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RESUMO

A visualizag¢do de dados de forma imersiva utiliza equipamentos de realidade virtual que
possibilitam ao usudrio ver e interagir com entidades em um ambiente virtual. A 4rea
teve um grande desenvolvimento nas ultimas décadas devido ao aumento na quantidade
de informacao a se manipular e ao crescimento tecnolégico. No contexto de visualizagao
e interacdo com moléculas, o apoio de um ambiente virtual em 3D potencialmente auxi-
lia na compreensdo e manipulacdo de dados e estruturas que, em outro caso, poderiam
demandar mais esfor¢o para serem interpretados de forma convencional. O objetivo do
seguinte trabalho € estudar os beneficios da manipula¢do de moléculas em ambientes vir-
tuais através do uso de equipamentos de realidade virtual como Head-Mounted Displays
e interfaces 3D. Sendo assim, primeiramente desenvolvemos um ambiente para visualizar
e manipular moléculas. A fim de testar e avaliar as vantagens da abordagem imersiva,
realizamos um experimento comparativo com usudrios utilizando dois tipo de abordagem
(ndo-imersiva e imersiva) com o propdsito de interagir com moléculas. Por fim, anali-
samos e discutimos os resultados obtidos a partir dos testes, os apresentando de forma a
demonstrar os beneficios de um ambiente de visualizacdo imersiva para a manipulagao de

moléculas.

Palavras-chave: Visualizagdo imersiva. Head-Mounted Display. Interacdo 3D..



ABSTRACT

Immersive data visualization uses virtual reality devices that enable the use to see and
interact with elements in a virtual environment. The area had a great development in
the last decades due to the increase of the quantity of information to manipulate and the
technological growing. In the context of visualization and interaction with molecules, the
backup of a virtual environment in 3D potentially helps on the understanding of data and
structure manipulation that, in other case, would demand too much effort to be interpreted
in a conventional way. The objective of the following work it is to study the benefits of
molecule manipulation in virtual environments through the use of virtual reality equip-
ment such as Head-Mounted Displays and 3D interfaces. Thus, first we developed an
environment to visualize and manipulate molecules. To test it and evaluate the advan-
tages of the immersive approach, we created an comparative experiment with users using
two kinds of approach (non-immersive and immersive) with the purpose of interact with
molecules. Last, we analised and discussed the results obtained from these tests, present-
ing them in a way to demonstrate the benefits of an immersive visualization environment

for molecule manipulation.

Keywords: I. Immersive Visualization, Head-Mounted Display, 3D Interaction.
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1 INTRODUCAO

Este trabalho descreve o estudo referente a construcao e a avaliagao dos beneficios
de um ambiente imersivo para a visualizacdo e manipulacdo de estruturas moleculares. A
seguir serd apresentada a motivagdo por trds do desenvolvimento desse estudo, assim

como os trabalhos relacionados ao assunto.

1.1 Motivacao

A visualizagdo imersiva € uma drea emergente da Realidade Virtual dedicada a
pesquisar e a descobrir novas maneiras com que tecnologias e displays podem ser utiliza-
dos para criar um ambiente de interacao virtual. Tal ambiente deve possibilitar ao usuério
a visualizacdo e manipula¢do de dados de forma que ele tenha uma experiéncia imersiva,
ou seja, que o usudrio tenha a percepciao de estar fisicamente presente em um mundo
nao-fisico.

De acordo com Steed et al. (2016), dado o fato que a tecnologia responsdvel pela
criacdo de ambientes imersivos estd sendo introduzida para o publico em geral, a fami-
liaridade com VR e interfaces imersivas aumenta, reduzindo as curvas de aprendizado
e para a utilizacdo pratica em diferentes cendrios. No ambito cientifico, a visualizagdo
imersiva é de suma importancia para garantir que pesquisadores possam utilizar ferra-
mentas de realidade virtual, como Head-Mounted Displays e dispositivos de interacao
3D, para explorar seus dados de forma intuitiva e proporcionar uma qualidade superior de
compreensao analitica.

