu potrzebne sg cieklokrystaliczne okulary
migawkowe, dobra karta graficzna w komputerze i monitor z wysoka czestotliwoscia
od$wiezania (najczeSciej monitory kineskopowe, cho¢ wybrane modele monitoréw LCD
rowniez si¢ nadadza). Oczywiscie wszystkie elementy muszg by¢ ze sobg zsynchronizowane.
Zasada dziatania jest nastgpujaca: okulary kilkadziesiat razy na sekunde zaciemniajg raz jedno
oko, raz drugie, zsynchronizowany z nimi komputer wyswietla, w zalezno$ci od nie
zaciemnionego oka, obraz raz dla lewego, raz dla prawego oka, dzi¢ki temu wydaje nam sig,
ze widzimy obraz w 3D. Obraz jest w pelni realistyczny i bez ograniczen kolorystycznych. W

najnowszych programach do modelowania ten typ stereo jest obecnie wykorzystywany.

* Stereoskopia polaryzacyjna do tego typu stereogramu potrzebujemy okulary (inne niz opisane
wyzej, dobrg karta graficzna w komputerze, dwa rzutniki z filtrami polaryzacyjnymi o
prostopadtych wzgledem siebie kierunkach polaryzacji $wiatta, specjalny ekran. Przez
okulary, ktore sg spolaryzowane w taki sam sposob jak rzutniki, do kazdego oka dociera obraz
przystosowany specjalnie dla tego oka. Dzigki temu mamy wrazenie obrazu w 3D o naprawde

wysokiej jakosci, mozemy go oglada¢ nawet pod katem.

4. Techniki 3D w programach do dynamiki molekularnej

Opis i mozliwosci programu Molecular Operating Environment (MOE) Chemical Computing

Group.

Jest to zintegrowany system do projektowania lekéw. Pozawala on na stworzenie modelu biatka (ma
wbudowane pakiety do tworzenia modelu homologicznego, ale réwniez do tworzenia modelu
metoda przewlekania, posiada wygodny interfejs do przeszukiwania strukturalnych baz dany takich
jak PDB), jego optymalizacje (narzedzia do mechaniki i dynamiki molekularnej), zadokowanie do
modelu znanego liganda (znajdowanie miejsca aktywnego, dokowanie) jak i zaprojektowanie
wlasnego (generator ligandow 3D, narzgdzia do projektowania farmakoforow). Wszelkie informacje
o tym programie znajduja si¢ na stronie internetowej: http://www.chemcomp.com/software.htm.
Charakterystyka i oméwienie funkcjonalno$ci nastepujacych narzedzi z programu MOE:
* przeszukiwania strukturalnych baz dany takich jak PDB, modelowanie homologiczne,
modelowanie metodg przewlekania, okreslenie protonacji biatka,
* znajdowanie i wizualizacja miejsca aktywnego w biatku, analiza oddzialywania
kompleksu biatko-ligand, generator ligandéow 3D, dokowanie ligandu do biatka i jego

analiza, optymalizacja ligandu w miejscu aktywnym, Multi-Fragment Search,
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Zdjecia zostaty pobrane ze strony CCG

tworzenie map kontaktow, interakcji cz . .
P ’ ) Y http://www.chemcomp.com/journal/sitefind.

elektrostatycznych kompleksu biatko-ligand, htm

projektowanie farmakoforow.

Zdjecia ponizej pokazuja przyktad uzycia narzedzia do
znajdowania miejsca aktywnego w biatku. Biatko to

struktura z bazy danych PDB - 1AAQ (proteaza HIV-1). Pierwsze zdjecie pokazuje sfery alfa, za

|

pomoca ktorych poszukiwane jest miejsce aktywne. Drugie zdjecie pokazuje miejsce aktywne z

ligandem (hydroxyethylene isostere). Trzecie - pokazuje pokrycie alfa sfer przez ligand.

Zostang rowniez omowione dostgpne w programie funkcje 3D z ze szczegdlnym uwzglednieniem

trybu stereo.
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Na stronie internetowej znajduja si¢ linki do publikacji CCG z poszczegdlnych dzialdw, z ktorych

rowniez bedg korzystali studenci.

