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CAP :r TLJL.Cl T 

ANIEC~DEl'-1-Y-ES 

F.l desarrollo de software ha demosT.rado ser de Qran 
ayuda a la dor.encia f.!n di versas éreas como 1 a Ouímica. 
F:lsic:a. MatemAticas. etc. F.n particular ayuda en el 
reforzamiP.nto dP. conoci mi enf'.os. con si st.i endn P.n sesi enes 
nrevi amP.nte diseñadas CZUC!' ottmpl í en t n-z conoc:i mi ente!: 
adt1uiridos en basP. 3 "prAc:ticas proQramadas". 

l.a Facultad 
MP.cP.si dades der 

de Qui mi ca de l " u. N. A. M. ti ene 

a> Elaboraci On de clasPs por medio de comp1Jt.adora. 
b) F.laboraciñn de práctica'Z por medio de computadora. 
e> Araf i cado dP. funci enes. 
d> Graficado da mol~cutas. 

La Frtc:ul t:ad dP. r.J11i mi ca ha crPado un 1 aborat:ori o de 
apoyo A 1 a doc:P.nci a con computadoras personal es. Di cho 
l aborai:orio ayuda 31 r~for::ami ent:.o de 1 os conoci mi ent-os 
adq11iridos:: en el salñn de clase. 

l.as ner:esi dades de l a 
nraficado de mol .. culas son: 

Facul t:ad de r.iu; mi ca 

31) Mostrar una molécula en trPs dimensiones .. 

en 

b) Tener un conjunto expandi bl P. de mol f!i.cul as; bAsi cas. 
e) Roter mol~cul~s ~on rPspecto 3 Jos ejes x~ Y y Z. 
d) Rot-ar la mol~cuta en cuatciuiP-r direccif)n. 
e) Amplificar o reduc; r P.1 t:ama.ñn dP. una molécula. 

el 

fl Vffr Onicamente loE ~tomoE o ónicament:e las 
l i qariura!.'. 

Q) Tener hasta 100 Atamos por mol~cula. 
h) AtomoE de diferenteE tamaños. 
i) Tener hasta 20 vistas difP.rP.nt:es da r.ada molécula. 
j) Faicilitar la enseñanza del concept-o de 11 aspejo 11

• el 
cual consiste en mostrar dos mol ~c1Jl as especifiC3S" 
de t:al manera Qlle el us1Jari o vea que es i mposi ble 
hacPr coincidir 1 as moléculas por más rot:aci ones QllP. 
te haQa. Esto es: eQui val ent.~ a trat:ar de hacer 
coinr.idir la mano derecha con la mano i:quierda. 

Para un mejor aprovechamian~o del 1 aborat:ori o 
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est.ndi 6 el soft .. 1airp aue hav act11o011 ment-e,. sin embarco la 
producc:i On dei sn-ft-.ware ori ent-ado ·a 1 a Qui mi ca en Héxi·co está 
por debajo de ]0!5; r:ecu1erimient:os y est".o obliaa a obtenerlo de 
procedencia extranjera. F-s por P.sto au~ el soft.ware q•JP se 
11t:i Ji za P.O 1 a ac:t:11al i dact no corrP.sponde a 1 as necP.sj dades; 
propias ya sP.a por Pl trlioma o por Pl contenido. 

Fuisten en la act:11alidad sist:emas orient:ados al 
de la doCencia P.n DIJ;mica.. por ejemplo P.l 
JNTROPllCCION TO GF.:MFRAI. CHEMJE;TRV,. cti seña.do en F.:.. U. 
Stanlev G. Smith dP. Ja llniversidad dP. lllinois. Rut.h 
de la llnl versidad de StanTord v El i "Zabet"h Kean 
Universidad dP Wisconsin. 

a11><ilio 
si st".ema 

A. por 
l.haboy 
de Ja 

F.stP sistema es para Pst-11diant:es ~in prP.vios c:nnocimient.os de 
Qt1fmica,. -Fue diseñado como un complement.o en un cttrso 
introduct-ori o Pn Pul m; ca AenP.r31. Adem,1,s est-a ampl i ament.e 
doc11men'ti!ido. esto es Q'-le 1 as i n!it.rucci ones para eJ usLtari o 
estan contenidas en el discn como parr.P- dP.1 prnqrama. DP. P-Sta 
+orma 1 os 11suari o!t con poca o nt1l a exper:i enci a con 
computador3t;. encuP.nt:'ran 1 ns prooramas +áci Jps de ut.i l izar. 
Fl sist-ema consta dP. 10 disc:os -fleJ:Jbles que cont:ienen 

J. Tabla periódica. 
~. Nomenclat.ura inorqánica. 
3. Balanceo de ecuaciones. 
4. Peso atómico v molecular. 
~. Porcentaje de composición. 
6. .lueoos ed•.lcat.i vos. 
7. Rases. 
El. Ph. 
9. Sistema m•trico. 
JO. Bol uci nnes. 

F.1 inconvP.ni ent.e de est:e 
r:le ex pansi 6n v el usuario 
Caract.er1st.icas del mismo. Fn 
buen sist.ema. pero no resuelve 
-facuJ~ad de Q11lmica. 

si s. tema es s• 1 poca posi bi 1 i dad 
no puede modi+icar laE 

t- l!rmi nos Qeneral es. este es ttn 
tas necesidadeE Qr~+icas de la 

F.1 
ANil'IATOR 
1-lowbPrt. 

si st.F.!'ma mt-s 
f MoJ Bni m >. 
el cuaJ ti ene 

usado P.n Ja 
diseñado Rn E. 
1 as s'i QIJi Pnt..es 

ar.t.'ttal i dad PS Mnl.FCIJl.AR 
IJ. A. por ,1. .le+fr,,. 

opcionest 

a> Bra+ica est:r11cturas mol P.CLll ares en tres: dimensiones. 
b> Rot-a 1 as mn1 écnl as con respe.oct-o a 1 os ejP.s ~. V v 7. 
e> Ampl i + i ca o reri11ce el t:amaño de 1 a mol Acula .. 
d) PPrmi t.e ver todo ff) moriel º• •~ni cament:e 1 os Ji.tomos o 

ó.ni camant:e 1 BE" l i qadura5 .. 
e) Jncl uve un conjunt.o da :"1 mol d>cul as • 
.f l Ti ene un edi t:or y se pueden crear mol ~cut a~ hast:a de 

60 Atemos. 
Q) 1-os At:omos p•Jeden Tener 2 tamaños. 
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h > La mol ~cul a se Qra+ i ca en un color. 

Aunnue Hol ani m c:nmpl e alounos rie los rea1JP.ri mi ent-.os de 
lA Facultad de Qu:lmica., esto no es s11.ficiente v es por esto 
aue SR diseño 11n sist:P.ma Qr/li-ficn 3UKilJar a la docencia para 
ilustrar mecanismos de re,,,.ccione~ CJu:lmicas v est:ructuras 
moleculares., cuyo nombre es F.nHOL < F.di tor Mol er:Hl ar ~. en 
esta t~sis. 

F.1 prpsent.e 1-rahajo c:onsi e;.t-e P.n P.] diseño y real i zaci On 
de un sistema que resuelva 1 as necesi daides de la Facultad de 
Puimir:a planteadas anteriormente., de P.st:a manera F.r.MDL tiene 
laE siauientes caracter:lstjcas: 

3) Ara-fi ca est:ruC't:uras mol ec:11l ares P.n tres di mPnsi enes. 
b) Rota la Mol~cula con respecto a los ejeE X., V v ~-

e> Rot.a 1 a mol 11\cul a con respP.cto a c•Jal aui P.r eje> dado 
por e] 11suar-i o .. 

d) Amp1i-fica o reducP e] f:amaño de la mo]écula. 
e) AcF.!'rca o aleja al usuario de 1 a Mol ~cu] a. 
-f) Permi f:'P. vpr f:odo el mode-1 º• 1:.ni camentP. 1 os ~t-omos o 

1'.l.ni camente las l i Qaduras. 
Q) Jnc1 IJVP. un conjunf:'o de :?5 mol éc111 as básicas con 

posibilidad de e><tenderse de acuerdo a la capacidad 
de] di seo .. 

h> Ti ene 11n ed:I ter y se p11pden rrear mo] ér:n1 as hast"a de 
iOO btomo~ y ~00 liQaduras. 

i) Los llt"omos pueden t".ener di fe>rP-nt:es t.ami)ños. est-.o es 
definido por et usuario .. 

j) l.a mol éc•.t1 a se Qra-fi ca Pn en] ores.. Psto es definido 
por eJ 11suari o. 

k> Para cada. mol ~cul a sP pueden t-ener al macP.nadas en 
di seo hast:a qq vi st:as rti-ferent-.es de ta mol P.c:ul a. 

1 l 

ml 

Muest:rA dos mo1 t\clll as a 1 a 
concept-n de 11espejo 11 

.. 

Ti ene una opci On de a1uc i 1 i o 
11na descri e>ci ón dP. cada 
PPrmi t-.i d;,s por F..DMOI .• 

vez. para most:rar el 

para P] 

1Jna de 
•.Jsuari n donde da 

Ja~ opciones 

r.omo SP pupde apreciar FOMOl. rPforzarll a 1 a docencia 
perm:i t:_iendo un mejor aprovechamient:o. L.a5: caractP.rist:icas del 
sistema, t.odas P.1las nosit.ivas, permit-ir~n un uso amp1io ya 
QUP. P.S interactivo,. ami qabJ .. e, nortat-:1 J y fác:l l de ext-:ender. 
Se tendrá saf.tware creado en 1 a L1nj vP.rsi dad el cua] ser-A 
adecuado a J as necP.si dades de Ja mi sma universidad y del 
pafs, adem~s de1 ahorro ria divisas por Ja comprarle sist.emas~ 

F.DMOL apoyar-~ tamb:l~n a la invest:iQaciOn, dado Que el 
usuario podrA ver las mol •c•t1 as y asf Pst•tdi ar su toool oQi a. 
AdRmAE EOHOl t:iene las bases Qr•-ficas para raatizar o~ros 
traba.jos, es rlPcl r. E.OMOI conf:ri buye a la creación de nt:ros 
"Si Rt:P.mas que necRosi t:P.n qrafi car mol 4t:ul as. 



ANTEr.EDENTE"S s 

F.:l capl tul o 1 l con ti ene 1 as bases para el Qraf i cado en dos 
dimensi~nes. Principia con las operaciones bAsicas de 
nrafi cado { punt:o. seQment:o. c:i rcul o >. ~ranformaci ones como 
Ja ~raslación. r.ambio de Pscala y rotación. Se coment..a 
hrevemente el IJSO de la Qeometr:ia proyectiva. para arQ1tmentar 
el 1.1so de r:oordenadas homoQónPas nn Pl pJ ano. Re muest:ran 
t:ambi~n las ventajas de utilizar coordenadas homoQ~nea~ para 
real i %ar t-rans?ormaci onps en basP. s mat-,r i ces de ~•3- Por 
1)) t:i mo se analizan los conceot:os rteo ventana v recorte para 
proteccJón de reqJdnes. 
El cap{ t..111 o I I I C":nnt i ene los conceot-os btiisi r:os P.M el 
desarrol Jo de st st:ernas Qr~fi cos en tree di mansiones. 
Principia con tr3nsi-ormacjones e rot-.ación. c-ambio de P.scaJa y 
tra~lac.ión > y se coment~ brevemente la Qeomet-ráa proyectiva 
nara arqum~nt.ar eJ uso de r:oordP.nadas homoq'°neas en el 
espacj o. 
r.on base en coordenadas 
T.rans~ormac.ioneE en ~res 
matricial. Para terminar 
paralela y perspectiva. 

hamoqóneas 
di mRnsi enes 
se comPnf"an 

se describen las 
usando notación 
las provecciones 

F.1 capit-.ulo JV contiene Ja descripción de] diseño de F:DMl11~• 
CJri nci Pi ando con 11n diseño concep~ual. si qui endo con l 05: 
:;al qori tmos i mportant-.es y t:ermi nanrio c:on una desc:ri pci ón de 
1 as F?struct:uras de dai"os 11sadas .. 
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CAf=-TTLILrJ IT 

GRAF Y C::AS DOS r>rMENSIONES 

2.J OPF-RAClnNF-S DE GRAFICAClON 

La unidad m:i ni ma de qraTjcado P.S el p11nto. también 
J l amado "pi ><el". Las 1 J neas deben ser dibujadas como una 
sucesión de puntos (pi HP) S) cercAnos. s; se desPa dibujar 11na 

J i?.tra • par ejemplo. SE' usa ••na matriz de i:i11ntos. 

En la actualidad. casi todas las r>ant.at 1 as proveen 
-Funcione-;:: q11e permiten ointrir una l:ínea o seamE>nto. F.ste 
recurso r1a mayor podP.r 3J usuari º• ya n11e no se tiP.nP. Q11e 
preocupar por dibujar un seqmento punto por punt:o. Si Tuera 
necesario di bnjar un senmento punt-.o por 011nt-o. pndri an •tsarse 
l O!;; cal Qori Tmos nnA y el de Rresenhi'm. Jos cual es son 
descritos en el ::1.oéndice A cte P.st-e t.rabajo. 

l.lna Tormo en QIJP. J as comp11t:adora5: Taci 1 i Tan al usuario 
dibujar sPQmPntos y P•Jntos. es oerm:i ti ende pJ uso de 
coordenadas cartesiana~ sobr~ Ja pantalla. ne esta manera 
Jos usuarios 11san par-P.jas e x. Y > par-a hacP.r rPTerencia a 11n 
punto sobre 1 a pant:al 1 a. 

nada 11na pantalla. llamar-P.mos ''resol11ción''.al nnmero de 
nunf:oE: vi si bl eE: di sti nt-os QIJe PttP.den SF.!'r mnst.radoE en un 
seQmPnto dado. lln.:1 pantaJ 1 a ti pi c:a puede t:enP.r •Jna resol 11ci ón 
de J 00 nunto~ por pul q.:iida. Hay que t:omar en cuenta QUP. la 
pantal Ja t-iene 1.1n n1:.mPro Ti ni t.o dP. P•Jnt:os. 

En qeneral 1 a-;:: oant:al 1 a!!;; t::i P.nen 11n conJ11nto básico de 
ooeraci onP.s pri mi ti vas de Qraf :i r:aci ón. QUP. son: 

a) Inicializacion dP. J.:ii pantalla. 
h> Pintado dP. i.tn punt:n. 
r:) Pintado de un seqment:o. 

Sin Pmbarqo. es nP.r:esario C"C'lntar- con otras faciJidadP.s más. 
como dibujar T.rJ Anqul os.. cuadrados. cí rcut os. et:c. Para 
tra?.ar un t:ri anQul o o un cuadrado. simplemente hay q1Jai usar 
vC11ri as veces Ja o¡:,erac:I ón pr:I mi t :i viJ QLte r:ii nta seqmentos. Pero 
pintar lln r:írcuJo no es tan inmP.diato. a11nQllP. sP utiliza Pl 
mismo principJo.. Para pintar un c::lrc11Jo en la pant:alla .. 
basta dar su nc>sici ón y su tamaño.. l.a posicic\n p1Jede 
RSpeciT:icarse ~or laE conrrlenaria~ ( xc. YC > del r.entro del 
circulo. y el t:amrJño median .. e el rAdio R. Tambi~n es 
necesaria 1 a rP.Ql a para det.ermi nar las coordenadas de Jos 
puntos que habrán de iJuminarsp para. q11e se vea el r:ir-c11ln. 
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Al reoresent--"r ci rr.111 os.. 1 o quP. rPal mPnt.P. se pi nt.a son 
ariroximacionee: de P.)Jos. dado Ql.le Ja pant:all.:ii t-ienP. 11n nllmero 
fJ ni to rie p11nt-os. 

F.1 c:irculo puedP. r;er dibujado de varias maneras. 
forma convenJ ent~ f:!'i=;: dF?t.Prmi netir coordenadas si 1cesj vas CX 1 

Una 
Y> 

dP. pt1ntos distrib•.1idns 11nii=ormemente a lo 1arqo del 
perímetro í2l [7~. rle la sjquJent:e i=orma: 

y = ve + R•~TN~ A 

Una VP.2' ca) c111 ados 1 os p11nt-os. SP procede a 11ni rl os con 
seqmffntos. obteni 4ndose 11n nol í qono que si se escoQe un 
~nCJUJn A "pequeño"- dar.:\ Ja idea de circulo al ojo h11mano. 

Cuando s~ d9sea aumentar la velocidad de Qra~icado de un 
circulo se evJta pl conectar Jos nuntos ( x. V> calc11Jados 1 

para esto es nec:esari o p:i nt,;1r 1 os n11nt-.os de t-.al forma que 
para el ojo humano aparenten no estar spparados. 
Se nht:iene una buena anrox:imacfón a un circulo n11nt-o por 
punt.o,. cuando i!st:os son ady~cPnt-~s F.>n 1 a r11t-a marcada por el 
cJ rc:11J n. La Q.i stanci a ent-re p11nf:os .t"dyacen-tes eE 11na unidad 
Pn di rPcci ón t:ant.o · hori zont-.al r:nmo veorti cal• por 1 o q11e Ja 
SAP.:traci ón anqul ar C f?M radi ane!E > de dos Pllnf:os en el 
circ:l1lo p11PdP ~~r oprnximada por el inverso del radio. !IR. 
Com~ lo muest-ra A1 siq1J.iente dib11jo: 

T 
1 UNIDAD 

1 

F.~~a aproKimaci6n trabaja bien para Ja mayor;a de los 
casos. de tal ~orma Q•.1P. para 11n paso <!lOQUJ ar peQueño. 
aseQurará q11e el c:lrculo n'D f:endr.11: h1Jecos r1l. Fst.o es 
desnabl e porque permi t:a el uso de a] q11nos al Qori tmoE si mpl ee 
para rPl l enarl o. 