O Head-Mounted Display, ou HMD, € um dispositivo de video usado na cabeca
do usudrio com um capacete (com a utilizacao opcional de fones de ouvido acoplados)
como uma interface através da qual ele pode experimentar um ambiente virtual. Atu-
almente é ampla a utilizacdo desses aparelhos em sistemas de Realidade Virtual, tendo
como exemplos o Oculus Rift e o HTC Vive.

Ja as interfaces 3D sdo definidas como uma UI que envolve um interacdo em 3D.
Por interacdo 3D se entende uma interacio humano-computador em que as tarefas do
usudrios sdo executadas diretamente em um contexto especial em 3D. O maior uso dessa
tecnologia se encontra nos campos de VR e AR. Uma vez que seus usudrios normal-
mente estdo de pé, andando e possuem um campo de visao limitado do mundo real, o uso

convencional da interacdo com mouse e teclado se torna impraticdvel. Exemplos de dis-
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positivos que criam esse tipo de interface ao usudrio sdo alguns utilizados em videogames
como o Nintendo Wiimote, Microsoft Kinect, PS Move e a Razer Hydra.

Para se realizar um estudo de visualiza¢do imersiva - uma vez definida a classe
de aparelhos que serdo utilizados para criar a imersdo do usudrio - também € necessdrio
decidir qual serd o tipo de estrutura alvo da interacdo que serd o foco de desenvolvimento
do ambiente imersivo. Para tanto, foram escolhidas as moléculas, que correspondem a
um grupo de dtomos, iguais ou diferentes, os quais se mantém unidos e que ndo podem
ser separados sem afetar ou destruir as propriedades das substancias. A escolha se da
principalmente pela necessidade da drea da Quimica por propostas de ambientes imersivos
para o estudo, compreensdo e maninpulacio de estruturas moleculares, conforme afirma
Trellet et al. (2016).

Existem diversos programas que permitem a seus usudrios a visualizacdo de es-
truturas moleculares no ambiente de computador. No entanto, devido a limitagcdo da tela
da maquina e das ferramentas basicas do usudrio (um mouse e um teclado), o estudo
dessas estruturas é prejudicado e alternativas imersivas sdo uma soluc¢ao para propiciar
uma andlise mais detalhada, natural e intuitiva das moléculas, além de um maior grau de

compreensao do usudrio.

1.2 Visualizacao de moléculas

A seguir s@o apresentados alguns trabalhos desenvolvidos que abordam a questao
de interacdo com estruturas moleculares de forma tanto ndo-imersiva (sem o uso de dis-
positivos de realidade virtual e contando apenas com o uso de mouse e teclado) e imersiva

(com uso de equipamentos de realidade virtual).

1.2.1 Visual Molecular Dynamics

VMD, tambem conhecido como Visual Molecular Dynamics, € um programa muito
conhecido de visualizag¢do para exibir, animar e analisar grandes sistemas biomoleculares
utilizando graficos 3D e um script de execugdo, conforme pode ser observador na Figura
1.1 (a). O VMD fornece uma grande variedade de métodos para renderizar e colorizar a
molécula. Além de estruturas moleculares "estaticas", o VMD também pode ser utilizado

para animar e analisar a trajetoria de uma dinamica molecular (MD) em uma simulacao.
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A fim e tornar o programa imersivo, o Centro de Computacado de Alto Desempenho (HPC,
High Performance Computing) da Universidade de Groningen adaptou o programa para
rodar em uma CAVE, ou um Reality Cube, uma das estruturas de realidade virtual mais
avancadas disponiveis. Dentro do cubo, até 5 pessoas podem ser imersas em um mundo
virtual em 3D e interagir com ele.

O Reality Cube (Cubo de Realidade), conforme pode ser visto na Figura 1.1 (b),
¢ um cubo cortado pela metade cujas arestas medem 2,5 m de altura. Imagens em esté-
reo (3D) sdo projetadas de fora para as 4 faces: frente, esquerda, direita e no chdao. A
imagem do chdo é projetada de cima através de um espelho. A estrutura permite que
os espectadores experimentem a sensacdo de estarem completamente imersos dentro do
ambiente virtual. Dentro do cubo, todos os usudrios utilizam shutter glasses para visuali-
zar o ambiente em estéreo (University of Groningen - Center of Information Technology,
2015).