Cwiczenie 2. Zostanie stworzony model kinazy LCK za pomocg narzedzi programu MOE (model
kinazy LCK w PDB nie jest komletny, wiec zostanie zastosowane modelowanie homologiczne i
przeszukiwanie bazy PDB), nastgpnie zostanie okre$lona protonacja wymodelowanego biatka. Do tak
przygotowanej struktury zostanie zadokowany ligand. A otrzymane wyniki poddane zostang analizie.
Cate ¢wiczenie zostanie wykonane w trybie stereo.

Dzi¢ki wspotpracy z firmg Chemical Computing Group jest pelny dostep do tutoriali stworzonych

przez pracownikow tej firmy, w formie elektronicznej.

Opis i mozliwosci programu Yasara (Yet Another Scientific Artificial Reality Application)

http://www.yasara.org.

Yasara jest to program do dynamiki i mechaniki molekularnej, z intuicyjnym panelem graficznym do
rysowania czgsteczek chemicznych, oraz przedstawianiem ich w réznych reprezentacjach. Posiada

funkcje 3D, ktére zostang omdéwione.

Oto przykladowe obrazy z Yasary:

T R OO T AW

on

T TR, e T 3
-y r[ P (

s
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W Yasarze mamy mozliwo$¢ tworzenia wlasnych prezentacji i przedstawiania ich w trybie stereo.

Oprocz tego pozwala w tych prezentacjach na wykonywanie obliczeni MM i MD w czasie

rzeczywistym, w formie pasywnej i interaktywnej (mamy mozliwo$¢ zaktocenia trwajacych obliczen

DM przez przytozenie sity do atomu lub grupy atoméw). Na wyktadzie skupimy si¢ na analizie kodu

dla prezentacji 3D.

Oto przykladowy fragment kodu dostgpny w programie

Yasara:

Obrazy pochodzg ze strony
internetowej http://www.yasara.org

# YASARA MOVIE
# TOPIC: 3. Molecular Dynamics
# TITLE: 3.1. The theory behind molecular dynamics simulations
# REQUIRES: Dynamics
# AUTHOR: Elmar Krieger
# LICENSE: GPL
Help=1
if Help
# If we are showing a help movie, wait for «clicks on the
ContinueButton
Button="'ContinueButton'
else

# Otherwise just wait for a click on the left mouse button

Button='LeftButton'

# Change working directory to the place of this macro
# (so that we don't have to specify paths when loading stuff).
CD (MacroDir)

RequireVersion 3.11.16
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OnError Continue
UserInput Off
Console Off

Boundary Wall

Longrange None

#Menu Off

#

# SLIDE 1: Title Page

#

TitlePage:

# Left handed coordinate system
Clear

CoordSys Left

Projection perspective
HideMessage

LightSource 45,45,Ambience=85, Shadow=65
AtomSize 100

# Don't show console and head up display
HUD Off

MarkAtom None

StickRadius 70

BallStickRadius 50,70

Style Ball

FontFog Off

ColorBG Blue,White

# The rotating protein
LoadPDB gprotein

PosObj gprotein,14.7,-11,17
StickObj gprotein

ColorObj gprotein,Cyan
AutoRotateObj gprotein,Y=-0.1
# The title

MakeTextObj Title,Width=800,Height=80
Font

Name=Baikal,Height=40%,Color=White, Spacing=2,Depth=100, DepthCol=ff80

00
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PosText 50%,50%,Justify=Center

Print "Molecular Dynamics Simulations\n"

Print "Watching Nature@Work"

PosObj Title, 0,190,730

MakeTextObj Author,Width=20,Height=1

Font Name=Baikal,Height=100%,Color=Black, Depth=0
PosText 50%,100%

Print "by\n"

Print "Elmar.Krieger@cmbi.ru.nl\n"

PosObj Author,0,-3,18.9
# Load Logos
LoadPNG logos
ShowImage logos,0,0,1024,768,Alpha=100,Priority=1
if Help
ShowMessage 'Hi (FirstName)! Welcome to a 15-minute YASARA
about the theory of molecular dynamics simulations.'
Wait 1
# Take snapshot here, Eliza!
# MovieSnapshot
Wait (Button)

if Help

Movie

ShowMessage "Imagine you had a microscope with almost infinite

magnification, like those guys on starship Voyager..."
AutoMoveObj gprotein,X=0.1