F-ste c:l r-r:ul o est.i cent.rada en P.l orí qen cfF!l si st:.ema de 
coordenadas. Para un cí rcuJ o cent.rado en Ja posi ci C'\n C XC • 
VC:: > ae suma XC a t-.odns 1 os vr.i:J orP.s X y SP fU.,ma vr: a todos 
Jos valores V. F.st.as sumas mueven ~ t.rasladan > el circulo 
del oriqen de coordAnadas a Ja posjción deseada. 

F.n al Q1.1nas mi crocomputadoras exista Ja i nst:rucci t'Jn para 
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dJbujar círculos. 
< xc. ve \ v P.1 

y SIJS 

radin 
constantes o expresiones 

pArAmetrDs son el centro 
R. Oonde Xr.. vr.. R. 

aritmf\ticas. 

A 

del c:i'.rculo 
puaden ser 

Aunnue el r.ircul o es de 1 as curvas m~s tasadas. tambi ~n 
es j mport-ant.e Ja el i psP. al realizar Qr~-fi cas por r.omn1.1tadora. 
siendo P.) circulo un caso part-.fcular. 
Las ecuacioneE nara ta eJ ipse p11eden l?Scribirse en la -forma: 

X Xr. + Rx * COR A 

y = ve + Ry t RIN A 

en nue Rx v Rv denot:an la J onqi t:•Jd de los semi ejes 
SJ RH es i Qual a Ry tendremos un circulo. 

r.:21 [7] -

J..as curvas eJ i pt-.i cas 
qraficaci~n. por P.JempJo 
visión en tres dimensiones 
41 en forma de elipse. etc. 

son usadas en m•1chas jireas de 
las ~rbi~as de JoE sat~Jites. 

de 1tn cilindro mostrará Ja base 

la 
la 
de 
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2.2 TRANSFORttACIOIES EN nas DlHF.SlONES 

Un sistema dP. QrBficado debP. nermitir al usuario la 
apl i cac:I ñn de t:ransTormaci one'E a sus objetos: c:iraTi ces: t31 [41 
f':iiJ [Rl. Por eJP.mpJ o. aQrandar 1 a llr.'\-fi ca. de ta1 manP.ra q11e 
pueda verle detalles. o reducirla. Pi'lra 011e una mayor parte 
del objeto 3 Qraficarse sea visible. 

l.as: transformaciones m6s: 
cambios de escala y rotaciones. 

nsadas son t:rasl .:tci enes, 

r.ada una de las t:ransformaci enes es t.•sada nara qenerar 
t.•n nuPVD pttnt'o < x• y• a partí r de 1 as coordenadas de 11n 
punto r x. Y en 1~ ~r~fica oriQinal. 
Si el objeto a Qr.:t-Fi car i ncl 1Jye 1\n seQmento. es sufí c:i ente 
con aplicar 1 a transTormaci en a 1 os: p1Jnt:os: -final es de él V 
entoncP.s ciraT i car el seqment.o P.nt:re 1 os dos puntos Ti naJ es 
transformados. 

Las t:raslaciones son de 1 " -forma: 

• x• = X + Tx 

V' V + Ty 

ne t: a J mC1nera Que " cada p11nto x. V se calcula L1n cx•.v•>. 

Las trans-formaci ones de cambio de escala son: 

x• = X * Sn 

As:i. a cada punt:o < X. Y ) se 1 e afecta por Jos +a.et.ores de 
escala SK , By para obt:ener ( ~·, Y•l. 
Si ñH y Sy no son iquales, tienen el e-fect:o de distorsionar 
la -fiQ•.tra. alar-q4ndola o ar:hicAndola en las direcciones de 
Jos ejes coordenados. L.as re-flexiones de un objeto respecto 
3 los_ ejes p1teden ser Qeneradas usando valores neqati vos de 
SK V Sy. 

Por llltimo las rot:aciones con cent.ro en P.l oriqen y 11n 
Anqulo A son de la formar 

+ Y S SIN ( A 

y• =-Y. * SIN< A + Y * CON< A 

Sec•iP.nci as de t-rans-formaci enes ant..eri ores pueden ser 
combi nada!t para de-finir n1Jeva!!: trans-formaci enes mediante 1 a 
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composict On 11s1Jal. F.n qeneral, 
transformaciones más complicadas 
respecto a 1Jn p11nto arbitrario. 

es: necesL'rio 
serj a el 

efectuar 
como rotar con 

l.3 rotaci On can reSpecto 3 11n p11nt-o arbitrario puede 
efectuada real i 7.ando t:res transformaci enes si mr>l es: 
t:rasl ación. seQut da de una. rotacJ ón y desput-s 
traslüción. 

F.J orden P-n qup J as +:ransf-ormaci enes son 
debe ser modj fi carto. va que no conmutan. 

cal c•.11 adas 

ser 
una 

otra 

no 

r.omPoner varias transformacionP.s tiene varias ven~ajas. 
dP.h:i do a que podemos:- represP.ntarl as de una forma m.is 
compacta. Además. ~s qeneralment:P posible calcL1lar tas 
transformaci enes con menos operaci enes ari t:m6't:i cas. Que si 
a.pl i cárem~s cada 1tna dn 1 os t-.ransformac:I enes en SP.c•Jenci a. 

r.omo 
plano en 
2 • 2 [6J 

es bien sabido .. 
si mismo puerlen 
[J~J. Es dP-cir-1 

o 
laE ~r-ansformaciones lineale~ 

ser representadas por matrices 

----------> o 
TRANSFORMACIONES L T NF.Al.ES 

EN nns DIHF.NSIONFS. 
MATRTCER DF. 2 * 2 

del 
de 

V en t:érmi nos de es t. a mat'.ri z. 
de rotaciones con centro en 
es RKPrP.sada asi1 

la t:r-ansformaci ón fiec11enci a 
el· oriQen y cambios de escala ) 

A 
R 

D 
F. 

Si vemos 1 as tranformaci enes por separado. tenemos que paras 

ROTACJONc. r. ~· 1 y• J 

CAMR JO m;; F.SCAl..A 1 e x• 

[ X• y J r.os<A> 
StN CA> 

y• l = [ X• V J 

-SIN<A> 
COS (Al 

sx 
o 

o 
Sy 

EE -f.tci J verificar que ast:as fl'lrmul as son eQLli val ent:es a l ae 
descritas al inicio de es~a sección. 
V como Ja composición de t.ransforma.ciones lineaJee 
corr-ess:>onde a la m•tlt-.ipJicar.:ión de matrices rt3J. 
comput:acionalmente conviene r-ealizar Ja m11lt.iplicación para 
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t.ener r-ei:>resentada la comoosici ón 
cambios de escala mP.c1J ante 11na matriz 

d@ varia~ rnt.aci enes \' 
tRJ .. 

Al Q11nos: casos oart:i c11l ares. correspondí entes a ci P.rtas 
t.rans-formaci enes :1 mnort:antes. aunque no muy •tsadas. son: 

Refl e><i ón en el eje Y: rx •. V'J = ex. Yl _, o 
o l 

ReTJe>:ión en el ejA X: rx•. y• :1 = ex, VJ l o 
o -1 

ReTJ eH:i ón en el oriQenr r ~ • • Y'J = rx. VJ -1 o 
o -1 

ReTJ exi ón en la 1 i nea Y=Xt r-· ~ . v•J = rx. VJ o l 
1 o 

Re-flexión para V= -X: r-· ~ . V'J = rx. VJ o -1 
-1 o 

Nótese • sin P.mbarcio 1 QUe dent-ro de las representaciones: 
matriciales no hay alq1Jna para la t'r-aslaci on.. F.sT.o se debe a 
QUP. 1 a t:rasl aci ñn no es una transfor-mac:i ón Ji neal v no es: 
posible asociar-Je una mat:.riz de 2 • :?. 

Para salvar aste obstaculo. se ha hecho uso de una 
herramienta mat.PmA~ica1 las coordenadas cart.esianas 
homoq~neas. En las próximas secciones damos una presentación 
dP. el 1 as. 
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2.3 GEIJl'1ETRIA PROVECTlVA 

La Qeomet-rí a dP. F1tcl i des Que com1'1nment:e se traba J.;. P.stt. 
est-rechamente relacionada con l onaj t:udes .. ónciul o: v Aireas. F.!:: 
una QROme~ria de mP.dida,. o QRnmet:ria mét-riC3 í1J. 
r.omo es nat-1tral.. en est.;. aeometri a,. son de interés todas 
'""CJuel las transformaci enes Qt1P respptan 1 as J onQi t11des,. 
Ancittl os.. areas y los oh Jetos mismos.. es decir .. su forma. A 
este tipo de transformacionP.s SP. JP.s dP.nomina movimientos 
ríaidos. Ejemplos de ello~ son la: traslaciones v la~ 
rotaciones. 

F.Kisten sin embarQo, otro +:tao dP transformaciones .. como 
la t".ransformaci ñn de cambio de ese al a.. Que en aenera1 
deforma,. y así .. por eJempl o •tn círculo puede ser tr~nsTormado 
F?n una elipse c.:tmbi ando la esca) a de 11na de 1 as coordenadas. 
Las transTormaci enes de est.e tipo estttn i ncl •ti das en 1 as 
transf:ormaciones llamadas oroyeccjones .. que se resumen en dos 
ttpo~: provec~ión ~entra] y proyección paraJeJa. 
Por ejemp1o,. consideremo~ dos líneas distintas L y L• en el 
pJ ario y rJl qunos punt:ns A.. e. r... n.. sobre 1 • l .a nrovecci On 
cP.nt"raJ de dj chos: puntos de l desde o.. Proyectados sobre L • .. 
donde O es •tn ount.o 011p no pert:.enr;oce n; a l. ni a l.'. son los 
punt:os A• p,• .. e• .. n•. QUe se muestran en 1 a si aui ent:P. fi Qllrar 

'" 
Si en t 11qar de usDr 1 i neas 

efer.t-u""r 1-"' prov~cci ón dP. L a J.•. 
con una dirección dada,. rlist.inta 
se .ve en la fj qurar 

l .. a proyecci On es 1 J amBda 
QeneraJ,. la~ proyecciones no 
J tanqi t:udes ni formas de -F i quras. 

J..' 

a t.ravés de nn punto O Para 
se us.otran l :1 neas par-al eJ as 

de las lineas l. y 1-·· como 

L 

J_' 

proyP.cción paralPla. En 
respetan .ttnqul os.. áreas. 
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Oiremos q11e una propiedad de 11ne1 fj Q11ra es proyecf:i Vo." si 
eft preservada por c_ual Q1Ji er pr-oyecci ón. 
F.l est.udi o de J as propi edadP.s proyP.ct i vas y sus r-P.l aci onP.s 
const J t:1Jye lo que s~ denomJ na QeomP.t-ri a provee t J v.oi. 
r.ahra hacer not-ñr o•JP. en 1 a nroyP.ccf ón central most_rada 
ant:erJ ar-mente.. un punto V sobre l .. no tendrc\ proyeccJ ón sobre 
L• c11anr10 Ja rpcta que pasa Por n y V sPa par-Dlel a a. L•, esto 
~s: 

o I j_ 

7 L' 
l 

Hay un sol o punt:o sobrP. 1. con esta propiedad. 
Si mil aP"'rnente. hay un p11nto W" sobr-r:.o L •. que no es i>rovecci ón 
de ni nrp~n PI 1nt.o de l... y Qlle resu1 t:.a de ; nt:ersectar a 1 • con 
Ja pc-ralela a J. Que pasa por o .. como se m1Jestra en la -fiqur-a: 

J..' 

I / 

Nuevamentp hay 1.1n sol o punto sobre L • con est:a propiedad. 

Salvo estos doE puntos. hay una correspondenr:í a uno a 
tJno ent.r"e los punt:os de 1 dist-.in+".o~ y los Pllnt.o dP 1.•. 
Sin embarqo. las excepciones se oriQinan en eJ hecho de que 
dos rP.ctas par-al eJ as no se i ntersectan. Así q1.1e. si 
cambiamos ésto. removeremos dicha~ excepciones. Si dos 
rect:as pa,.a.J el as se i nf:arsectan. debP-rá ser en un nu~vo p11nf"o 
distinto a Jos: ya conocí dos. Este nuevo punto l!'S denominado 
Plinto ciJ infinif"o. ne Pstc;o modo. por ~ada Ta.mi lia ctP. re-et-as 
para] elas: en 1Jna dj reccf dn dada. aumentaremos al plano un 
punto ~l fnTinito correspondient~ a tal dire~cJdn. EJ 
conjunto de f"odo!t los punt:os al i nfi nJ to const:i t-uye 1 o que se 
denomina Ja rect-:a al inTfnito o linea al inofinit.o. 
F-1- nuevo pJ ano. obtenido de aument~rl e al plano ori qi nal 1 os 
puntos al i nofi ni t:o. se denomí na plano P.xtendi do. llsttal mente 
t.ambi4n se denomina ola.no -finit-o y puntos -finitos al plano 
orf qi naJ v sus Pl.lnt:os. respecf".f va.mente. 

l.a qananct a qua se obt.i ene de esf:a construcci l'\n es que 
sP. suprimen muchas Pxcepcj onAs existentes en Ja Qeometr:i a 
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tradir.:i onal • y más a1)n., los rP!'-1.ll t:ados de ést:a pueden verse 
como casos part-i cul ares de aQu~J 1 a. 
Para utilizar los puntos al in-fjn:ito y aprnvechar las 
ven .. ajaE. Qt.•e ellos. ofrecen., conviene introducir 11n si st:ema de 
coordenadas para P.llos., las llamadas coordenadas homoQóneas. 
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2.4 r.OOROENAOAS HOMOSENEAS 

plono 
V SP. 

R~. 

J_as coordenadas Q• te se 
eKtendido, se rlenominan 
definen en termines de 

utiliz&>n para los puntos en el 
coordenadas homoQéneas r4) [81 
las coordenadas cartesianas en 

PrimP.ro definiremos 
-finitos. 

1 as coordenadas homoQéneas para puntos 

Las coordenadas homoqéneas ( Xt.. X2, X3 l dP ttn p11nto 
Ti ni to de coordenadas cart:esi anas < X.. V > son cual esqui era 
nOmerns X1, X2, X3, t-.al es Que. X=X1 /'X3 y V='X2/X3. Asi, por 
ejemplo, dado el p1int:o P = CX, Y>. tanto < X, V, J > como 
<2X, 2V. 2> y <-3X, -3V. -3> son coordenadas homoq~neas del 
punto P. 
F.n QP.neral, dado cual Q•ti er n•~mero r di s+i nt:o de cero. 
<rX.rY,.r> son coordenadas homoqP.nea~ de P. IJn punt:o -finito 
ti ene en t. onces un conjrJnto i nTi ni to de coordenadas 
homoqltneas. Nótese Que 1 a tercera coordenada debe ser 
distinta de cero. 
Jnversamente, cuAl es11•.1i era t. res n•'.lmeros X 1. X2. X3. donde X3 
< > O. son coordenadas homoQóneas de un punto def j ni do. del 
punto X. V > donde X = Xl /J::~ y V = X2/X~. Asi < :t;. -:?. 4> 
es la represent.ación en coorrlenarias homoQéneas del punto 
(314. -1 /2 ) • 

Re tiene. por tanto. q•tP Jos puntos finitos t.ienen 
asoci adc1is como coordenadas: homociéneas t. odas las ternas <X 1. 
X2, X:!> para 1 as c:ual es X::-> < > o. Rol o restan 1 as ternas de 
la forma e xi. X2. n >. Estas ~ernas se asiQn~n como 
coordenadas homoqénP.as de 1 os puntos al i nf i ni t:o 

Se define un punto al infinito por cada conjunto d~ 

rectas paralelas con •>na dirección dada. est.o es , con una 
pendiente especifica. Las coordenada~ homoQéneas cara tal 
punto al in~inito dPben. por ~an~o. depender ~ólo dP dicha 
nendiente. Así. cualquier terna < Xl1 X2. O> para la cual 
X2/X l LAMDA, es 1.1na coordPnada homociénea del punto a.1 
infini~o en la d:lreccic"Jn de pendient:a l.AMDA. 

1.lsualment"e se escoqen representaci enes senc:l l las. 
ejRmol o para un punto -fi ni t:o < X.. Y > se t.oman 
coordPnadas homoqéneas < X, V• > y par-a Pl "unt.o 
i nfi ni to en 1 a di r-ecci ón de pendiente l.AMOA se toma 
LAMDA. Ol 

por 
las 

al 
( 1 • 
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:?. S TRANSFDRt1ACtDNES EN 
HOl10f!ENE"AS 

DOS Dll'IENStDNEA CON COORDENADAS 

r:n la sección 2.2 se vjo la 
expresar 1 as trang'formaci one~ en -el 
de matrices. de manera riue 11n p11nt.o 
P.l punt:o e X•. v• > asi 1 

= < X. V > 

impor~ancia prác~ica de 
plano mediante producto 
C x. Y l se transforma en 

A r. 
B D 

donda la matriz de ?. * 2 esPAciTica completamente la 
transformación. ñim P.mbarQo. no hay representación matricial 
dP. este tipo para las traslaciones. Veamos que sucede. si en 
Juqar de ~rabajar con coordenadas car~esianas normales,. 
11samos coordenadas homoqóneas C3l [4l [51 CF.tl. 
Fn est.e caso. t-.endremos que el punto X. V" se 
transforma en el punt:o f X•.. v•., 1 y 1 a matriz asociada a 
1 a t:rans<formaci On debP. ser nna mat:ri z dP. 3 * =1. Pst:D es. se 
debe tener: 

X" • V" • 1 

Que se trad11ce en: 

= ( 'X. v. A D G 
B ·E H 
C: F T 

OB ast:a manera t:enemos Que las rot:acj enes,. cambios de ese al a 
y tr-as~aci onPs se repreisent-a.n en J as -formas si Qllj ent-.est 

l = r. x .. v .. 1 ] COS<A> 
FHN <A> 

o 

-SUHA> 
r.nñ<A> 

o 

o 
o 
1 
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2.6 VENTANAS Y RECORTE 

Para una aplicación dada. por- eJempJ o en la 
arQlli tect.ura. el usuar:i o desea t:ener todo el plano del 
ediTicio a construir- C objet-o >. sin embarqo. podría ser de 
Stl interés el ver solamente 11n piso del ediTicio. Es decir 
que PM la aplicar.ión Qr.iTica ser-A nar-esario ver partes de la 
qr4Ti ca. de tal maner-a Qlle se puedan aprec:i ar mejor los 
detalles. Esto da al eTecto de ver el objeto a QraTicar a 
travP.!t de 1.Jna vent:ana. má~ a•~n. es deseable aqrandar esa5: 
porci enes para obt:Pner les ventajas de •tti Ji zar toda el .iree 
disponible de Ja pantalla. 