Até o momento, todas as interagdes existentes sdo realizadas através de controles
sem fio (ndo especificados pelos desenvolvedores), mas os desenvolvedores estdo traba-

lhando em desenvolver uma interacio por gestos em um futuro préximo.

1.2.2 PyMOL

O PyMOL € um sistema de visualizacdo molecular open-source criado por Lyford
DeLano, atualmente comercializado pela Schrodinger, Inc. O programa pode produzir
imagens 3D de alta qualidade de pequenas moléculas e macromoléculas biol6gicas, como
proteinas ou mesmo a molécula do DNA, conforme pode ser visto na Figura 1.2 (a). De
acordo com o autor, quase um quarto de todas as imagens 3D de estruturas proteicas
em literatura cientifica utilizaram PyMOL para serem renderizadas (Schrodinger, LLC,
2010).

O programa € uma das poucas ferramentas open-source de visualizacdo dispo-
niveis para uso em biologia estrutural. Como o préprio nome diz, a aplicacdo extende
(amplia as funcionalidades naturais da linguagem) e € extensivel (fun¢des do programa
podem ser implementadas com a linguagem) pela linguagem de programagao Python. Ele
tambem utiliza a OpenGL Extension Wrangler Library (GLEW) e a Freeglut, alem de Tk
para os widgets da GUI. O PyMOL pode ser utilizado normalmente em méquinas desk-
top e atualmente, a empresa Virtalis trabalha em uma abordagem imersiva para o PyMOL

utilizando um display 3D de grandes dimensdes e 6culos de obturagio para seus usudrios,
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conforme a Figura 1.2 (b), com resultados promissores em experiéncias de usabilidade

com usuarios(Virtalis Dev Team, 2015).

1.2.3 UnityMol

A UnityMol e um editor molecular, visualizador e plataforma de prototipagao co-
dificado em C sharp com o auxilio do motor grafico da Unity3D - a qual serd descrita
em detalhes posteriormente. O programa foi desenvolvido pelo time de Marc Baaden
no Laboratério LBT no IBPC do Instituto do CNRS em Paris. A UnityMol inclui por
padrao a visualizagcdo dos atomos como HyperBalls (shaders especificamente desenvolvi-
dos para estender o formato de uma esfera, permitindo que ela se interligue a outra esfera,
representando as ligacOes entre dtomos), feita para permitir a visualizacdo de estruturas
moleculares utilizando as capacidades da placa grafica da maquina baseadas em shaders
(seja com GLSL ou Cg).

Na versdo atual do programa, ele permite a leitura das estruturas moleculares a
partir de arquivos de Protein Data Bank (PDB), redes de Cytoscape, mapas potenciais
em OpenDX e malhas em OBJ. Além disso, o programa conta com diversas ferramentas
para manipulacdo de moléculas para extrair informacdes quimicas uteis. O programa é
open-source € se encontra em sua versao 0.9.6, com estudos para compatibilidade com
equipamentos de realidade virtual como o Oculus Rift e 0 HTC Vive sendo testados atu-

almente, (DOUTRELIGNE et al., 2014).

1.3 Questoes do estudo

Como pode ser observado nos trabalhos anteriormente citados, a visualizacdo
imersiva é capaz de criar uma série de beneficios especificamente para a area da Qui-
mica que trata de visualizagdo e manipulacio de estruturas moleculares. As vantagens
vao desde permitir uma compreensdao melhor dos dados que estdo sendo analisados até
uma mudanga de perspectivas, permitindo que o usudrio ocupe 0 mesmo espaco que a
molécula ocupa. O foco desse estudo é o desenvolvimento e avaliagdo de um ambiente de
visualizagc@o imersiva em que o usudrio possa interagir € manipular estruturas molecula-
res. Mais especificamente, o estudo serd guiado pelas seguintes questoes:

Quais sao os beneficios de um ambiente imersivo em relacao ao tipo de abor-
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dagem convencional para a manipulacao de estruturas moleculares?