Wait 20

AutoRotateObj Author,X=-5

AutoMoveObj Author,Y¥=-0.05,72=-0.1

Wait 20

# Look through 'o'

AutoMoveToObj Title,-204.7,52.4,50.5,Steps=300
DelObj Author

# Show ProteinG again

AutoMoveObj gprotein, X=0

AutoRotateObj gprotein, Y=0

OriObj gprotein,0,0,0

ColorObj gprotein,Element

BallObj gprotein

PosObj gprotein,33,0,278

Wait (Button)

if Help
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ShowMessage "This would allow you to look at a protein, down to
the scale of individual atoms..."
AutoMoveToObj gprotein,X=0,Steps=150
Wait (Button)
if Help
ShowMessage "You could zoom in as closely as you want..."
AutoMoveToObj gprotein,Z=108, Steps=200
Cell 50,50,50
PosObj SimCELL,0,0,108
CleanObj gprotein
# Start Simulation
ForceField Amber96
Cutoff 5.24
TempCtrl Rescale
Temp 25C
Sim On
Wait (Button)
if Help
ShowMessage "..and watch the atoms as they tumble through space
and time,gaining invaluable knowledge about protein structure and
dynamics."
AutoMoveTo Z=12.8,Steps=600
# MovieSnapshot
# Fly away
Wait (Button)
if Help
ShowMessage "That is the Dbasic idea behind molecular dynamics
simulations: Use the computer as a microscope to look into a virtual
world."
Sim Off
AutoMoveTo Z=350,Steps=100,Wait=No
Wait 60
AutoRotate Y=3
Wait 60
AutoMoveTo Z=40, Steps=30
AutoRotate Y=-0.1
AutoMove Y=0.1,72=1
Wait 200
AutoMove Y=2,7Z=1
Wait 200
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Cwiczenie 3. Na podstawie poznanego kodu, studenci zrobig krotka interaktywna 3 minutowa

prezentacje w 3D.

Opis i funkcje programu Visual Molecular Dynamics - VMD stworzonego w University of Illinois

(http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/).

Jest to program do wizualizacji, animacji i analizy duzych uktadéw biologicznych. Program
wspolpracuje z programem NAMD do MM i MD, dlatego mozna analizowac¢ otrzymane wyniki w
programie VMD. Poniewaz studenci wykorzystywali juz ten program na wczesniejszych zajeciach
(zajecia z VR, jak rowniez na zajeciach z Modelowania Molekularnego i Obliczeniowej Biologii
Strukturalnej na III roku studidow licencjackich specjalno$¢ Modelowanie Molekularne i

Bioinformatyka), na tym wykladzie zostang omowione tylko narz¢dzia do tworzenia animacji jak

rowniez dostgpne tryby wizualizacji 3D.

Topoizomeraza | w kompleksie z biatkiem

ASF. Rysunek jest zrobiony w VMD.

Cwiczenie 4. Na podstawie poznanych narzedzi studenci wygeneruja dwa l-minutowe filmy.
Pierwszy stworzg sami dostgpnymi narzedziami w VMD, drugi przygotuja z plikow pochodzacych z
programu NAMD (otrzymanych od prowadzacego). Oba filmy bedg wyswietlane w 3D. Nalezy
podkresli¢, ze program NAMD jest znany studentom studidow licencjackich specjalnosci
“Modelowanie Molekularne i Bioinformatyka” Wydziatu Fizyki jak i studentom makrokierunku

“Bioinformatyka i biologia systemow”.
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VI. Metody modelowania zlozonych ukladéw biomolekularnych z wykorzystaniem

modeli mezoskopowych, m.in. UNRES

UNRES [1,2], czyli UNited RESidue, jest programem z
polem sitowym, zaprojektowanym przez zespdél profesoréow
Adama Liwo z Politechniki Gdanskiej oraz  Harolda
Scherage z Cornell University w USA, stuzacym do
gruboziarnistej  dynamiki  molekularnej  bialek, w