A la recsi On s1;al ecci onada para ver una por-et ón del objeto 
a qra-fi car se 1 e 11 ama 11 vent:ana 11 [31 C41 [5J CBJ. 
Aunado al concept-.o de vent:ana. est.á el de p11er-to de vi si 6n,. 
QtJe es el rect.inQuJo en la pant:al la donde deseamos dibujar- el 
con~enido de la ven~ana. 

Por- ejemplo. s:i t:enemos el dib11jo1 

y deseamos ver- sol amante el sol. riefinimos Ja 
maner-a Qlle deje ver sol "'mente :a ttst-.e.. Ya que 
área a qra-f i car-, hay f1UP definir- en Ql.Je reqi ón 
!5@ despJ eqar.ti .. 

vant ana de tal 
se tiene el 

de la oan~alla 

~esumiendo, 
que queremos ver-, 
ser6 despleQerfo. 

di r-Pmos q11e Ja vent:ana define 11 qué 11 es 1 o 
y el puerto de visión especi -fi ca "dónde" 

Estos .dos cancapt:os son rfe qran ay1.1da 
e>eamt nar parf:e por parte un objeto. 
una vP.ntana de tamaño ft Jo y var:i ando 

va que el u.suari o podr-4 
Esto se har-4 de-finiendo 
s11 posición. 

Dad• una vent:ana y un puerto de visión,. 
siqutente forma.a 

de-finidos da la 
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VF.NTANA PANTALLA 

lllyt +---------------+ Vyt +----------------+ 
1 1 MAPEO 1 1 
1 1 ------> 1 1 
1 1 1 1 
1 1 1 1 
1 1 1 1 

Wyb +---------------+ Vyb +----------------+ 
Wxl llhcr- Vxl Vxr 

naseamos encont-rar- 1 es transformaci enes q11e nos J 1 evan de 1 a. 
ven~ana a la pantalla. Esto se hará de Ja siquiente form•. 
tenf!!'mos el seqmento det.erminado por W>el y lllxr. y dBseamos 
mapearlo al seqmento determinado por Vxl y Vxr. 
Esta transformación podemos verla qréf:lcamente como la recta 
QUP. pasa por 1 os puntos ( "Jxl., VxJ) v C W>tr., Vxr > .. 

Vxr + 

Vxl + 

+----+----------+--> 
Wxl Wxr 

La ecuac:l6n que tranforma Xw ( X de ventana ) 
pant:al.la es1 

( Vxr Vx l 

en Xs en 

Xs • --------------- a ( Xw - Wxl ) + Vx] 

C N><r W>cl 

ne i q1.1al manera. calculamos Vs a par"' ti r de Vw y f"enemost 

la 
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( Vyt- Vyb ) 

Ys = ---------------- * 
( hlyt l"yb ) 

Con las rios ecuaciones 
p11nto e Xw. Vw > del objeto a 
pantalla. 

20 

y.,, - Wyb ) + Vyb 

ant.er:I ores. se t:rans-forma un 
Xs. Vs > en coordenadas de la 

La transTormaci ón dP. 1 a vent-ana es usada para cada seQment.o. 
aplic.1indola a Jos dos punt'os Q11e lo determinan .. sin embarqo .. 
al pint.ar en el DllPrto de visión podría suceder que el 
seqmento no Quede t.otalment:e incluido en el área de'finida oor 
el puP.rto de vi si On. 

La -forma de resol ver el prnbl Pma es con el concept:o rle 
"recorte" de seQmentos,. el cual cons:I st:e en Que para cada 
seqmP.nto a di b1ljarse. se haré. 11n anAJ i sis para ver qu~ oarte
del seqmento cae dentro riel puert:o de visión. Este análisis 
permi t.i rá "cort-ar-1 e 11 al seqment.o 1 a parte q11e na quecie den~ro 
del puerto de visión. 
F.n el apóndice B SP d~scribe ~1 alQorttmo escrit.o por Dan 
Cohen e Ivan Sut:erl and [Fil. 

Para concl ''ir. mencj en aremos Qt.IP. al Qt•nas comp1s~adoras en 
1 a actualidad real i:z:an el recort:e. de tal modo qua el us11ari o 
no tiene que P.scrtbtr estos procedimientos. 
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CAP "C TIJLO r :r -c 

C3RAF" I C::AS :O:t:ME'.NSIONES 

~.1 TRANSFDRl1Al'!Il1NES. 

las trans-formacionas son part:e i moort:ante An Ja 
QP.neraciñn de im~QP.nP.~ en escena~ de r.res dimensiones. F.stas 
son usadas oara exorP.sar posicionP.s de- objetos E'!M r-Plación a 
otros. 

Alqunas ~.ransTormar:iones son PXi:>resadas por matrj ces y 
ta compo~ici~n P.s calculada mP.diant~ la m11Jt:jplic.,.ción de 
matrir:es. para obtener 11na sola mat:riz í3J [4J r~J raJ. 

De e~ta manera. la aplicación sucesiva de varia~ 
transTormaci ona-s se PHP.de llevar 3 cabo mediante 
mult:iol.icaci~n Por una sola matri:: ri::-;1. SuponQamos que dos 
transTormar::i onP-s Tl y T2 1 son apl :i t:Ades sucesi vament.e.. Fl 
mismo efecto puede obtenerse Ei apl i r:amoE 11na matri:: T3. 1 a 
cuaJ es P.l r:>rodut:f:o de J as mat:ri ces T1 y T2. l_a 
conc-=-tenaci ón dP tr~ns-formac;i one5 PllR'dP. verse aEí 
F.J ount:o ( '!( • V, Z ) es transformado a X• • v• • Z • por la 
t:r~nsformación T1. 

El s:i11nt.o e ... 
A • Yº. ?" P.'E qenerado por T2 : 

[ ... Yº. 7. 11 J = r x• y•. z• J T'.? " • ' 
ne dondP. ob~E>nemos: 

r. X"• Y", 711 J = r ~. Y, 7. J TI T2 

= r. X, Y, z 1 e TI T?. ) 

Se debe Tener cuidado en presPrvar el orden de 
apt :i cac:i ñn cuando 1 aie; matr.i ceS!; s~ muJ t:i P-1 i Q••~n, ya que TJ t:T2 
no es nP.cesari amnP.tP. j qual a: T2•T1. Recu~rdesa flUP. el 
S'l,...od11ct:o de mat.r.ices no es: conm1.1t:ativo CBJ CJ~J. 

~orno en al caso d~ 

transformaciones básicas 
refleKidn y traslación. 

dos dimensionas, existan cuarro 
rot:acion. cambio dP. escala, 

1-• transformaci dn de rot:aci On PS mié>s compl aja QUP en dos 
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dimPnsiones. Jni~ialmen~e. 

P.n dondP. el' eje de ratación 
coordP.ni'dos. 

cnnsidP.rarP.mos Jos casos simples. 
coi ncJ de con 1100 de l 05: ejes 

l~a rotar..i On sobre Pl eje ?. ~on 11n ánca•Jl o e sP. puede ver 
fáci 1 mente en el si qui ente di bu jo: 

F.'n este di buje" el eje 
perpendicular a esta p~Qina. 
probl Pma a. una rot.aci On 
si st:ema queda comos 

y 

e 
X 

"!,. que es el de rot-.ación .. es 
DP. esta forma hemos reducirlo el 

dos dimensiones. así QLte el 

+ Y•sen< e 

V' = -x•sen! e + vacos< e 

De PSt:a 
respecto 
P.SS 

manera. 
al eje 

en notación matricial la rotación con 
7. en dirección dP. tas manecillas del reloj 

cos<e> 
sin Ce> 
o 

-sen <e> 
cos ce> 
o 

o 
() 

t 

De una manera si mi 1 ar.. encont:ramo!!: 1 a 
realizar 11na rotación sobre '91 P.JP !<" con 1.ln 

ecuaci.ones 
Ainqol o P. 

Y' D 

Y ~n notact~n ma~riciala 

para 
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t ~·. v•. 7." J = e x .. v. z 'l 1 
o 
o 

o 
CDS (p) 

sen<P> 

o 
-sen<Pl 

cos<P> 

AnáloQamente., daremos las ectJaci ones 
rot.aci ñn para el eje Y., con un tiin1:11.1] o Q~ 

V 1 a mat.ri z de 

y• y 

Y en notación matricial: 

CDS (r.:i) 

o 
-sP.n(Q) 

O sen (Q) 

1 Q 

O ces (í.I) 

Finalmen~e. la rotación en el espDcio con respecto a lo~ 
ejes X., V., 7 C en P.se orden l y el oríQen como pivote., se 
obt:i ene por 11na composi ci ñn de las tres rot:aciones 
anteriores. Di cha composición s.e obt:i ene m1ll t.ipl i canr1o las 
t.res matrices de rotación r.t~1. 

Tomando la convención de rotar primero con respecto al 
eje X, despu~s con respecto al eje v. v por ~lt.imo con 
resppc:to al eje z. oht:enemos que 1 a mat-ri z de transformación 
ser.111 

RK 

= 

Rv Rz = 1 1 o o cos<P> o sen<P> 
1 " c:os<a> -:enea> • o l 1 
1 .O sen ca> 

cosPcosQ 
cns0sen~+sP.n9s~nPcosR 

1-cosasenPcosQ+senesenQ 

cos(0) -sen<P> o cos<P> 

cos<D> -sen (Q) " * sen(tl) cos(P) o 
o o 1 

-cosPsenQ 
-sen0sP.nPcosQ+cos0cosQ 

senP 
-sen9cosP 

cosecosP cos9senPsenQ+sen9cos~ 
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A FI C:: 
D E F 
13 H I 

DondP. A. R. c. n. F.. F. 8. H. 
dP. la m~t:riz de arriba. 

1 son los respectivos t:érminos 

la transTormación de cambio de escala aTac~a a cada 
coordenada por separado, t:aJ como oc:urr-e en dos di mensi enes,. 
V ffSI 

x• X•Rx 

y• = y 1 Sy 

'Z" = Z * S7 

Y en notaciñn matricialr 

., .. 
o 
o 

o 
Sy 
o 

o 
o 
Sz 

La traslación de~erminada por C Tx. Ty, T: 
cu•lauiP.r punto ( x.. v. 7. > será t:rans.formado en 
V+ Ty, ~ + Tz >. 

es t:al Que 
( X + TM, 

Al i aua.J Que en Pl caso de dos di mensi enes no podemos da.r 
un• represent:aci ñn mai:ri ci al para 1 a t-.ra.sl ación en Rl espacio 
usando matrices de 3 • ~. Por esta razón usaremos 
an~JoQamen~e coordenadas homoa4neas para el espacio. 
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~-2 6EOMFTR1A PROYECTIVA EN EL ESPACtn 

ne las t.ransformaciones anal j zadas hast.a aqui. al q11nas 
de el 1 as: mueven un objeto de un 1 unar a otro sin alterar en 
forma alquna al objeto en si. P.St,o P.S., sóln efectt'ian 11n 
cambio de Ja ~osición del objeto en el espacio. A esta~ 
transformaciones se les llama movimiP.n+os ríqidos y ejemplos 
de ellas: son las traslaciones v las: rotaciones. Ain embarqo, 
hay otras t.ransformaciones que de-forman al objeto y son 
11 amadas: nrovecci onP.s.. El est:udi o de este ti pe de 
transformaciones y ~lls Propiedades [ 11 l es lo QllP. da l 11qar a 
Ja Qfnometria proyectiva en el espacio. No obstante. alqunos 
de Jos teorPmas cnnt i enen P.KCP.PC i onP-S den t. ro rle sus 
enunciados y para rtisoJverlas se hace necesario "ampliar" o 
aKtenñer Al espacio. 

F.n P-1 ca.ci t:Hl o J l se i nt:rodujn el c:oncepto de plano 
extendido. el cual comprendr;o a todon los p1.1ntoE del plano 
euclidiano. 11 amad ns puntos Ti ni t:os. más unos nuevos pllntos 
denominado!:: ru1ntov. al inT;nit:o Que satisTacen ciertas 
propiedades. De esta misma manpra. Ja e~t:ensión del espacio 
P.uclidiano o esnacio Tinito~ se eTectúa por medio de la 
adjunción de punt:.os al i nTi ni t:o. r:on 1 ª""' si Cliti entes 
propiedades CllJ: 

a> Hay un snl o punto al i nT i ni to correspondí ente a cada 
di recci t'ln en el eo;paci o Ti ni t:o. esto es. al conjunto de toda5: 
1 as l 1 neas en el escaci o con ''"ª misma dirección le 
corrP.spc>nde 1.1n sol o punt:o al i nTi ni to. 

b) Dada una dirección especi-fir:a. todos los puntos al 
i n.fi ni to en 1 as di racci ones perpendi clll ares a ella -forman una 
linea al in-finito. F.st:o es. dada un"" dir-ección. al conjunto 
de todos Jos planos perpendi cut ares a el 1 a Je correo;;pondP. una 
linP.a al in-finit:o. 

e> Tndn~ 1 os puntos 
plano al :i n<fj n:i to. 

al j nTinito cnnst-i tuven un pl ann. el 

N6te~e que estas propjedades-son 
prop:i edades de 1 os P1Jntos al 
extensión del plano. 

llna QPneral i zaci 6n de 1 as 
i n-f:i ni to QIJe se dieron en la 

Finalmente. al iQ11al QllP.·Pn Pl plano. no se pueden 
ut'" i 1 izar coordenadi!l"S cart.esi a.na~ para expresar a t:odos los 
pt.Jntt:ts del plano ext.P.ndido, pues todas las ternas ( X. Y, 7. ') 
se uti Ji zan como coordenadas para rP.present.ar a Jos p11nt:.os: 
T 1 ni tos. Se hacP. necP.sario. por con si n•.li ent'.e. uti 1 izar otro 
tipo de coordenadas. las coordenadas homoQ~neas Para el 
espacio. 
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3.3 CtmRDENAl>AS HClttOBENEAS EN EL ESPACIO 

LAS coorrlP.nads homoQóneas de un punt:o del espacJo 
cart:P.siano eEt:An dpfinidaE en t~rminoE de laF. ~oordenadas 
cartesianas rlel mismo. Si ( 'lC. V,. 7 son las coordenadas 
cart:esi anas de un punto fJ ni t:o P 1 J as coordenadas homoql!nea~ 
< X1. X2. X:S. X4 > de P. se definan por las relaciones: 

X t / X4 Y. 

X7 I X4 Y 

X=-" / X4 = "l 

X4 <> n 

l .aE coordenartas 
son de Ja forma ( Xt 1 

homoQéneaE 
x2. x~. o>. 

de 1 os punt.os al ini=inito 

Ri l. es: cual QUi er J l nea en 1 a dirección r:uvas 
componP.n~es son J • m,. n 1 y ( xn,. YO,. 7.0 ) es un punto -fijo 
sobre L. un punto finito arb:I t:rDri o P sobre L. t::I ene 
coordP.nadas r.art:P.sian~s ( XO + lt.. YO+ mt.,. 7.0 + nt > y 
coordenadas homoQ•neas e XO + lt:. YO+ mt.,. 20 + nt.,. l ) o 
bien ( XO/~ + J,. VOit: + m. 70/t + n. 11~ >. Cuando P se aleja 
indP.Tin:ldamante sobre L. el par~metro t- t:iende a inTin:lto y 
entonces las coordenadas homoQéneas tiPnen como JjmitP. a ( 1. 
m. n. O > asi que. en Qeneral • el punt:o al in-fini t:o Qlle le 
corresponde a la dirPcr-ión r-nn componentes X1. X2. X~ es 
aQUP.1 QUe -tiene coordenadas homoq~neas ( xi~ x2. X3. o ). 

Por simplt-f:lcactón. 1tsualment:P se 
punf:o~ f i ni t:os la rP.presF.?ntaci on homoqénea 

ll~il:lza para los 
~x.v.z. >. 
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~-~ TRANSFORMACIONES F.N TRES Dtt1ENStONER CON CIXIRDENADAS 
HOMnAENE"AS 

~n la sP.r.ciOn 3.1 se vio que muchas t.rans-formaciones se 
n11eden expresar pnr medi n dP. milt:ri ce~ r31 C4:1 [!"'iJ CRJ, 1 a 
matriz de trans-forma.ci On, y QttP. la concateonaci ón o 
composi el On de varias t:ransformaci enes se traducP. en el 
Producto de sus reospact i vas mat.r i c;ps de trans-formaci On. Asi , 
dado un pnnt:o ( X., v. 7. > en el espacio y una transformación 
linP.al que mappa < X., v. 7. ) en < x•, v•, z• >, ~st:a sp puede 
ex prPsar como: 

<X,Y,7. A D A 
B E H 
C F 1 

donde la matriz ~ a 3 e~ 

Recordemos tambi en Q•..1e ~sto 
trans-formaciones lineales pero 

s•J mat.ri z de t:ransfnrmaci On. 
se podia hacer para las 

no para Ja traslación. 