Conforme Trellet et al. (2016), um maior desenvolvimento das ferramentas de vi-
sualizacdo disponiveis atualmente permitiria a cria¢cdo de um cendrio onde a visualizacdo
imersiva em 3D de um evento molecular poderia ser monitorada com mais precisao e im-
pacto grafico (maior significancia visual) ao usudrio. Além disso, ambientes imersivos
favorecem a combinacdo de diferentes tipos de informagdes e tarefas de interacdo para
serem realizadas. O estudo foca em investigar quais beneficios especificos esse tipo de
ambiente poderia trazer para a manipulag¢do de estruturas moleculares. Sendo assim, essa

questiao também se propde a responder os seguintes questionamentos:

1. Abordagens que utilizam visualizacao imersiva permitem a realizacao de tare-

fas de interacao de forma mais rapida?

A visualizagdo através de um display comum, como uma tela de computador ou
um monitor de grandes proporcdes, limita o campo de visdo do usudrio e ndo per-
mite uma compreensio aceitavel do elemento que ele estd visualizando e tentando
manipular. Além disso, o usudrio depende do uso de dispositivos pouco intuitivos
(como controles ou mouse) para alterar seu campo de visdo e manipular um objeto
tridimensional em um espaco bidimensional. Dessa forma, acreditamos que um
ambiente imersivo, por proporcionar um campo de visao maior e sem a necessi-
dade de agdes extras do usudrio além do movimento natural de sua cabeca, pode

permitir a realizagdo de tarefas de interacdo de forma mais rapida.

2. Abordagens que utilizam visualizacdo imersiva ocasionam uma quantidade

menor de erros na realizacao de tarefas de interacao?

Ambientes imersivos "isolam"o usudrio visualmente de quaisquer elementos além
do ambiente em que estd imerso e da tarefa que ird realizar, aumentando seu foco
e concentracdo, além de mudar sua percepcao de realidade. Segundo Steed et al.
(2016), ao se realizarem tarefas de interacdo de forma imersiva, a proximidade
desse tipo de visualizagdo com uma experiéncia mais natural e intuitiva também in-
duz a menos falhas e aumenta a curva de aprendizado do usuério. Além disso, um
ambiente de visualizacdo imersiva diminui o nivel de abstragdo ao ampliar o ambi-

ente do usudrio de uma tela bidimensional para uma experiéncia tridimensional.

3. Abordagens que utilizam visualizacao imersiva podem ser mais confortaveis

na realizacao de tarefas de interacao?
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Uma de nossas principais preocupacdes na constru¢do de um ambiente de visu-
alizacdo imersiva € quanto ao conforto oferecido pela imersdo, pois esse aspecto
impacta diretamente na usabilidade do programa e dispositivos imersivos. Dessa
forma, desejamos investigar se o usudrio pode considerar uma abordagem imer-
siva mais confortdvel que uma abordagem ndo-imersiva e o quanto o conforto pode

afetar o desempenho do usudrio na realizacio de tarefas especificas.

1.4 Contribuicoes

Alem da validag@o das hip6teses que serdo posteriormente apresentadas nesse es-

tudo, as maiores contribuicdes desse trabalho sdo as seguintes:

e Apresentar os principais problemas relacionados a visualizacdo imersiva e formas

de reduzir tais problemas ao se desenvolver um ambiente imersivo (Capitulo 2);

e Detalhar os passos de desenvolvimento de um ambiente imersivo utilizando um
Head-Mounted Display e um dispositivo de interacao 3D para realizar a visualiza-

¢do e manipulagdo de estruturas moleculares (Capitulo 3);

e Avaliar os beneficios desse tipo de ambiente na realizacao de tarefas especificas em

contraste com uma abordagem convencional ndo-imersiva (Capitulo 4).