szczegblnodci do wyznaczania ich struktury natywnej. Pole

sifowe reprezentuje jeden aminokwas poprzez maksimum
dwa centra oddziatywania: §rodek masy faficucha bocznego
aminokwasu (SC na rys. obok) oraz Srodek wigzania peptydowego (p narys. obok). Calkowity
potencjal oddzialywania jest do§¢ skomplikowang funkcjg uwzgledniajaca klasyczne cztony obecne w
typowych petnoatomowych polach silowych (np zawigzane z tzw. potencjalami wigzacymi
natozonymi na wartoSci katéw ptaskich i dwusciennych miedzy wigzaniami (Ub i Utor we wzorze
ponizej)) oraz dodatkowe poprawki uwzgledniajace oddziatywania wielociatowe (cztony z indeksami
gérmnymi = 3) [3]. Potencjat ten (wzdr ponizej), wyznacza dynamike atoméw wegla Ca (jako

geometrycznych centréw oddziatywania, chociaz same atomy Cao stabo oddziatuja) oraz Srodkéw

faficuchéw bocznych
. 3 U= “’scz Usc,sc, + WSCpZ USC'p. +
aminokwasow. icj : i=j ’
VDW Z VDW cl 2 el
Wop Up,p_. + wppr(T) U;.P, +
i<i—1 i<j—1

wloer(D 2 U:or(},i) + wmrde(n Z Umrd(?l" }’i-H) +
sz U6y + mez Urol@scs Bse) +
Woond 2 Upona(d)) + wi'i:'rf}(n L}(czjrr + ngnﬂ(nUf.:;r +

wS f(DUS + wl_ (DU + wi £AMUS, +
( 4 ( (6
Wi [o(DUG + wion f(D U on,

Typy obliczefi, jak i mozliwe parametry symulacji opisane sa w dokumentacji UNRES [4]. Pomocne
sa tez przyktadowe pliki wejSciowe (zawierajace parametry symulacji) oraz przykladowy skrypt
unres.sh ustawiajacy niezbedne zmienne Srodowiskowe (w szczegdlnoSci Sciezki do plikéw z

parametrami pola sifowego).
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Od strony technicznej, kod UNRESa jest giéwnie napisany w jezyku Fortran. Dziala w trybie
sekwencyjnym lub réwnoleglym, przy czym w symulacjach z wymiang replik zréwnoleglenie jest
wielostopniowe [5].

Interaktywne potaczenie miedzy UNRESem a VMD' odbywa si¢ poprzez wirtualny transport danych
migdzy otwartymi gniazdami serwera (uruchomiony proces UNRES) i klienta (VMD). Stuza do tego
funkcje dostgpne w pakiecie VMD, zadeklarowane w vmdsocket.c i imd.c. Fortran bezpoSrednio
nie obstuguje komunikacji miedzy gniazdami, dlatego do komunikacji miedzy fortranowym kodem
UNRESa a kodem C++ VMD do vmdsocket.c dodane zostalty definicje dwéch funkcji
init socket oraz send coords (oraz ich deklaracje w pliku nagtdwkowym vmdsocket.h).
Pierwsza z nich otwiera gniazdo serwera, druga przekazuje aktualne wspétrzedne atoméw na ekran
programu klienta (czyli VMD). By komunikacja zadziatata, UNRES powinien by¢ skompilowany ze
wspotdzielonymi funkcjami VMD, czyli z vimdsocket.c, imd.c oraz odpowiadajacymi im plikami
nagtéwkowymi.

Wywotanie funkcji init socket odbywa si¢ w gtéwnym programie Zrédlowym UNRESa, czyli
unres.F. W trybie interaktywnym symulacji, init socket startuje serwer, otwiera gniazdo i
czeka na pofgczenie z klientem (czyli wlaSciwe obliczenia UNRES nie wystartuja, dopéki VMD nie

nawiaze potaczenia z serwerem).

Pofgczenie klienta z (uruchomionym) serwerem odbywa sie juz poprzez interfejs VMD?, w zaktadce
Menu>Extensions>Simulation>IMD Connect. Zakladka Simulations zawiera odno$niki do zestawu
okien kontrolnych pozwalajacych przygotowaé i uruchomié zadania programu NAMD? i potaczy¢ sie
z uruchomionym serwerem. Do potgczenia wystarczy wpisaé nazwe lub adres IP komputera-serwera i
port, na ktérym gniazdo nastuchuje. W przypadku UNRES uzywany jest port 54321 (obecnie wpisany

na sztywno do kodu w vmdsocket.c).