Con el uso de coordenadas homoqéneas este problema se 
resttel ve, pues en est-a -forma los punt:os ti en en 
reprpsentacionPs ~. v. 7. 1 y Jas matrices de 
transformaci c\n son mat:rir:es de 4 * 4.. As:i. si eJ punto ( x. 
Y. z. 1 > se transforma en eJ punto ( :ic•. y•. z•. 1 ) • est.o 
~e P.Kpresa por medio de: 

( X• ' y•. 7 •• ( X, Y, 7. t A F. T M 
B F ,J N 
e R K n 
D H L p 

QUI> se t:raducen1 

x• = AX + IW + C7 + D 

y• = EX ... FY + 137. + H 

7.. = IX + ,iy + KZ + l. 

·1 = MX + NY + 07. + p 

Hac:I ando lln aná.1 i sis semejante al de la sección 3. 1. 
obt.enemott Qlle las representaci oneE de 1 as rot:aci enes. cambios 
de escala y t:rasJa.r:ionAs son como 5iqua1 
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TRASLACtON1 

. t =<:<.Y. 

CAMIHOS nE ESCAl~AI 

x• ' v•. 7. •• ) = ( u v. .. 

RDTAr.JON EN F.l F..JE 7.. 

( X• • Y'• z• • ) = ( x. v. 7.. 

ROTACJnN F.N EL F..lF.: X: 

( x•. y•. z •• 1 ) = ( x. v. 'Z. 

RnTACJON EN El. E.JE Yt 

>=<x.v.2. 

ROTAClON Rxyzt 

,=<x.v.z. 

z. 

z, 1 

1 

1 
o 

t o o o 
o 1 o o 
o n t o 
T>< T\;I' Tz l 

Sx o o o 
o sv n o 
o n Sz o 
o o o t 

cose -sene o 
sena cose o 
o o t 
o o o 

o o 
cosP -senP 

o 
o 

o se-nP cosP o 
o o 

1 cosQ O 
1 o t 
1-senQ O 
1 o o 

o 

sena 
o 
cosr.I 
o 

A B r. O 
D E F o 
0 H I O 
o o o l 

o 
o 
o 
1 

l 

7.9 

o 
o 
o 
1 

donde A. B. C, n. E. F. G. H. I sen las componentes de la 
matriz 3 • ~dada en la sección 3.1. 

v el cambio de escala se pueden 
sus matricAs ohteni~ndose 

(_a rot.act ftn 
multipljcando 
t:rans-formactdn con represen~actón mat.rtcJal1 

combinar 
asi una 
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( )(' .. V'' 7' • 

De manera 
transformacl enes 
obt:eni.,ndose una 
matri c:i al: 

<x•.v•.z·.1 

= RSv CSz 
F.Sy FSz 
HSY ISz 
o o 

o 
o 
o 
1 

si mi l ar.., se pueden combinar las 
de rot.ación., escala v traslación .. 
nueva ~ronsformDciOn con representación 

=<X,V.,7.., Añx BF>y CSz 
DSK ESV FSz 
asx HSV ISz 
TJ: Tv Vz 

o 
o 
o 
l 

Las anteri ore!': 'transformaciones rotan con respect:o a 
Jos eojes conrdPnados., ppro en QenP.ral • cual Q•'i er 1 i nPa en el 
espacio sirve como eje de rot:aciOn. Este problema de 
rot:aci ón consi 6~.e en derivar una mat-r:I z de t:ransTormaci On 
oara una r-otaciOn en un .iinquJo e., alrededor de una linea 
arbitraria. La matriz de rot:aciOn correspondient.e será 
construida en base a las matrices básicas descrita~ 
.~nteri ormen~e. 

El problema se resoJverif de Ja siQ'-lient-e manP.rat primero 
se eTect-:11ará 11na tras) aci On para movP-r el ori qen a un punto 
sobre la linea. sa harAn rotacionPs sobre Jos ejes X y Y para 
alinear el eje~ con la linea. De es~a manera. el rotar con 
respect-o a la 1;nea as sjmQlemen~e rot-ar con respecto al eje 
z. 
Ftn'alment-.e se apl icarAn las t-.ransTormaciones inversas de las 
rotaciones sobre Y y x. v para la traslación. dado Que hay 
QUP res+-a•Jrar la 1;nP.a y las r.oordenatias a s•J orient-.aciOn 
cri Qi nal • 

lJna represent.ac:I ón r:onveni ente para una l :1 nea e5 
mediante un punt:o sobre la linea y la dirección de ella .. Esta 
repreiBent-aci on da vent-ajaB a.f mlitoclo va Qlte el p1.1nt-.o provee 
in-FormactOn para la traslacic-.n. v la dirección nos:: av11darti en 
Jos énQ11los d~ rotación para alinear el eje Z con la linea. 
Es posible encontrar esta -Forma. a partir de las ecuaciones 
paramé~ricas de una lineas 

X = A*•·• + Xt 

v =- e•u + Yl 

7. = e••• + 7 i 
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lJn punt-.o sobre Ja ~ :1 nea P.S 

espec::ITicada por el vector 

:.<o 

?t > y la dirPcciOn es 
< > { º• º· o ) . 

Para dP.tPrminar la matriz dP. t:rasJaciOn P.n P.] caso de 
rotación en Qeneral,. P.l paso inicial es mover el oriQen al 
eje de rotación, de P.sta Torma tenemos: 

T = 
1 
o 
o 
TK 

o 
1 
o 
Tv 

o 
o 
l 
Tz 

o 
o 
o 
1 

nespués de la traslación. el punt:o Xl 1 Yl. Zt sobre la 
lfnea AS movido "J oriQAn y sPrA necP.saria Ja rrans+ormac::IOn 
i nvP.rsa de esta trasl aci On para restnurarl o. F.st:o ser& 
despues de la rnt:ac:::IOn. 
La matriz de traslación inversa P.SI 

n o o 
T' = o 1 o o 

o o 1 o 
-TH -Ty -Tz 1 

F.:1 s::I qui ente 13aso es rotar con resnect-o al P.jP x. esf-a 
rotación se hara hasta Que el eje Qeneral de rotación est4 en 
el plano XZ.. Para det:ermi nar el .a.nQlll o de rot:.aci On 1 

col oc aremos el vect:or de dirección en el nuevo ori Qen y 
consideraremos su proyP.cción en P] plano vz. F.:l seQment:o de 
lfn~a ent:re ( o. o. o > y e A. B. e > estar~ en la dirección 
del eje QeneraJ dP. rot.aci On v dado que va habi amos hecho 
~raslaci~n. tenemos que el seqment.o esté a lo larqo del eje 
qeneral do rot.aci On. F.:l seQmant-o SP. proveer a al plann V7. y 
t:enemcs: que 1 a proyiecci ón es el seqment.o de r o. o. O > a ( 
o. f'. r.:: >. VP.a el siQtti enf-e di bujor 

'/. 

(A, 8J <) 

X 

Rotaremos con respP.cto aJ eje X hasta que el eje ( A. e. e > 
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est:é en el plano X7.., 1 o c11al e~ eQui val ente a QIJe el seQmento 
proyectado coincida con el eje?.• Así la rotación seré de 
acuerdo al ánQuJo I,. most'rado en el sictuiente dibujo1 

y 

La l onqi t11d del sen mento proyectado es: 

Adem~sr 

1/2 
v = e eaR + cae > 

sen 1 ) = B I V 

cos 1 = C / V 

X 

de tal .forma que la rotaci On con respect:o al eje :< es1 

Rx = 
1 o 
O cos<I> 
o -sen<t> 
o o 

o 
sen< J > 
CDS ( J) 
o 

o 
o 
o 
1 

= 
1 o 
O C/V 
O -RIV 
o o 

o o 
B/V O 
C/V O 
00 1 

1-a trans-formaci ón t nversa eE una rotaci On de i qual maqni tud v 
en direcci ór. 01:utest-.a. Recordando qup, la .funci On c:oseno es par 
v l• funcion seno es impar,. tenemos que1 

CDS( -1 ) CDS( 1 y 

!590 ( ·-t = -sen< ·I 

Podemos tener Ja matriz de Ja t:ransTormaciOn invarsat 
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R'M = 
1 
o 
o 
o 

o 
C/V 
B/V 
o 

o 
-R/V 

C/V 
o 

o 
o 
o 
1 

Va Que eJ eJP de rot.ar:i ón est-.a en el pJ ann XZ. 
conocP.mos la Jonqitud del seqmento 1 QUe est 

L 
1/2 

C AtA + R*B + ca~ > 

32 

y QIU? 

Podemos vP.r P-1 ánq11lo de rotacf ón J. con respect.o al eje v. 
para Qlle> coincidan et ejP.? y el ejP- cenera) de rotacidn. 

V 

y 

A >-------r--... X 

J L 

ne la definición de seno y coseno tenemos: 

sen! .J A / L 

CDS ( .J V / l. 

y la mat:riz de de rot:aciñn del eje y con "" áOQIJ) O .J 

1 cos (.]) o sent.1> o 1 V/I. o A/L 
Ry ~ 1 o l o o = 1 o 1 o 

1-sen(J) o cos (,], o 1-A/I. o V/L 
1 o o o 1 1 o o o 

·L.• inversa pera Psta t.'rans-for"'maci ón · es1 

esr 

o 
o 
o 
l 
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P.' V 
VII 
o 
A/l. 
o 

o 
1 
o 
o 

-A/L 
o 
VII .. 
o 

o 
o 
o 
1 

Finalmente estamos en posición de rotAr con respecto al 
eje Qenerel., en un iénqul o 0. Y dado Que el eje qeneraJ 
coincide con al eje "!'.., !'ieré suTi ci ent:e rotar r:nn respecto al 
eje 7. y tenemosi 

Rz = 
CDS (A) 

sen (9) 

o 
o 

-sPn <~> 
cosC9) 
o 
o 

o 
o 
1 
o 

o 
o 
o 
1 

Por lo tant:o., nara tener la tr3ns-formación dP rotación 
en cual QllJ er eje., en un .tlnt111l o a., se encontrsrA la 
trans-formaci On prort1.1cf" o: 

R9 = T Rx RV Rz R' :: T' 

v Ra ser.1: la matriz que rotare\ en el eje dado y en el 
deseado. 

Anqulo 
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~-5 PROVECCIONER 

Se ha comentado sobre 1 a t.ransformaci on de obj«?'t.os en 
t:re!i' di mensi enes. PP.ro va que nttest:ra superficie de visión 
(pantalla. Qraficador. ptc.> es dP do~ dimensjones solamente, 
debemos tener pnsi bj l i dad de prnvectar nuest.ro objeto 
tridimPnsional 3 ••n riisposttivo de dos dimensiones [3l [~::J 
rHl [121. F.1 dit;positivo Que use-remos será la pant:alla. La 
-forma mAs senci 11 a es descart:ar 1 a coordenada '"!. Fste es un 
caso especial del m"'t'odo de "nrovecci On para] P-1 a". Una 
provecciOn paralela es formada trazando lineas paralelas 
desde cada v~rticP. en el objeto hasta el plano de 
:1 ntersecc.i On corrP.SPondi ente 3 la pantalla. F.l punto de 
i ntP.rsecci On es la nroyecci On del vért:i ce. Despu~s se 
conectan en lo panr.alla los v~rticPs proyectadas. mediante 
SP.Qmentos:: que r:orresnondiJn a conexi oneE en el objeto 
oriqinal. 

F-1 caso especia\ dP descart:ar la coordenada 7.. P.S cuando 
1 a pant:.al 1 a o super-f i e i. e de vi si ón. es par al el a al plano XV. 
v las linP.as de proyección son paralelas al P.je ~. Asi, Jas 
coordenada5 X v V flP.rmanecen cons~on~es v la coordenada 7. es 
la Que camhia. · 
l.a .forma más senc:i 11 a es cuando e] cP.nt:ro del oh jet: o es 
identiTicado con el centro de la pantalla v el eje 7. es 
perpenr:lic11lar a la pant.alJa. AdP.más los ejes X v V del 
objet:n tienen el mismo sentido Que los ejes Y. v V de la 
pantalla, por lo tan~o. la imaQen proyectada es formada de 
las coordenadas X v V del objeto v la coordenada Z e~ 
descartada. 
VP.r el si qui ent.e di bu jo: 

y 

Por ejP.mpJo, la provecci ón par al el a del c:ubo < +-1 • +-t • +-t) 
anarRcer~ en la pantalla como el cuadrado ( +-1. +-1 >. 

La proyecci 6n pars.1 el a es una t: éc:nica 1'tt. t 1 para mostrar 
-fir11.1ras tridimensionales, sin emba.rno no toma en cuenta la 
perspecf".iva. Fn eJ m11ndo real las 1 ineas paraJ eJ as que se 
alejan den la impresión de irse juntDndo. 

La Se'1Unda forma de proyec:tar objetos t-ri di mensi anal es a 
dos dimensi enes e<s la 11 prov~cci ón r»P-rspecti va 11

• Como va 
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sabemos, el ojo na puede ver todo el espacio.. v stJ vtsiOn 
Pst:A ljmjt-ada 3 un cono ri@ rayos que lleQan a Ja retina. 
Para +ermar la visión perspectiva del espacio.. se coloca un 
"plano perspect i voi1 PPrpendi c1.1l ar al P.JP. del "cono ele vi 5i ón 11 

y 5i mol emente nrnvP-ct.::imo5 cDcta p11n+:o del objeta al pJ ano., 
como ~e muestra P.n el si QtJi ent-.P. rJi buJo: 

y p 

)( 

F.st:e olano perpendicular al eje del cono de visión se hace 
corresponder con P.l plano del diGoosi~ivo de qr3Ticación 

pant:alla., QraTicador .. etc. > .. df? t:aJ manera QUe laE 
coordenadas del punto oroyect-ado en 1 a oant-al la P" = ( Xs., Vs > 
pueden ser calculadas -f()cilmente a part:ir de las coordenada~ 

dPl punto P=< ~e .. Ve. Ze > dP-1 sis~ema de coordenadas del 
usuario C ver posición del ojo en el dibujo anterior ). 

Consi derP el ol ano Ve7.e. QUP !"e m1,estra a cant:i nuar:i ón: 

o 

___%-íp 
-------==--_J~Q 

·D --l 

L.os tri énQul os 00" P" v OOP son semP.jantes,. de donde obtenemos: 
la relaci Ont 

Vs I D = Ve I 7.e 

Oa una manera similar .. en el~ plano XeZe., obtenemos1 

Xs / O = xe / Ze 

Va que se tienen los n1~meros Xs v Vs. se aTectar-~n 

tamaño de la pantalla. De tal manera t.enP.mos: 

Xs = n * Xe / B * Ze 

Vs = < D * Va > / S t: Ze 

por el 
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Y en·nntaciOn mat:ricial: 

Las conrdE"nadas Xs y Vs correspondientes 
podr~n ser convRrtidaE a coordenadas 
correspondí ent:.es OJ. 1Jna reQi On dar.la ( puRrto dP 

a Ja pantalla. 
de pant:al 1 a 
visión>. 

Las. coordenadas:: r:orrespondi ent.es al puerto de visión sons 

Xs D :t: Xe l S :t: ZP. * 'Jsx + Vcx 

Ys ' O * Ye / G * 7.e t Vsy + Vcy 

donde- el cpntro riel pLu;iirt-o dP. visión PS el pun~o Vea" Vcy 
v tiene 2•Vsx unidades de ancho y ?.*Vsv unidades de alto. 

l_a perspectiva es tina t.r ansTormaci ón T undament-.al mente 
di 'ferent:e a 1 a rotaci ()n. t:rasl aci On y escala. dado que di vi de 
por el valor de la coordenada 7-e. MiPnt.ras QUe las otras 
involucran sol amente mul t:i pJ i caici enes y sumas. 

l .. a QP.neraci On de una i maqen verdaderamente perspectiva 
requiere di vi di r cada punt.o antre s11 nrof:undi dad. 
A-fortunadament-e. 1 a i maQP.n perspect' i va deo una l i nPa n1.1er:le ser 
qenerada fáci 1 mente. t:ransformando sol amente sus p11nt:os 
P.Xtremos. v dibujando 1 a 1 i nPa antre 1 os dos pun-tos 
obtP.nidos. 
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~APTll JLO r.v 

n :e se:.-::o EDMDL 

4. l DlSERCI CONCEPTUAL 

E'OMOI. trabaja r:on un conj11nt:o riP Crepresentaci ones de> 
objet:o!:: t:ri di mens:i onal es: el conJ11nto de la!:: moléculas. 
Dichas moléc1Jlas están conBt.if"uidas por .'.\t.omos y Jiqaduras. 

Podemos con5idersr 1 as: transformaciones Que rP.aliza 
F.:OMOl. como fa.inciones dP moléc•tlAs Pn ellas mismas. o sea: 

,,,--, 
1 

<--" 
ROTACIOMF.:S, 
\.AMR10S DE FSCAI A, 
TRA~l.AClONF.:S. 

PROYF.CCIONF.R. 

------------> 

REPRFSENTAr.ION EN 3-0 
DE LAS MDl.F.CllLAS 

RF.PRE8F.NTA~ION F.N ~-O 
DE LAS MOLEClll-AS 

restrinqiéndonos <por )3 aplicación principalmen~P. 3 las 
rotaciones, cambio~ de escala, traslaciones, proyeccjones: y 
composic.i enes de P.) las. l.a proyección en perspPcti va pasa de 
una represP-ntaci ón en t:res di m~nsi onP-s a una r-l'!nresentaci ón 
Pn dos. dimensionas. para pnder despl eqar Pn pan~al 1 a 1 a 
mol ~cul a. 