Po nawigzaniu potaczenia, serwer (UNRES) rozpoczyna obliczenia, wysylajac co pewien czas
aktualne wspétrzedne atoméw symulowanej czasteczki. (Struktura czgsteczki musi by¢ uprzednio
wezytana do VMD: Menu>File>New Molecule. UNRES moze generowa¢ struktury m.in. w formacie
PDB i to ten format nalezy wczytac. Czyli strukture PDB w reprezentacji UNRES nalezy przygotowac
wcze$niej.). VMD aktualizuje wspéirzedne na ekranie.

Za wysylanie wspélrzednych z serwera do klienta odpowiedzialna jest funkcja send coords.
Wywolywana jest w giéwnej procedurze odpowiadajacej za dynamike uktadu, MD, zdefiniowanej w

MD A-MTS.F.

! http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
2 http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/current/ug/
3 http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/
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Cwiczenia
Zadanie 1.

Okienko IMD Connection pozwala wySwietla¢ niektére biezace dane z symulacji uruchomionej w
programie NAMD (np biezacy krok czasowy, energie, jej sktadowe, temperaturg). Zadanie polega na
stworzeniu odpowiednich zmiennych w kodzie UNRES i przekazanie ich wartosci do klienta, tak by
widoczne byly w IMD Connection.

Stworzy¢ nowe okno/zestaw okien, widocznych w VMD jako Menu>Extensions>UNRES IMD,
obstugujacych potaczenie migdzy serwerem (UNRES) a klientem (VMD). Nalezy do tego
wykorzystaé bibliteke Tcl/Tk Pythona. Dokumentacja VMD zawiera tez niezbedne wskazéwki®.

Zadanie 2.

Interaktywne potaczenie migdzy VMD a UNRESem jest obecnie mozliwe tylko w trybie
sekwencyjnym UNRESa. Nalezy doda¢ mozliwo$¢ potaczenia z serwerem UNRES dziatajacym w

trybie réwnolegtym.

Zadanie 3.

Doda¢ mozliwo$¢ obstugi zwrotnych komunikatow (VMD — UNRES) (np poprzez funkcje
get foorces, ktéra zapewni odbidr przez serwer danych wysytanych przez klienta), czyli
mozliwos$¢ aktualizacji potozefi atoméw w oparciu o przylozone z zewnatrz, przez haptic device,

poprzez interfejs VMD, sity.

* http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/current/ug/node115.html
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VII. Mathematica i techniki VR

Mathematica (http://www.wolfram.com/) obstuguje urzadzenia haptyczne o ktoérych byla mowa w

poprzednich paragrafach. W szczegolno$ci rozwijany jest projekt interakcyjnej pracy ze strukturami
molekularnymi, patrz:

http://www.wolfram.com/technology/guide/BuiltinGamePadHIDSupport/UseTheLatestHapticDevices

.html

Mathematica wspoétpracuje tez z innymi urzadzeniami HID (Human Interface Devices)

http://www.wolfram.com/mathematica/features/interactivity-and-interface-design.html.

Pozwala to na iterakcyjng prace obiektami graficznymi 3D. Rozpoznawanie i konfiguracja

gamepad’ 6w, joystic’0w, uczadzen haptycznych oraz myszy 3D odbywa si¢ automatycznie.

Wigcej informacji, patrz:

http://www.wolfram.com/technology/guide/BuiltiInGamePadHIDSupport/

Obracanie grafiki 3D z Automatyczna kontrola z Wspotpracujace gamepady i
wykorzystaniem 6-ciu stopni wykorzystaniem dynamicznych  joysticki
swobody. interface’ow.

Na uwage zastuguje fakt, ze m2wrl.m (Mathematica to wrl VRML format) dostarcza zbioru funkcji do
konwersji obiektow 3D do jezyka wirtualnego modelowania (Virtual Reality Modeling Language
(VRML), patrz: http://www.lrdev.com/Ir/math/m2wrl.html .
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Cwiczenia.

Zadanie 1

Ze stron Wolfram Research (http://www.wolfram.com/ ) S$ciggnaé na stacj¢ robocza przyktady

dydaktyczne struktur molekularnych. Zrealizowac¢ operacje zalecane w opisach do tych struktur.

Zadanie 2

Z serwisu Protein Data Bank (http://www.rcsb.org/) zatladowac struktury kilku niewielkich bialek.

Weczytaé wspotrzedne w srodowisku Matematyki i wygenerowac ich obrazy 3D.
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