Fn el caso de E'DMOI •• 1 as represent:aci enes son P.n base a 
list.aE de vecinos ( ~arejas de áromos qua conecta >. 
permitiando pnsrer-ior-e~ modiTicacionP-S de represP.nt.sción. 
como por ejemplo. a matriz de adyacencia [15l Cl~J. 

l..as tr.ansTormaci ones per-mi ~.eri :=tl ustJari o ( con 3y11da de 
Ja r:ompui:'arlora > estudiar- eEf:ruct:•Jras mol ec11t ares dando una 
mHJor visión de su t-opnl oq{ a• va QUt:! 1 as podrá 11observar 11 

dasdP. diEtintoE lados y di~tancias-
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Est.P. trabajo pretende poner l~s bases pDra el 
desarrol 1 o de si stP.mas QrAT i cos ('" hechos P.n Mln< i c:o > de ayHda 
en nL•imica. Ffsica~ Astronomia v o~ras ciencias. 

TP.niendo c-.omo punt:o d~ part.ida a E'DMDI-• se 
en compl emcntarlo con al Qori t:mos ·de simul aci l"Jn. 
c.omPort:amient.o molecula.r. animaci On. Pt".c. 

puede pensar 
~n~l i si '5: de 
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4. 2 DESr:RTPCTON DE EDHOI. 

EDMOI es un sist.P.ma escrito en P3sca1 t16~ t17J par.a 
comn11tadoras per-sonal e!:: v no~i bi l i dC1des ar.iifi cas. Es 
nP.cesario espacio en rlisco par~. ~1 almacenamient.o de las 
molPculas, tal como se muestra en la EiQuient:e .fiqurs: 

L J·:oleculas ) / 

La comunicación del 
ment'ts" aue permiten 
flermi t:.i das. 

EDi·:CL 

usuario 
ttn mejor 

con EUMOt_ es por 
manejo de las 

mP.dio de 
opciones 

F.DMOL tienP. una est:r-uct;ur3 en capas. 
con ti nuaci On1 

como se muestra a 

+--------------------------------------+ 
1 +~-~----------------------------+ 1 
1 1 +-----------------------------+ 1 l 
1 1 1 +~------------------------+ r 1 
1 1 1 1 +---------------------+ 1 1 1 
1 1 1 1 1 NTVF.L. RASJC:O 1 1 1 1 

t 1 1 1 +---------------------+ 1 1 1 
1 1 1 1 NTVEL DE PROTECClON 1 1 1 

1 1 1 +-------------------------+ 1 1 
I I I NTVF.:l. llF. TRANSFORMACION I 1 

1 1 +-----------~----------------+ l 
1 1 N Y VEL. FllNC 1 ONAL. 1 

1 +---------------------------------+ 1 
1 NTVEl. llE AMBIENTE DEI. llSllARIO 1 

+--------------------------------------+ 



DISEÑO DE EDMOL 40 

E1 nivel b.t.si co est-.t:I r:onst:.l t.ui do por proc:P.di mi ent-'Os 
qrA+icos primitivo~ como ta inicialización. pintado de un 
punto. de> un~ J (nea,. de un círculo. et-e. 

El nivel de protección eEt.á con~t.ituido por 
procerti mi ent-os QUe i mpj den que zonas ajenas a la de trabajo 
sean invadidas nor 1 as: +i quras a nroyJ::!'ct-arse. 
F.JemP1os de est.e nivel son las rleTintciones de ventanas v la 
realizaciOn de recorte de loE seQment.os a dib11jar. 

Los dos ni vP.1 es ant-eri orf?s P.st-_.tfn base1dos en l 3-S 

caracterl~tic:as dadas por el lenQuajP. Pascal (261 en una 
computadnr3 personal ( c:ompat-i b1 P. con IBM >. V para e-Tect-nar 
al Q11na madi Ti caci ón < o i nst:al aci On en una computadora 
di TerP.nte se harán modi + i cs.c:i enes 3 est.os dos nivel es. 
F:n pJ C'lrténdi c:e A eH i sf:t;!'n proc:edi mi P.nt.oE: basi cos eEcri t.oz en 
Pasc:Al. 

E1 nivr;aJ de t:r::ans+ormac:ión est-~ c:onst:it:nido por 
procP.di mi entes QIJJ::!' aTP.ct:an ya sea al objeto. como a s:u vista. 
Ejemplos de este nivel son l3s rot.3ciones. c3mbios de escala. 
traslaciones v proyP.cc:ionP-s. 

El nivP.1 Tunciona1 est-.c\ c:onst.it-.nido por los 
procP.dimienTos Que realizan las opciones PP.rmitidas por 
F!OMOI_. E'st-.os procedi mienT.os son la par-Te más importanTe del 
si st:ema. dado QUP. están const-r-uj do~ esnee:l Ti camente para 1 a 
-Función deseada. 
MuP.stra.s de estos proc:edi mi ent-.os son los q1Je manejan los 
arr:hi vos. el or-denami P.nt.o de los dat.os~ 1 a edición d'l!' 1 a 
mol~c:uta. TratamiP.nto .!l1 nrob1 ema de J :lnE>as oc:11l Tas. etc:. 

F.l nivel de amhiP.nte deJ usuario e~tá con~tituido por 
los proc:edi mient:os Qlll'! ma,nt-i enen J ::a com11nieac:i ón con el 
11s11ario. ya sea por menús: o por mensajes: espec::íTicos .. 

F.1 mPnl"I principal dP E'DMnl.. tir.n~ 1~ siQtliP.nte forma: 
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~----------------------------------------+ 
1 F.OTTOP. MDl.EClll AP. EDMOI 
1 MENll PRINr:IPAI 

+----------------------------------------+ 
1 1 1 
1 1 1 
1 <LISTA DF. ClPr..lONES 1 <VENTANA DE' 1 
I VAL.IDAS,.> 1 INFORMACJON'> I 
1 1 1 
1 1 1 

+---------------------+ 
I OPCJOM ? I 

+----------------------------------------+ 
Este meno permite 12 opcicne~ K,? >. aue son: 

A> 1-lSTA MOl-E'CIJl.AS EXIF>TENTES. 
Muestra Pn pantel 1 a 1 a 1 i st.3 de 1 os nombres (dP. 20 

caract:ere!:: como mtucimo > de t:oda!:: la!:: molécula!:: e,:istentes en 
el disco. Pir:.ha~ mol ~c:•tlas est.arén numer3das para permi t:ir al 
11su<"ri o una sel ecci On medi Dnf:e el n1'.lmero. 

fl) f:E='l_E.cr:1nNA MnLEí:l 11 A A~TtVA. 
Preaunta al us11ario por una molécula,. la cual serA 

asicanada como mol"cul.a princip.31. F.1 11suario r13r~ el n1'imero 
de 1 a molécula. AlQ•Jnog- comando<::: de EDMOI asumen que el 
usuario va Pscocti 6 1 a mol éc11l a principal. de t31 manPr!t que 
1 05 comando!it' aTP.ctan a la molécula el P.Qi da. La -forma de dar 
el nómero de 1 a mol éCLll a P.S: 

<número> <CR> 

Cuando se ha dado un nó.mero v.ét ido. el usuario veré en 1 a 
parte stJper i or del men1) Pl nombre de l 31 mol éc• tl a a.et. i va. 

C> BELEr.CIONA VISTA ACTIVA. 
E'OMOI i nTorma al 11st.1ar"i o el númP.ro rle vi st:as existentes 

d9 ta mo\.,cula activa ( comando B) y posteriormente preQunte 
31 usuario el n1'1mP.ro de vi e.ta q1Je riesP.a. Ri el 1.tstJario da la 
vi !::ta o. entonces se muREt"ran en \a oantal la t:odas 1 a!t vi sta5 
existentes P.n Terma secuencial. permit:iPndo seleccionar 13 
que m~5 Je convencta.. E1cl <:::t:a la posi bi \ i dad de tener 99 
vistas de 1 a misma mol ec11J .3. NtJP.vament:.e P.S'to depenc1er .A de 1 a 
caoaci dad del di seo. La -forma de dair el n•Jmero de vista est 
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0) MUEF;TRA 1 A t101..F.C::lll A Ar.TlVA. 
t11Jestra en la pan~alla la mo1~c•Jl3 3ctiva <comando B l 

con la vist.a selP.ccionada { comando C l. La mol~cula se ver~ 
3 colr.ir Csi se t.ienP el monitor~ v con proyección en 
persnect.i va para una mejor vi si on. Con e5:te comando se pasa 
3 otro menú,. el cual permi t.i r tia 3) "suari o, en -forma 
intersctiva. rot.ar la molécula en cualauier direc:ciñn v 
sentido, t.P.ni en do P.n Terma :i nmP.di ;=t.t:a las rnt<'lci ones con 
respect:n a lo~ ejes X, V v 7... con un anQl•lo de 1'5 arados. 
l..os comandos correspondientes son la Jetr3s "';("• "H". ºY". 
''V". 1•7 1

•, ''-" Adem~s de la~ rotaciones, se tiene la 
posi bi 1 i d3d de PSC3l ar la mol éc•..al a• pudiendo aQr 3ndarl :i o 
achi c:arl a seaón se desP.e. l.o~ comando~ correspondientes son 
11 6" v "P" • sin i mporta.r may1)sc,1l as o mi nt"iscul as. 
El nuevo menó pPrmi te crear en el di seo nuevas: vi st:as; con 
s61 o d3r el comando 11 s 11 • 

Como '11 tima po!'>i bi l i dad dP.l nuevo men1·1 se permite ver la 
molécula sin l i Qaduras. es: decir. sol amente los átomos.. Esto 
es con el comando ºB". 
Para rPQresar ::tl menó nri nci pal hay ou.e teclear el r.omando 
"F 11 n "f" .. 

PreQ\tnt: a al 
Qraficarse. F.sta 
mol écul a ac.t i va se 
comando n. 

t1suar i o el nombre 
mol l!cula est:ilrA 

porir3 afectar por 

Fl CRF.A llNA NlJEVA MOLE'Cl ll_ A. 

de la seQunda mol t>c11l a 31 
Tija mientras ~ue la 

el mPn'1 dP.scri to en el 

Se preQIJnt.a por et' nombre de 1 a nueva mol écul 3" 

as:iQnándola como principal v pasando al menó de edición. Con 
el nuevo menó es posible insPrtar :lt.omos. insert3r liqaduras. 
borrar Atemos. borrar 1 iQad•Jras. 1 i gtBor todoE 1 os átomos v 
listar t.odas las liQadur3.s-
Todo~ lo~ com~ndos del men~ de edición se dan por medio del 
nOmero de comando. o sea: 

<número> <CR> 

Si no se ha dado el <CR> es posible rec~ificar el nümero de 
comando. 

0) l'ORRA MOi F.C-1.11.A AC:T l VA. 
f.\orra deTinitivament.e la mol~c:1.1la ::.ctiva ver P.l 

comando Rl. F.s~e comando suprimP. riel di5co todas Ja5 vi$ta~ 
e><i steont.es de 13 mol ~ctJl a ac.t:i va. Por prot:ecci ón se preQunta 
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una vez mAs si es nue el t1suari o ~stá 
molécula. 

SP.Clllro de borrar 1 " 

H> ~ORRA Vl8TA ACTIVA. 
3) us1Jari o por el n•"Jmero de vista 3 

dicha vist~ exista. l.a vistA 
1 a mol ~cul 3 act.l vn. <ver comando 

borr3r. 
borrada 
B>.. lln 

PreQt1nt.a 
veriTic:ando QUP. 

corrP.spanderá 3 
rP.acomodo de laE vi st:as 
vari3s vistas a la vP.z. 
usDndo el coman~o ''C''· 

P.E hecho. no eE conveniP.nte borrar 
va QllP. hay QUP. ver 1 os n11pvos val ores 

l l t10D1FICA MOLEr.IJl.A Ar.TTVA. 
Muestr3. P.1 men•'J dP edición da molóc•tlas para 1 " 

molécula activa permi~iendo inserT.ar y borrar Atemos~ 
insertar y borr 3r J i Qad1.1r 3&. así como l i st ar torios 1 os ttt.omos 
y toda~ la~ liqaduras.. Este comando borrará todas las vistas 
de 1 a molécula 3nt.eri or • ya qUP no corresponden con 1 a· 
molécula modi -f i cada. L.a nueva mol éclJl a tendr.i 1 a vista 
número ''"º 1'1ni camP.nt.e. Por prot.'P.cci On se preQ•Jnt.a 31 •.isuari o 
Ei P.st:A seQuro de QUP.rer modi-ficar la molécula • 

.l > r:OP I A t _A MOLEr.tJl .A ACTIVA. 
Permi t:e crear n•.levas mol ~cul as con et.ros nombres a 

oarttr de una e,:i. '3tP.n'te. F.sto post bi 1 j ta congt:rui r mol ~cul aE 
c:uva estrnct.ura conti enp 3 •1na mnl ~r.:.•tl a ya de-fi ni da en F.CMOL. 

?l nESCRlPCJON nE COMANnos. 
M11est-ra 

instrucciones. 
en p3nt"alla una brPve descr i pr:i On de las 

-----.. ·-·-------~·--·-·~---·~·- .... 
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4.:S ALGORTTI'JOS TMPORTANTES DE ED11DL 

EDMOI. es un rH"'DQr ama Pscr i to Pn PA8r.Al. que 
1600 líneas aproximadamente, sin embarQo, 
estructL•ra simple. 

44 

consta d~ 

t:iene una 

l.os nl qori t:mos -fundament.al P.s riP ECHDL soni rot-ar:i ón 
sobre cualquier eje. proyección en PP.rspectiva de la mol~cula 
y soluci 6n 31 problema de líneas or:uJ tas. 

4. :S. 1 ROTACtON SOBRE CUALAUIER E.TE 

La rotación sobre c11alquier ejP se disr:ut-.:1 O en Ja 
sec:ci On 4 del ca pi tul o J J t. obteni énrtose 1 a t-ransformaci On: 

R9 = T Rx Rv Rz R•y T' 

sin embarQo, RR contempla una tra!::l ación del ori QJ?n al ejP. de 
rotación ( con su respectiva inversa ) , la r:ual nn sPrá 
necesaria en F.OMOl.., dado Que las. rotacioneE requeridas. por 
1 os usuarios son c:on rP.specto al ori Qen. 
Esto no~ lleva a la transformación: 

cionde: 

Ru = 
1 o 
O cosCJ) 
O -sen< I > 
o o 

R'x = 

= 

1 
o 
o 
o 

Rx 

o 
sen< l > 
cos C I > 
o 

o 
C/\.' 
B/V 
o 

Ry R% 

o 
o 
o 
1 

o 
-R/V 

G.IV 
o 

R'v 

o 
o 
o 
1 

R•a 

1 o 
o C/\.1 

O -B/V 
o o 

o o 
'FJ/V O 
r.1v o 
o 1 



nJBERO nF ED110L 

1 cos<.1) O 
Rv = 1 n t 

1-sen (,J) O 
1 ('! o 

sen CJ > O 
o o 
cosCJ> O 
o J 

1 VII. O 
= : o 1 

1-A/L n 
1 o o 

R'y e:: 

V/l. O -A/l. O 
o J o o 

Rz = 

A/I n V/L O 
o o o 1 

cose'§> 
sen('§~ 

o 
o 

-sen f~) 
cos(~) 

o 
o 

o 
o 
1 
n 

o 
o 
o 
1 

A/L O 
o o 
V/L O 
o 1 

45 
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4.3.2 PROVECCJON F.N PF.RSPECTTVA 

La proyección Pn 
~ del capí~1110 TJI, 
relativas 31 J puert:o de 

perspectiva se dfsc1ttíó en l.3 sec:ción 
de donde se obtenían Ja~ coordenüda~ 

vi si ón1 

Xs O t Xe / S • 7.e t Vsx + Vcu 

Ys r t' Ye _, S t' Ze * Vsy + Vcy 

donde el cent-ro del puert.n de vi sJ ón es el punto { Vcx, Vcv ) 
y tienA 2*Vsx unidades de ancho y 2•Vsy unidadP.s de alto. 
Con S determinando el tamaño de la pantalla y D la distancia 
del ojo 3) plano de proyección. 

FnMOI. uti Ji ::a r.onst-ant-es definidas Q) obal ment:e para 
de~erminar el tamaño dP. la pant-alla, la distancia del ojo al 
plano de proyección v el tamaño dP.l puert'o de visión. 
La distancia del ojo al objeto se almacena en una variable 
par.3 dar -f3ci l idad 3] •Jsuari o de var F.!'l objeto a di i=P.rent-es 
di s1:anci as .. 
ne est.a manera, la proyecci On en PPrspectiva de un punto del 
objeto cuyaE coordenadas son ( Objeto.:(. Objeto. y., Objeto. z ) 
se calcula de Ja siQIJiente manPra.: 

)(E = < COjoAPant-aJ la .t Objet:.o.x> / CAltoPantal 1 a t' Objet:o.z)) 

$ AltoP3ntall3 + ~P3ntalla 

Ys = !COjoAPantalla t' Obje~o.y> / CAnchoPantaJJa t' Objeto.z>> 

~ AnchoP3nt.aJla + VP~n~alla 

Note Que 1 a pantal ta y el puerto de vi si ()n de EOMOL tj enen el 
mismo t:amaño ., de dondP. se puedE"n c31ncel ar t:~rmi nos. 
Eñ F.DMOL se dejaron t:al cual 1 os t~rmi nos para posteriores 
modi:fic.11ciones. 

Y::t Que se't:.iene el c.i.lculo de J3 proyección en 
perspectiva de Hn punt:o. ·podremos t:ener la proyecci On de toda 
l 3 mol ~cu] a. Como Ja mol ~c11J a está -formada por Af:omos y 
1 t Qaduras ( donde 1 os .it:omo'!:: son es-FeraE y 1 aE l i qadttraE son 
~eqmen'tos qtte unP.n a Jos At:nmos > es posi bJ e calcular Ja 
provecci()n -F~cilment:e. 

Para. cal cuJ ar Ja pr-oyecci ón en PP.rspec't i va deo un A tomo., 
se cal c•Jl a la provecci l'\n en perspec:ti va del centro del .itomo., 
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a~á como su tamaño. Y para ] ,¡¡~· 1 i QadurD5: e~ su·Fi ciente 
calcular l 3s Proyecci onRs dP. los p11nt.os Pxtremos y pi nt:ar 
seqmento entre lo5.dos puntos obtenidos~ 

47 

con 
.. 1 
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4-3-~ LINEAS OCULTAS EN EDl10L 

Para pin't.ar Cuerpos opacos. 1 os proQr3mas de Qra-ficado 
deben decidir cuAles part:es son visibles: v cuble5: ocultas., de 
tal manera Qtle las partes ocult.as no sean pintadas. 

F-n la 
obstruve \os 
ocultas. 

vi da real. el 
r avo~ de 1 •Jz 

ma~eríal opaco de Jos: objetos 
QUP. provienen de las partes 

Al qenerar por comp•1ta.dora •tna imaQen., la eliminación 
no es automAt.ic~ c11ancto los objetos son proyectados en la 
pantalla. l.a t.area de decidir cuéle.s partes dP. un objet.o 
deben most"rl'rse y cuál es omitirse -fue ori ai nal mente conocido 
como el 11 PROE&l.F.HA r.E' l .. AR. 1 tNF..AS OClll TAS 11 f"3] [fiJ í.01 [14:1. 

El l•so de al qari tmos: para rJ?sol ver 1 o: probl em.ns de 
1 i neas ncul t 35 permiten obtener i mAqenes más rea} i sT as. 

Para reso1 ver el problema de 1 í neas ocu1 t:as en EOMOL.. 
se diseñó una variación dP.l 11 Al.GORTTMO OEL PlNTOR 11 dado que 
no se ti en P. un al Qnr i tmo QUe lo res11el va. F.st.e al Qor i tmo 
obtienP. su nombrP. dP. 1 a manP.r3 Pn quP. se crPa •.lna oin+.ura al 
óleo. 
F.l 3.rt".ista. principia con una capa b.:ise de alQfJn e.olor. la 
cual puede llenar t:oda el Area dP- +"raba jo. Posteriormente 
pinta los objet:os oue est-an m.és 3]pjados y contin(Ja pintando 
los objet:os Qlle estén mA'!r cercanos a ~l. 

91 el 3rtisTa determina un orden PO el pint.ado de los 
objetos. diQamos en hase a la distancia de los objetos a 
pintar. t.PndrA que 1 os objetos más cercanos Tapan a 1 os más 
lejanos. Y como se usa pintura. no es necesario ir borrando. 

En el caso de EOMOl • el Area dP trabajo es la pantalla 
,. \os objetos son círculoS y lineas. los cuales se van 
pin~andn en el orden darlo por el alnorit-mo del pint:or. Es 
decir. se pintan primero los objeTos más alejados del 
observador. Después SP pi nt. an 1 oc;; OllP. Je si q11en Pn di st:anci s. 
v asi .. st.tcesi vamente.o. hasta terminar por pi nt.ar 1 o~ méos 
cercan_os • 

. 1-a variación del 31Qorit"mo del pint-or sP. debió s Q11e no 
eE posi hl e dar un orden tot:al para pi nt:ar 1 os •t:omos. v 1 a.E 
Ji Qadtir as. donde los t-tomns se det.ermi nan por 11n p11nt-o en 
trP.s dimensiones v 1 as 1 i ttadura5: por do!': punt-.o~ en tres 
dimensiones. pues se PltP.den PrP.sent-.ar si t:ua.ci enes r:omo 1 3 de 
la fittura siQUientea 



D l' SF-ÑO DE' F.DMOL 

Para reso1 ver el problema de orden" SP. diseñó Lln 
3]Qorjtmo Q11e crea una partición del espacio y asi obtiene 11n 

orden parcial. permjt:iendo pintar Jos: objetos: en ~orma 11 

ordenada" .. 
La partición del P.spacio se puP.r:le ver -FAci1mPnte P.n -Forma 
Qrá-Fica. la cual riescribiremos: primero y t'erminaremos: con la 
-Forma implementarta P.n F.nMoJ_ .. 
En +ormD Qr4fi ca se t:endr~ un plano por cada át:omo de 1 a <s> 
mol "°c11J a Cs). c1onde dichos planos seir~n par al aol os .:.J pt ano XV 
y estar-An colocarlos en la coordenada z correspondiente al 
1itomo Qlle 1 o det P.rmi no .. 
NumP.r-aremns 3 los pJ.:1nos de Ja +arma :1.:n. "!J, 
como se muestra en el dibujo s1Quient:e: 

y 

X 

'.!::?, ....... 7.n. 

l.a sucesi On de pJ anos di vi den el pspaci o P.n rebanadas. de tal 
manera que el alqoritmo del nint:or ser-A en?ocado a las 
rebanadas de espacio. E's decir. Primero se pint.ar:i ls 
rebanada más lejana al abservar:lnr {7.0). después: la sfqLtiente 
(7.J > y asi sucesivamente. hast"a tP.rminar con todas. 

CtJando sa tiene determinada ta rebanada. es necesario 
conocer tilt~ part.e dP. la mol ,_c1..1l a est 4 contenida en ella. 
Est:e problema SP. resuelve e-fRctuando corte<E. de 1 a molécula 
con los nlanos corre~pandientes. 
IJna vez que se tiene la part:e de la mol~cula a qra'ficar. ha\~ 
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Que sP.q11i r un orden de qra-fi cAdo <lent:ro de 1 a reban~da de 
espacio. Este DrdPn se obtJene·pintando primP.ro las p3rtes 
mt.E aJejadag del eje ~. para desptJP.E pintar la~ mAE cercanas-

En la realización de F.:OMOL 9P. 1.1t:.iliza el 3)Qorit.mo 
11 Quicl: Sort•• [9J [J~] para ordenar Jos planoE en hase a la 
coordenada Z dP lns t.t:omos. DP. Pst.a .forma. se t.nma un pJ ano y 
ant:eg de ni ntar el .1t:omo que 1 o qP.nerO, se pi nt.an t:odas l aE 
1 i Qadur.;i15 QUP. est:án dP.t:rás del p] ano .. 

A todas la 1 :1 qad1tri's o ptirte~ de l i QaduraE que estt.n 
penrti pnt-.P.s par3 pi nt.arsP, se J es 11 amo J as 11 HJ8TORIAS". Fst-o 
es porque nna l i qadura puede at:rcivesor varios pl vnos, en cuyo 
caso se ir~ pint.andn tramo Por t.ramo. dependiendo de la 
rebanarla que se est.~ procesando. 

Por ejemplo. P.n el si qui ente di bujor 

la l i qadura L 1 se pi nt:ará en dos: part:es. 1 a parT.e Que est~ en 
la rebanada 20. :!1 v t1espnes la parTe Q1le esta en la rebanada 
~i. Z2 {ver Ja nosici.On del ojo>. 
Hav que. notar que una 1 i qadura pasará 3 ser parte de las 
hi stori l't'!= cuE!ndo tcnqa coneHi fin con el átomo cine qeneró el 
s:>l ano dP corte. ~st.o. obvi ament-.e. si es Que l 3 1 i qadura no se 
ha pintado va. 

r:Ktst'en dos casos al pint:ar •Jna hist.oriar 

") S.i 1 a historia está total-mente cont&:ini da 
entonces se pintar.i y se suprimirá 
hi st'or i as. 

en 
de 

la 
la 

rebanada 
lista de 

b> Si Ja historia NO está f:otalmP.nte cont:enida. Ql.lit?re decir 
que existe un ~ramo de d.i cha hist:or.i a en rebanada!:: 
posteriores. Por P.Sta razón se rP.alizaré Ja tntersección 
dP. ta his~oria con al plano t2l [7J. 
Di cha i ntert;ecci ón puede vArsP. en P.l si qui ente di b•Jjo: 
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y 

A 

X 

en QUP 1 as coordenadas < x•, v• • 2• del ount:o r. son r 

y• = r.:Ot-JSTANTF. * Xb xa + Xa 

y• = CONSTANTE 't: Yb + Ya 

i• = VAl-OP. CORRF-SPONOtEf"JTE Al.. PLANO. 

Fn~oncAs se pfn~a el seQmento RC. 
oart:e de la~ historiaE para que An 
se haqa el mismo análisis descri~o 

El tr3mo Al. pasa 3 ser 
la rebanada siquiente 
aquí. 

Como el nOmero de 
nOmer-o de l f Qadur 3.S en Ja 
de ella. se usa una 
historias []5] r16~ [171. 

historias 
molér.ula y de 
lista liqada 

varia dependiendo del 
Ja vi sf".a que sa desee 
para almacenar laE 
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4.4 ESTRUCnlRA DE DATOS DE EDl1nL • 

En est.a seCci6n describiremos Jas F.!S1:ruct.ur3s mtts 
importantes: de F.OMOL. pri nci pi ando con l aS' bósi c:as. 

-l-ais estruct.uras b~sicas son 1 os átomos y las 1 iQaduras. 
Qtte tienen la si Qui ente forma: 

STMROLO 
ATOMO t 

POSICION EN 
EL Ef;PAr.tn 

RADIO 

INFORMACTON 
DIO l.A 

PANTALLA 

ATOMO 
INICIAL 

LJGAnURA t 

POSICJON 
JNJqAL 

ATOMO 
FINAL 

POSICION 
FINAL 

INFORMA!;; ION 
DIO l.A 

PANTALLA 

POSICION ION 
LA PANTALIA 

COl.OR 
EY.TERJDP. 

COLOP. 
INTERIOR 

RADIO 

PUNTO 
INICIAi. 

PUNTO 
FINAL 

COLOP. 

E2 decir, las estructuras se llaman Jqual Q11e lo!i: objetoE Y 
tienen en sub-campos de sus reqi s+.ros la in.formaci On 
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correspondi ent-P 3. la pantal Ja. f:st-a información es e.al culada 
r:uando se realiza 1 a proyecci 6n f?n persnect:.i va. Mi entras ciue 
1 a· información . Qt.1e correspand@ 3 t.rP.s di mP.nsi ones es 
actualizada al leer- una molécula dP disco o insert:ar nuevo~ 
3.tomos o 1 i aaduras. 

Fn ttn nivel superior tenemos 1Jn arree¡ lo de ap11ntadores 
J lDmado OROF.M QUP. t:i~ne Ja -forma: 

ORDEN ARREGLO 

ATOMO 1 

ATOMn 2 

ATOMO :< 

. . . 
ATOMn n 

EstP. arrec¡Jo facilita P.1 trsbajo de ordenar los ~tomos par.a 
ser usado~ en el alaoritmo de Jlneas ocultas. Esto permite 
el ordenamiento por i nt.P.rcambi o, ._, para h3cer un j nf:'ercambi o 
hasta con cambiar los apuntadores y no la in-formación. 

El si q11i ente ni val lo c:omponP.n 1 as mol écul as. 
la stauiente forma• 

teniendo 



DJFlEÑO DE° EDf'IOL 54 

ARRE°RLO !'E 
ATOMns 

f'll JME'RO OF. 
ATOMOFl 

ARREGLO OF. 
1.JGAOllRAS 

NLIMF.RO OE 
LJGADllRAS 

ARREGLO 
PARA EL. 
nRDEN 

MATRIZ OE 
ROTAt:ION 

Así.• 
mol #colas. 

"'1 Oltimo nivel esta .formado por un conjunto de 

ARREGLO 
DE 

HOLFCLJLAS 
coH.lUNTO DE MOLECI ILAS 

PORICJfJN 
PRINCIPAL 

MOLEt:LILA 
PRINt:IPAI. 

F.stas dos úl t-.i mas est-.r11ct ur 35 
principalmenT.e por lo~ procedimien~oE 

operaciones descri t.as an los men•Js. 

son manejadas 
Q•.le realizan l aE 

IJna estructura a.U>f'i 1 i ar de EDMDL. que e~ muy 
import.ant:e,. es la usada en el a]qorit:.mo de lineas ocult.3.s. En 
la sección anterior se de~crjbieron las historias. y como el 
manejo de ellas reQuiere ttn or-deonamient"o,. se utiliza •tn 
arreqJo de apuntadores. e~ decirt 
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.. 'PUNTO A f P•INTn sj 
·- ---------- .. 'PLINTO AIPllNTO aj 

~---·----~ ------ --t;.. 1 PIJ,..JTO A 1 PUNTO B 1 

Por ól~imo, se mo~trarán las tablas de información, que 
son cs.rqadas en el proc:eso de i ni ci ali :?:aci On de EDMOI .• 

OIRECTOP.111 

NOMBRE DE LA MOL.EC:ULA NLIMF.RO DF. VISTAS EXISTF-NTES 

COI ORES 

SIMflor_n COl.OP. EXTERTOP. CrJLOP. If'JTERIOP. RADIO 

. . . . . . . . . . . . 
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CDNCI . LIS I CJNE:S 

~DMOL sienta las bases qr~ficas para el desarrollo de 
poEt.eriores siet.emas de qraficaciñn en Química y et.ras áreas 
Que involucren la Qraficaci On dP. mol ~r:ulas. 

El. editor mo\Rcular EDMílL supera a Jo: sist.emas Que se 
venden en Ja actualidad. esta sllpP.rioridsd va rtesde 
c~racterlsticas elemP.ntales como los colores y tamaños de 
At.omos. hast.a el hecho de most:rar das mol ~cul as a Ja vez o el 
dP. t:ene-r 99 posi hl es vi !!:ta~ de 1 as mol ~cuJ a!l. 

Fn el futuro. EDMnL t.endr.i 11n proceso de depuración en 
la Facultad de Ouimica dP. la IJ. N. A .. M. Dicho proceso 
permi t.i r,j 1tn mejor ami Pnto r:leJ si stPma en di vP.rsos aspectos 
como el ~r~fico. pedaQ6Qico. etc. En particular. nos 
·permitir~- sensi bi l i :i:Arnos en cuanto 3 un 11so rle c:omput-adoras 
en 1 a aducaci ón. 

F.n r:uant:o a P.><PRri enci as c:on el paQ11Pt-e. menr:i onaremos 
q11P. F.PMOL TuP. usadn por primera vez en el lnst:i t:uto de 
Material es de la IJ. N. A. t1. c:on res111 tartos !';at:i s-fac:f:ori os. 
F.stil primer exc:>P.ri enci a av11dt"J mucho para t:ener nuevas 
onciones. las cuales Astan c:ont-.enidas Pn la versión 3cf:ual de 
EOMOL. 

Como res1.1lt-ado de ot-ras P>eperiencias se consideran 
oerti nRnt:es 1 as si qui entes modi Ti car:j one~ il corto c:>l azo: 

j) MorliTic3r el Pdit-Or para t.ener mayor Tac:ilid~d en la 
creación y/o modiTicación de las moJ~culas. 

ii) MPjora.r la rP.present-ar:ión qr!tTic3 dP las liqa.duras. 
di hujándol as como cilindros en ve?. de t :1 neas en el 
esc:>ac:i o. Fst:<" rP.present.aci ón dará mayor realismo a. 
la QrbTica. 

iii) Jncrementar el mP.nQ qráTico con oc:>ciones como Ja 
rotaci ón dA partes de Ja mol i!cul a o l ~ inserción de 
mol it-c:ul as c:ompl P.tas. 

Una modiTicación 3 mediano pla.zo ser~ el 
c11anti Ti cador r1e val encl as. el cual detP.rmi nará 
dP. 1iqaduras conectadas a un átomn es correcto. 

disP-ñar un 
si el nl\mero 
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APF-:ND J: CCR: A 

ALBORTT"OS PARA TRAZADO DE LTNF.AS. 

F.n este ap~ndi ce se muest.ran dos procedi mi enf:.os CSJ reJ 
P.!'ra pintar línea~ con base en una secuencia de puntos. F.stos: 
procPdi mi ent-os sar.in r:tP. Qr 3n ayrJda par 3 los 1.1suar J os cuyas 
computadora~ no tenqan 1 a r>osi bi 1 i d"'d d""" pintar 1 i neas. pero 
si tenqan 1 a posf bi Ji dad de Di ntar puntos. 

F.l primer procedimiento e~ ~onecido como el aJQoritmo 
OOA n:t qJ tal J">:f -f.ferent:i al Ana1 yzpr ) • Mi P-nt.r-as Que P.1 
sequndo eE conocido como el aJqoritmo dP. ~resenham. 

PRDr.E111 IRE DDA < 
VAR 1 enqt:h • i 

H • Y• 

:tl. y!, >:2. 
!NTF.GER• 

Ki ncrement., 
yi ncrement; RFAL; 

BF.Gt"I 
lP.nqt:h 1= ARS< 1<2 - :el ); 

Y2 t J NTF.C3F.R ' ; 

TF ABSC Y2 - yl ) > )Pnqth THEN Jpnqt:h := ABS< Y2 - yl >; 
xincremen~ 1= f ::2 - xJ ) / lenQth; 
y:fncrP.mPn~ := < y2 - y1 > / lenQth; 
X 1= HJ + O.Si V t= yJ + 0.5 = 
FOR f:=l TO JenQth no 

RF.AtN 
PLDT C TRIJNr. <>< > • TRI INC Cy> ) ; 
x 1 = >e + ni ncrement: e 
V := v + yincrPment; 
END• 

END; 

F.l alqoritmo de Rresenham 
quP. ! v2 - vi > < <.::"2 - xr >. 
nómer"os Ante,.os. 

mostrado a cont.in•Jaci ón as1ime 
nonde v2. vi. x2. xl ~on 

PRnr.F.DlfRF. RRE:SENHAM e )( 1 • y :t-. )( :;>. y2 : T NTEGER ) ' 
VAR ><• Y• 

dEIJ t:a>c • 
deJtav 1 JNTERERc 
e t REAL• 

RE6!N 
" 1= ut1 
V 1 =- y11 
delta>< 1m ( JC2 - JCl >1 
dettay •= ( y2 - yl >i 
e 1 = ( dP.1 t-av / del t:a>c > - o .. 51 
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FOR t1=1 TO deltaK r.n 
BEGHI 
Pl.OT< 1<. y > ~ 
JF ( e > n l THEN 

BFAIN 
V t= V+ 1; 
a tez e 1\ 
ENO; 

1t1=x+t; 
e:= e+ ( deltsv ! del~aK >; 
ENO; 

58 
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APENO :"C CE ' B 

ALGORITMO OE RECORTE 

El alQoritmo de recorte Que se de~cribJrá .fue escrito 
por Dan Cohen e Jvan ñutherl and tAJ. El .alQori tmci determina 
primero si la línea esté totalmente contenida en el puerto de 
visión o está totalmP.nt.e .fuer3 del puerto de vi si On. Si no 
satis.face ninQuno dP. estos do~ casos, entonceo:: el seQmento e!:: 
dividido en dos parte y los dos análisis 3nteriores son 
anl i cadas nuevamP.nt:e. F.:st:e al qor:I tmo depende del hecho de 
que tod3 1 s línea est:a tnt.3lmente dent.ro del puerto de vi si 6n 
o nuede ser di vi di d., de t:al Terma QllP. una oart:e pueda ser 
dP.scart.ada. 
Fl anAlisis es implementado extendiendo los bordes de la 
'1Dnt:al 1 a de t:al -for-ma Que el esprtci o ocupado por el objeto 
sin rPr:orte este dentro dP- nueve rP.qiones. l.a simplicid3d 
del al Qori t:mo es mo~t:rada por 1 a si Qui ent:e i mpl ementaci ón en 
PASr.AL la r:ual as1.1me Cl'Je> el rP.corte se P..fect1l:ar3 con: 

r.1 i pyt 

Clipyb 

+ 

+ 
1 
1 

+-----------+ 
1 1 
1 1 
1 1 
+-----------+ 

+-----+------~----+------> 
Clipxl Clipxr 

E'l ct'Jdiqn es1 

VAR r.lipxl. Clipxr. Clipyb. Clipyt: RF.ALt 

PROL.EOURE Clip~ HJ. vi. x2. y2 : REAL ) = 
LARE.I_ ret•Jrnc 
TYPE edqP.=(le~t, riqht. hottom. top >i 

ou~code = SFT OF edqe; 
VAR c. et. c7 au~codec 

x • V RF.AL.c 

PRO\.F.OIJRF code C tt • y 1 RF.Al.t VAR e 1 outcodP. ) t 
BEAlN 
c1mS:]t 
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JF 11 < Clipu] THEN c:=rlef'tl F.LRF; TF :: '> CJ in>er 
THEN c:=CriQhtJ; 
THF.N e:= r: + C:bot-tnml EL.~E 
JF y.> Cljpyt. THF.N c:=c:+Ct.opJ; 

J F y < l':J i pyb 

F-NO; 

AF.AIN 
cede( 
WH 11 . .F. 

::J. vi. c:J>; r.odPC i:2. 
Ccl <"> r.J> OP. Cc2<">[1) 

REGIN 

y':?, 
nn 

c:.2 ) ; 

JF <el :t:c2> <> e J THF.N RnTn rP.t:•.1rn; 
c:=cl; JF c=[J THEN c:=c2; 
IF lP.f't JN e THF.N BEAIN 

v 1 =v J + <v:?.-v l > • < Cl i o:t 1 ->t 1 > / e u?.-Jt t > e 
H 1 =l":l i DX 1 
ENO El_SE 

JF riqht IN e THEN BEGIN 
v:=v1+Cy2-vl>l!Clipxr-xl>t<x2-xl>; 
xt=Cl ipxr 
ENO F.LSF. 

JF bo~t-om IN e THEN BEGJN 
><t=xl+ C::?.-x t) * fGJ i pyb-yl) I (y:?-yt); 
VI =CJ :1 PYh1 
ENO El.SE 

TF top IN e THEN BE~IN 
x:=xt+Cx2-xt>t<CJiovt-vl>ICv?.-vt>; 
yt =r.1 :1 pyt. 
ENO; 

JF c:=r: 1 THL=:N BE81N 

END; 

H11=x; yJ:=v; codPC::.v.ct) 
F.NO F.l SE RF.GlN 
::7:=xc y21=vc codeC::.v.r:2> 
F.ND 

showl i ne C :< 1 • v J • Y.2. y2 > ~ 
reot:urn: F-NO• 

60 
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APENO :r CCE C: 

OESC:RIPC:JON DE LOS PRIJCEOJMJENTO~. 

En este apéndice se muestra una des:cri pci ón 
los procedi mi entes de FPMOL. Di ehos Procedi mi en tas 
en P.l mismo orden QUP. tiP.nen dentro del PrDQrama. 

61 

de t-odos: 
sP J istan 

La dP.scripción r.onst:a rté comenf:arins in-formaJPs .:iocerca 

A> Rfqni-ficado rlR los parAmP.tros de Jos ~rocP.dimientos. 

R) Re~triccion~~ en lo~ valores: de los: parámP.tros. 

r.> Rreve des~ripción rlel procedimiento. 

n> F.-fecto~ laterales. 

F.> Valor~s dP los parámetros dP. salida. 

F.st:a de~cri pci dn Taci l i t.o1rá et estudio de F.nNOL para 
post:.eriores correcci onP.fi a usuarios con pee.a P><PP.ri encf ai en 
Qra-f:i cae! ón por computadora. Ademá~ Taci 1 i tari a 11na 
-formali::ación postPrinr. tendJentP. a demost-.rar pretrtiedades 
dql prot:'=!dimiento y iiroQrama5: QUP. lo usen. 

FUNCTON Ois-t20im( Pl. P2: Pto2Dim) F.NTF-RO; 
A> RAci b~ como par~mPtro dos: p11nt:os: P J ,~ P?. dP 1 a forma 

Pl .x. Pl .y l C P7.~. P2.y >. 
~) Los datos: deben s~r nómeros: ent:eros. 
r.> Calcula Ja di st'anci 3 ent.re dos punt:.os. P-n dos 

di mensi enes. L.os: puntos: dP.bP.n ~P.r di s:t-.i n-t oc;. 
0) No hav P~P~tos ljt.erales. 
F.> El valor de 1 a Tltnci dn es: la distancia ent:era antre l 05:' 

dos p1tnt.os en Oí sf:2Dim .. 

FllNCJOl'I f)ist:~Dim~ Pt. P2 I' Pto~Oim ) RF.:AL, 
A> RecibP r.omo parámP-tro•dos puntos P1 v P2 dP. la Torma 

R> 
C) 

Pl.n. PI.y. Pt.:?) { P2.x. P2.y. P2.z >. 
l~os datos deben de ser n1:imeoros real es. 
C:al cul a ta di s:tanci a ent.re dos: punt:os. 
di mensi nnP.s. l..os punt:os deben tener •Jna 
dis:tinta dP. cero. 

D> No hay eTec~os Jstersles. 

en trlE!os 
distancia. 

E> La salida es ta distancia real 
Oi st-2Di m. 

ent:re los dos: puntos '"" 
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PROr.EntMIENTO Error! f"lum : ENTF.P.0 >:; 
A) Recibe c:omo narámetro P1 n1'JmPro Pntr~ y 6 

correspondie~T.e al error. 
R) El dat:o r1ebe ser un número P.ntP.ro. 
C) ~elecciona ~1 mensaje correspondiente al error y lo 

esc:ri be P.n pant.al la., anex~ndol ~ un par dP c3mpani t.as. 
O> Mue!!l:tra en nantal la el mensajP. correspondj ent:F!. 
IT> No hay valorPs de salida. 

PROr.F.OJMTF.:l'JTO 1-eeF.ntero' VAP. Num : ENTF.Rn >:; 
A> RecibP como parámetro Ja varí3ble donde se ~lmacenará 

el valor leido del teclado. 
B~ 1-a vari abl P. debe SP.r ent.era. 
C) Lectura dP. un n(Jmero en-tero con protecci On dP. P.ntr-ada. 
0) No hay P.~ect.os laterales. 
E) La salidD es ta variable con el valor leido ~; no se 

di O un Prror. 

PRDCF.DIMlF.NTO l.eeReal C VAP. N11m t RF.:AL. ) :; 
A> Recibe cnmo parámetro la vari3hle donde se almacenará 

el valor leido del Teclado. 
R> l. a variable debP. sPr real 
r;i 
Dl 
F-l 

l.ectura de un n•'lmero real con Protecci r"Jn de 
No h~Y P.~ectos l3t.er3les. 
La <salida e-:;: la variable can el valor leído 
di6 un Prror. 

PROCEnIMJENTO Marco:; 
A> No hay Qarjt,mE"tro de ent.r3da. 
B> Nn hay restriccir"ln. 

entrada. 

si no se 

G> Lim"ia la pantalla y pinT.a el marco del meno principal. 
n> Muestra en pant:al 1 a '~'" marco. 
Fl No hay salid3. 

PRDCF.:OIMIE='l'JTO MenuPrincipal• 
A> No hay par~mPtro dP. P.ntrada. 
R) No hay restricción. 
r.l l~impia la pa.nt=alla., pinta el marco y el menú princ:iSJ3.l 

con sus os:ici onP.s. 
0) M1Jest:rs en -s:iantalla P.l men1:i principal. 
F.) No hay salida. 

PROCF.:DJMIF.NTO Perc:>Punt:o C Objet.01 Pto30i m• 1JAR Vi deo 
) . Pt:o2Dim 

A> RP.ci bP como par~met.ro un punt:o Objato en tres 
dimensiona!!:'. y 11n punto VJ deo en dos: di mensi enes. 

B> l_os valores deben ser del t.i Po Pt-.o3Dim y Pf:o20i m. 
C> Calcula 1 a Slrovecci ón perspect.i va del punt:o Objeto V lo 
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Q•1ard~ ~n Video. 
1 .. 3 pantalla ~s rlP. 2tAnchoPsnt:all3 
Mo hi0v efect~~ laterales. 

h3 

n> 
(;) na como salidA J3 variable VJdeo con Jos va) ores 

correspondientes a Ja pos:ición en Ja pantalla. 

F'RCl~F.DlMIFNTO Pi nt:.:1At.omo C At: : At.omos ) ; 
A> Rec:I be como parámP.t:ro Ja P.~t:r11r:t11ra de 11n At:amo. 
fl> 1 ·" est.ruct•Jrs c1Pbe cont:Pner 1 a in-formación 

correspondiP.ntP. a la pantalla, e~ decir su pos:iclón y 
color .. 

G> Pinta circtJJos concónt:ricos rlRcrement:andn ~1 radio dado 
en Radi o2Di m de 1 a estruct-.ura, hasta 11 en ar torta la 
reqión. 

D> M11est:ra en p.~nt.a.1 Ja el ltt:omo pasado como part!imPtro. 
F.) Nn h~y salida. 

PROr.FntMIF.NTO Pi nt.al..i oa ( Pt-oP. PtoP : Pt.o~Di m } ; 
A> Reci bF.Jo como narAmet:ro do~ ount-.os en t-.res di mensi enes. 
A> l..ns val ores debP.n de ser rPal E>s .. 
r,:) CaJc:ula las proyecclones: persnect.ivas de loE das: punto: 

y despu~s pinta una Jineoa dP acuerdo 3 las posiciones 
r-alculada~ para la pantalla. 

n> M1.1est.ra en pant.al 1 a 1 a 1 :i Qa pasada como par~metro. 
E> No hav sallda. 

PROCF.:DtMIFNTn nrdP.na ( VAR Mol Mol P.r.lJ] a; ] • r 
A> Rec:i be como nar~mP.otros 1.1.na eEtr-uctura 

limites para ordenar. 

ENTF.RO }; 
Molécula y doE 

A> l..a Pstruct.ura Molécula debe tenPr val ores y 1 os 1 imites 
deben ser enteros. 

r.> OrdPna 1 os áit.omos cor"! respP.r:t.o a su c:oordenadA. 7., se 
usa el alQoritmo de Quiclt Sort. 

P> No hay efec:tos JatPra.Jes. 
E'> L.a salid..- ec:: l"" est:ructura Mol ~col CJ. teniendo sus 

~tomos ordenados. 

PROCF..DtMIF.NTO RP.duceLi qa C VAR Hol MCll ~cu] a:¡ VAR l.i Qa 
l.l caadura > ll 

Al Racibe como Parámet.ros nna P.struct:ur.a Mol éclll a y una 
astructura L.iqadura. 

R) l.as est:ruct.uras Metl ~cul a y Li qadura deben tP.ner sus 
valores: correspondientes. 

C:> Ajusta el t:.amaño del seQment.o dPTt ni do en 1 a 1 iqad11ra .ll 

su tamaño real de acuerdo al radi n de Ja misma. E!!;;to 
se hacP. r:on 3Vl.lda de J as posi ci onP.s de Jos átomos que 
e2tan al mar:enadoE en la es::+:ructura Mol i!cul a. 

O> No hay eTP.ct:os 13tPr3Jes. 
E> na como salida la e~t:ruct:ura l .l Qadura con los: val ores: 
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aj11Et.:Jdos al tamaño de 1 os ¿,f:nmos~ 

PROl':F.OJMJF.NTO r:rPaHatRot. < 'JAR Rot Rot.3c ion ) ; 
A> Recibe como 

c:onttenP. 
dirección. 

un 
naróml:'!'tro 

AnnuJ o v 
una 

) ~"JIS 

e~truct:•Jril Rot:aci ~n Que 
coordenadas dP.l vector 

fil 
r.> 

Dl 
F:l 

F.l VPctor debP ser dist.i nt:o del vector cero .. 
r.rea 1 a mat.ri z de transformac:i ón p~ra poder rot:.:ir 
punt:os •tn AnQulo ANG. en una dirección (~.v."!.~ 
No hav e+ect.os l at:eral es. 
r.omo salida se tiPne la mat.riz R r:on los 
ooder t:rans+ormar c11a1 quier r.ntnto. 

valores 

los 

par3 

PRClCF.nIMtF.NTO Rot.aPunto( VAR ::.y.z REAl.i Rot Rota.cien > ~ 
A> Rect be r:omo pariámet:ros un punto P.n tres di mP-nsi one~ v 

la matri:. de rotac·ión con la qtJe se transformará dicho 
p11nto. 

A> l..a mat:ri = dP.be cont.ener val ores válidos. 
C:> Rota un punto :: ., v .. ::!: con 1 a matriz de rotación R creada 

por el procedlmient-o r.reaMat:Rot .. 
J)) l'Jo hay efP.cto5: 1 ateral es. 
F> La sal :1 d3 P.S el punto tr3nsiormado. 

PROr.EntMJENTO EscalaMnlecula.{ Escala REAL >:; 
A> RP.cib~ como par~metro de P-ntr3da la F.scala Que aiect:ará 

a 1 a molécula. 
R) El parámet:ro dPbP. ser real. 
C) Afecta la dist.ancia dP.l Ojo al Objeto con el propó~ito 

de oue se vea la molécula mAs oranr1e o más pequeña. 
n> Cambia la distancia del ojo al objP.t:o. 
F.) No hay salida. 

PROCEDIMIENTO Modi fTa.mano ( 1JAR Mol Mol P-clll a l 1 
A> REcibe como parámP.t-ro ttna estruct:uro Mol ~cul a .. 
F3) La est-r1.1ctur.!ti debe cont:ener val ores vAl idos. 
C> Modifica el t:amaño de t:oda la mol~cula de acuerdo a un 

Tact:or dado por el 1.1suari o dP.sde J s t.P.rminal 
O> Nn hay efectos laterales. 
E.l La mol éc1Jl a t:endrá un •t..amaño diferente. 

PROCF:OIMIENTO ~erspecti va~ VAP. Mol Mol eco) a > 1 
A> RPr.ibe como par~mP.tro 11na est-.r1u:tura Mol ~cul a. 
R> La estruct:ura deber t-ener val ores: v.0.1 idos. 
C> Calcula la provec:ci ón perspect:i va de toda 1 a mol 6c11la., 

SR C\uxilia del procedimjent:o que calcula la nroyecctOn 
de un st:1Ja punt:o. 

n> t~o hay efectos l at:aral es. 
F.> Lct ast:ructura t.endrá los val ores vAJ idos para. 
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dP.spl eoarse P.n nant.al la. 

PROCEOIMIENTO Pi nt.aHol ecul a t VAP. Hol s Mol ecul a >; 
A> Recibe comet psrámPtro 11na P.st:ruct11ra Mol ócul il. 
R> La es:truct.ura debP. tenr:?r v.!11 ores: v.1o1 i cloE para la 

pant.31 la. 
C> Pinta Uni' mol~c1tla usanrio P.1 alnoritmo del pint.or. 

modiTjcado pDra resolver el prohlema de las: llnea~ 

ncul tas. F'l .al Qori t"mo c:on5i ste en const:r11i r 11na 
partición de ta molécula e ir pintando Pn base a 
rebanadas del esnaclo. P~r.a c:3da rebanadn rlp espacio 
SP. crea una lista lioada en +orma din~mica~ la cual 
cont:i ene secc:i enes de l i nadur 3s oue se van pi nt. ando 
ordenadamente.. La l i st:a 1 i Qada s~ J 1 ama hi s:t:ori a de 
Ji nadureis, esta hi st:ori a sp va creando r..on 1 as nuevas 
liqadura!:: v para pintar 11na JiQad1Jra se int:P.rsecta con 
el ola.no corespondjente. 

O> Muestra en pantalla la mol~c:ula pasnr1a como narámetro. 
F.> No h3V salida. 

PROCF.'.OJMlF:NTn Edi t.aHol P.cul a ( VAR Mal Mol ecnl a l; 
A> Recibe cama par~metro una e~truc:t11ra mol ~cut .::i. 
B~ Debe tPner valores válidos. 
e> F.di ta una molécula. permi i:iendo insertar un átomo. 

borr3r un át.omo. i nser+-i'r una l i Qad11ra. borr3r una 
l i Qadura Ji ~tar todo~ 1 os .t. tomos v J i st:ar toda~ 1 a!:: 
liqadur3s. Cada una dl? las opcion@s es un 
procedimiento interno v el manejo es m11y senci lle ya 
QUP. P.S en base a 1.1n mP.n•'J. F.1 riroceso de edi c:i On está 
proteQido contra errore!:: de entroda v salida. 

O> t.lo hay P.Ter.tos l at.P.r3l Ps. 
E) La salidri e!:: lo molécula ~ditada. e~ r1ecir. mor1iTic:ada. 

PROCEDIMIENTO lniciali:a; 
A> "lo hay parámetro!:: de entrad;¡. 
R> No hay restricción. 
("!) lniciali:ac:ión de Ja t.ablas de in.formación para F.nMOL. 

Principia con los valore~ inic:ialeE para nómero de 
Jotomos v n•)mP-rn de l iQadura.s. Después 1 ea 1 os archS vos 
F.OMOL.DJP. v EnMat..cnL donder 

FnMnL. DJR Archivo que conti P.ne 
mol ~cut as e><i st:ent:P-s. así 
vistas. 

EJ"IMOL. r.tlL Archivo Que contiene 
color p~ra los 6tomos. 

los nombres de las 
como el n1'.lmero de 

las dP.Tiniciones de 

Par3 terminar. 
correspondient:es al 

inicj3liza 
tamaño de 1 a 

las variables 
Pant:alla y la 
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distancia. del ojo al obje.to ( mol ~cut a l. 
ne C1r.Urrir un problema con· la. lP.cT.11r3 de los archivos. 
EDMOL por orot:P.cc:i On t.ermi na. 

n> Act:ual i ::a 1 aS t.abl ss: TabDesAt:omos y Tabn~sHol ecul as. 
E> No hay salirla. 

PRnr:r-::otMIENTn Oi rMol ecul as; 
A> No Hay p.,_ramet:ros de entrada. 
tl) Mo hay rP.striccinnes. 
\.l MuPst:r3 en oantaJ 1 a 1 3 1 i st.a r1e t:odas las moléculas 

eHi stentes en el di rect.ori o de EOMOI. L.D!t nombres 
P.stAn numer3dos para 1Jna .fácil identi-fic:aición en 
posteriore~ opciones. 

n> N~ hay e.fP.ct.os later31Ps. 
E> No hay salida. 

PROCEOIMIE='NTO Lc:>eMol ec11J a ( NomPri CI IERDA; 1Ji st al: INTF.:GER; 
VAP. Mol s MOi Er.ULA > ;: 

A> Los part.metros rtp P.nt:ra.ria son P] nombre dP Ja mol écul 3. 

en NomPri;: el n1)mero de vist.a • en Vi!!tal;: v el Juqar 
donriP se aJ macP.nará 1.9 mol écuJ a 1 eí da. Mol. 

B> EJ archivo debP. eKis:tir P.n el disco. 
C> Const:r11ve Pl nnmbre del a.rchl vo a partir de) nombre de 

Ja molécula. esto tomando Jos ocho Primeros caracteres. 
v eJ tipo es constrtti do c:on eJ n1'.lmF.!ro de vi st.a.. Toma 
prec,..uciOn pnr si el orchivn no eHist'e. Si esto ocurre 
entoncps ·hay 1Jn probJ ema de c:onsistP.nci a en EDMOL.. Se 
suqi ere veri -ficar eJ estado de todos 1 os archivos: 
i nvo) ucrado~ en P.) di rect:ori o .. 
Si no hay problemas: lee 1 a mol écul"' del archivo. 
3siqnAnóole los colores y tamaños correspondientes a 
1 o!:: átomos. 

D> No hay e-fect.os l3t:er3J P.S. 
E) l.a. mol tocul a es al macenariü en 1 a estruct:ura mol ~cul a QUe 

se pasó como p~r~m~~ro. 

PROCEntMTENTn MolPrinctpaJ~ 
A> No hay par.imet:rns de ent.r""-da. 
9> "''º hüy res:tri cci ones .. 
l._) t_ee el n1lmero dP. Ja •mol ~cuJ a QltP. SPrá le mol óc•tl a 

principal .. Si el n•'.lmero es: válido. entonces hace uso 
del Procedi mi Pnt.o LeeMol ec•.tl a par3 que di cha mol écuJ a 
nase a ser la mol~cul~ ~c~iva. SP- Jee la vista 1 oor 
comoót dad para eJ 1.tGuari o. 

n> l.D molécula. act.i va s~rá almacenada en ConjMol ecul ar.1 J. 
F.) tic hay sal ida .. 

PROCEOIMIENTO Vist.aPrincioal: 
·A> No hay parltme~.ros de entrada. 
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B> Nn hay rest.ricc:ione~. 
C> Se m11est.ra Pn pant:311 a Pl nñmero dP. vi st:as P.xi sten+P.s 

petra la mo~ écul a activa,. v sP- nrequnta al usuario el 
nO.mP.ro di:? vist.a desP.ado. 8P t.i P.ne la opc:i l'>n de ver 
toda!:: las vistaE Püra e\eQir mejor,. esto se p~rmite si 
el usuario tec:lea Ja vist.a ·r:P.ro. 
Si el 11suari a di o la vista cP.ro.. entonceE se e-fectl'.la 
una itera e i ón O Ar:;,, l eP.r todas 1 as vistas PX i s+..entes e 
i rl ¿¡E moEt.rando. Si el usuario tP.c:l e6 11na vi EtC\ v.él j da 
Pnt.onces sP 1 ee riel di seo i".1ni c:ament:e 1 a .,,¡ st:a desead<". 
Toda la inTormacion estó proteQida p~ra errores de 
en~r3da salida. 3Si como para valores no válidos dP
vistas exi c;t.ent:es. 

0> La vista c:orrespondi ente a la mol é'c•'l a act.iv~ es 
almDcenada en ConjAt:omosftJ. 

F.> No hay salid~. 

PROCF.:OTMIENTO RotaMol ec11J a< VAR Mol Mol P.c1tl ai Modo 
J l'JTEGF.P ) ; 

A> RP.c:ihe r:omn Pi'.rámPtros una Mol ~cul a. y •ln modo Que 
det:Ermi na ~i sP. dP.sea ver do~ mol f'!ocut ae o sólo una. 

R) l.a rest.rir.ciOn es que el modo sea 1 o 2. 
C) Principia colncanrio Jos caractere~ corresnondien~ee a 

Jas opciones permitidas. neTine 11na vP.ntana para e] 

modo QrflTi en. Preq11nta por el part.met:ra 11 Modo". pClra 
saber si ~on dns mol ~cu} as o una .. 
Si son do<s mol~cutas. se pide la inTormación 
correspondí ent:P nara 1 eer Ja sequnda mol ér.ul 3 y se 
qraT"ica en un t.amaño menor al deT"inido por el us11ario 
dado oue se oc: upar~ 1 3 mi t.ad de 1 a nant:al 1 a úni e amente. 
Pos~eriormente se pinta la molécula act:iva v espera un 
comando del usuari º• est:e comando p11ede ser ala.1tno de 
105: mo~trados an el men1~~ Si el llSlli'ri o da un comando 
no válido , el pr:,oor 3ma no har A nada. Los comandos 
vAlidos permiten: 

il RotAción de la molécllla en dirección de los eJP.s x. v. 
~. En ambos sentidos con un ánQulo de 15 Qrados. 

i i). F.scal 3r el t-.a.maño de 1 a molécula .. 

iii > Mostrar la molécula ~in liQaciuras. es decir, sólo lo5: 
~t.omos. 

iv) Rota la mol ~c:ul a P.n QP.nl?ral de ~al Terma q1Je el 
us11etrio d~ la dirección v el ánQulo de rotación. 

•J} '.Jer en la pantalla 11na peo1.1eña descripción 
cDmi1ndos na.ra a•JH i 1 i o dFJo lo~ usu...-r i os. 

de los 

vi) PP.rmite salvar PO diE.co Ja .,ist.a ctltP. el 1.lsuario t.enqa. 
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vjf) ModSTic3 e-1 t.amaño de J • .a mol écuJ a oor un Tact:or n•u? 
el us1Jario da. 

D> No hay P.Ter.t-Os JatP.r3lP.s. 
F.> l.os: vc.1 ore~ almacenados: en 1 n es:tr11ctura molécula 

:i..cti va se ven a-fnc:tados dP. ac:uPr-do 3 1 a nueva posi ci On 
después: da habP.r si do madi Ti cadas: por J ~s opciones. 

PROCFOIMJE'NTO Ese Mol RC:lll 3 ( Mol: Mol P.Clll a ) ; 
A> ~1 parómet.ro rlP- ent-rada e~ una est:ruct-ura mol éc:ul a. 
R> No h3V restricciones. 
C> Construye el nomhrP del !lrchi vo donde se va .a al macP.nar 

la mol ~cut a con el nombre dP. 1 a mol @c:ul a ,,,..;1 nci pDl y 1 a 
vii sta 1. fi1.1arda Pn di cho .B:rchi vo t.oda Ja i nTormaci on 
de Ja mol~cula pasada como oar~metro. 

O> Actualiza Pl directorio. 
E> No hay salida. 

PRor:er>IMIENTn CreaHol ec11J a; 
A> Nn ha\" pariámet:ros. 
R> Mn hay rP.st.riccionP.s. 
Cl Pr-P.n11nta 3.1 IJ!'illa.ri o Pl nombre de la nnPva mol ~cut a que 

desea construir. 1.1..!'lma al edi t-.or para Que el usuario 
P.fectóP la inserción dP .itomos y l iQarlur.3.s. Crea 11na 
nueva mot l!ocul a en di seo .. con 1 a vista l. 

O> r.:rea. un archivo en di sr.:o. 
E> No hay SDlida. 

PRQr.F.DIMIE:NTO SorraMol ect.11 a ( PreQ11nt- a RODl.F.AN > ; 
A> Recibe como p.:.rcimetro un booleano para saber 

preq•tnt-a ant.es de borr3r J 3 molécula del disco. 
sl 

Jl) 

C> 
No hay restricción. 

Veri.fica QUe PXisfa la 
F-OHOL. Si es necesaria la 
a1P.nsaje al us1.lari o para 
borrar de.finitivam~nt.e. 

nnmbre del 3.rchivo con 
borrar la mol~cuta se m~nda 
·borr"'ada". 

molécula por consistPncia de 
PreQunta entonce~ manda un 

QIJ.a conTi rme Ja 3.C:Ci dn de 
Pi"ra borrar construye el 
Ja •.,ariable Principal y al 

un mansa je dA 11 mol écul a 

ror <Jlt.imo .. borra Ja variable Principal, dado QUP. va no 
eniste la molécula. 
Borrs to~as las vist-as de la molécula. 

0) Sorra archivo!s> en di~co. 
E> No hay salida. 

PROCEDIMIF.l'ITO eorraVi !::t:ac 
A> No hay Parámet-ros dP ent-r3da. 
~) l'Jo ha\• resf:r:I cci enes. 
C> 'Jeri'f-ica si e>cist'P. una '!'olécuJa 3ctiva. para poder 
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ne ·A ·• L 

NO DEBE 
llJri,.iUTECA 

borr3rle 13 vist.a. PreQt.l"t.a ill 11suario Pl n1'1mero de 
vista a horrar... v sj 1 a vi st.a es v.t\l ida entonce~ borra 
13 vista del .disco en forma r1efinit-iva. 
F.l nombre de 1 a mol ócul a debe est.ar en Principal. 

Pl Borr3 archivo en disco. 
F.l No hDy salida. 

PROCFOTt11ENTO ModifMol pr.111 a:: 
Al Nn hay par~metro de entrada. 
B) DP.be haber una molécula activü pi\r:a poder mor1ificarse. 
Cl Verifica QUe hava una molécula activa. 

l.lBma al editor .. para pod~r modificar la moléc1Jla. 
Rorr,:1 lll mol~c:u\,o vieja. 
Crea la nueva mol ~cul a en di seo. 
neja la nueva mol~cula como la mol~cula activa. 
Hay opc i ón de :arrPpent. irse. 

D) No hay cfcct.o~ 1 ;:at-_eral es .. 
g) No hay salida. 

PROC~DIMIF.NTO Co~i~Holec:uta:: 

Al No hay parimet.ros de P.nt.r3da. 
B> l'Jo hetV rest:ri cci ones. 
C) Verifica QUP. ha va una mol l!cul a 

PreQunta el nombr~ de la nueva 
F.scri be 1 a molécula act:i va 
nombre .. 

n> 
El 

r.rea ''" 
No hay 

3rc:hi vo 
salida. 

PROGF.DIMIFNTO Ayuda; 

di sen .. 

A) l'Jo hay P-"rAmetros de entrada. 
0) No hay rest.r i cci enes.~ 

act-.i va. 
mol ér:ul a. 
Pn di seo c:on Pl nuevo 

C) t1Hastr 3 P.l c:ont.eni do del 3rr.:hi vo EDMOI .. Hl.P Pl cual 
contiene 11na PeQueña de;cripci c'>n de lo=. comando:. del 
rnenO Principal. 
Csper;: 3. q1.1P P.1 usttari o presione •lna +ec:.1 a par3 
continuDr con la descripción, é~to es cuando va lleno 
la par~e de la Pantalla ~siQnada. 

D) Muestra en pantalla el text:o de avuda. 
F.~ No hay salida. 

< proQrama principal l 
A) No hay parAmetros. 
B) No hay restricciones. 
C) El proQr>.ma principal de EDMOI.. inicia con la ler.+11r3 

del djrectoria de moléculas. Oespué-E can los patrones 
de col ar 3.siqnados a c3da átomo. Esto es+.A en 1 os 
archivos F.nMoL.. ntR y F.nMnL. r.nL respect-.i vamente. 
Se rnuest'r:a P.l menr't pri nc:I ppl en la pan+ al 1 ll y espera 3 
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QUP. el usuario f:pcJ ee 11na npci ón vc'\l ida. 
961 o en caso de error sertt rnost~rado un mensaje.' 

D> No hay efectos Jst.~rales. 

70 

F.> Como salida SP. obtiene la moriificación del directorio, 
el cual P.st.~ eon el arch:i vn EDMOL. DIR. donde di cha 
modificación re-flejarA lo que et usuario efect:uo en la 
sesión de EOMnL .. 
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APENO T. U:E :O 

ARr:HJVOS AUXJLJARES-

En este ap~ndice se describe el Tormato Que tienen los 
3.rchivos 3uxi l i 3res de EDMOI_. 
r,omo se mencionó en la 
iniciali::aciOn de F.::nMnL. 
EOMOL. - r.m_ -

sección 4 del capit11lo IV. en la 
se leP.n los archivos F.DMnL.DIR y 

F.l. archivo EOMOl .• OlR contjenP el direct.orio,. es decir, 
loE nombres de las mol ~cula!:: existentes. Ademá!:: contiene el 
número de vistas que hi'n sido creadas. 
EL archivo EDHOL..OIP. tiene la siquiente Terma: 

<f'Jllmero de moléculas exist:ent:es .. > 
<Nombre 1 > <n1"1mero de vistas.> 
<Nombre 2> <nllmero de vistas.> 

donde el nú.mero de moléculas es de t.i po Pnt:ero, los nombres 
de las molécula.E son cadena.E de 20 caracteres y el nómero de 
vistas es un P.ntP.ro ent.re 1 ·1 C?C?. 
Por ejemplo. el archivo contiene: 

7 

E,1F.MPLQ 
BEtJCF.'.tJO 
CJC:LOPROPANO 
MF.TANO 
F.:TlLENO 
METANOI. 
sol 

1 
1 
7 
1 
1 
1 
1 

El Drch:I vo F.OMOL.. cat_ contiene la de-F:I ni ci ón 
colores v el radio para los Atom~s. 
El archivo EDMOL.COL tiene la siquiente Terma: 

de lo~ 
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<Ni"lmero de si mbol os r.x i st ent.1?s. 
<Símbolo 1> <.ColorExterior'> <Colorlnterior"> <Radio> 
<Simbol o 2 

Por ejemplo. el archivo contiene: 

'? 
e :< :< B 
e :< :< F3 
H 2 2 6 
h 2 2 6 
o ? 1 10 
o 2 1 10 
N :< 1 B 
n :< 1 B 
Si1 1 4 

15.0 

14ao::: mol~CLtlas en disco tienen la Terma: 

<Número de Atemos.> 
tt V :: 
>< V :: 

<Nümero de 11 Qadt1ras. > 
<AtomoFuent eo> <át omonest i no> 
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Por .ejemplo. el archivo pars la mol~cula Benceno,. se vera asi: 

12 
X y '.! T 

H 50. 00 00.00 oo.oo 6 
H :?:'5.00 4:?. 'RO oo.oo 6 
H -25.00 42.50 ··oo.oo '-' 
H -~o.oo oo.oo oo.oo 6 
H -25.00 -42.50 oo.oo 6 
H 25.00 -42.50 oo.oo 6 
r. 30.00 oo.po oo.oo B 
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r. 15. 00 25.50• oo.oo B 
e -1,;.oo 25 .. fiO" oo.oo 8 
c.-30.00 ºº·ºº ºº·ºº A 
e -15.00 -:::?~ .. ~º 00.00 8 
e 15.00 -2,;.,;o oo .. 00 8 
12 

AT1 AT2 
7 8 
8 e 

" 10 
JO 11 
1 1 12 
12 7 

1 7 
::? 8 

"" 9 
4 10 
5 11 
6 12 
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