1.5 Estrutura do trabalho

O seguinte trabalho organiza-se da seguinte forma. No Capitulo 2 apresentamos
uma breve explicacio sobre a visualizagdo imersiva, bem como um background de seus
principais obsticulos tanto em termos de desenvolvimento quanto de avaliacdo. O Capi-
tulo 3 primeiramente mostra uma solucao proposta para a criagdo de um ambiente imer-
sivo com foco na manipulacao de estruturas moleculares e sua posterior avaliacao através
de testes com usudrios. A seguir, € apresentada uma descri¢do detalhada das ferramentas
e dispositivos utilizados para a constru¢do do ambiente imersivo, assim como a estrutura
dos tipos de dados e informacoes que foram utilizadas para construir os mecanismos de
interacdo com o usudrio. No Capitulo 4 sdo descritas as hipéteses que serdo verificadas
pelos testes, além de descrever o experimento realizado, bem como seus participantes, ma-

teriais e métodos e procedimentos utilizados para a realizagdo de testes com abordagens
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nao-imersivas e imersivas com o programa desenvolvido no capitulo anterior. Também
sdo apresentados os resultados colhidos e sua andlise para a validacao das hipéteses. Por
fim, sao descritas as conclusdes obtidas com os resultados desse estudo, assim como as

propostas para trabalhos futuros relacionados com a visualiza¢do imersiva.
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Figura 1.1: Diferentes abordagens de visualiza¢do de moléculas no VMD.
(a) Estrutura da molécula do HIV apresentada na interface do VMD 1.8.7
em um desktop.
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Fonte: https://goo.gl/57QChe
(b) CAVE (Reality Cube) exibindo uma molécula renderizada pelo VMD ,
com adaptacdo para uma abordagem imersiva.

Fonte: https://goo.gl/h0Xzv2



Figura 1.2: Diferentes abordagens de visualizacdo de moléculas no PyMOL.

(a) Estrutura da molécula de DNA apresentada na interface do PyMOL em
um desktop.

PyMOL Viewer

Fonte: https://goo.gl/PNIMNG

(b) Ambiente imersivo desenvolvido pela Virtalis. A molécula é renderizada
pelo PyMOL, adaptado para visualizagdo em uma CAVE.

Fonte: https://goo.gl/3Cj9L0
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Figura 1.3: Estrutura da molécula do Complexo Bindrio de Caseina (PDB Id: 2csn)
representada na interface da UnityMol, com resolugao de 800 x 600.

Aunity
P

Fonte: O Autor
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2 PRINCIPAIS PROBLEMAS DA VISUALIZACAO IMERSIVA

Por ser uma 4rea de desenvolvimento recente, a visualiza¢ao imersiva ainda possui
diversos obstdculos para superar. Muitos dos problemas que precisam ser resolvidos na
area também sdo comuns em outros segmentos da Computacdo, principalmente em Inte-
racdo Humano-Computador (IHC), uma vez que a visualizacdo imersiva é uma drea que
abrange vdrios aspectos de IHC. Apesar de ndao possuirem uma solu¢do clara e objetiva,
os problemas também podem ser vistos como metas a serem seguidas pelos pesquisa-
dores e desenvolvedores que desejam construir e avaliar a qualidade de um ambiente de
visualizacdo imersiva de forma eficiente.

Os problemas listados a seguir sdo a selecdo de alguns estudados por Chen (2005),
sobre a visualizacao de informacdo e Johnson (2004), a respeito da visualizacao cientifica.
Apesar de distintos, esses dois dominios de aplicacdo compartilham questdes que sdo
extremamente importantes para a visualizacdo imersiva, uma drea que pode ser utilizada

nesses dois dominios. Mais especificamente, Tory and Moller (2004) nos definem que:

e A visualizacdo de informacdo envolve dados ndo-espaciais ou abstratos, ou seja,
conjuntos de informacdes que dificilmente podem ser representados fisicamente em

um ambiente virtual.

e A visualizacdo cientifica envolve dados cientificos que possuem um componente
fisico como imagens médicas, simulacdo de fluidos e sistemas de informacdes geo-

gréficas.

Como no caso desse estudo estamos focando em moléculas, devemos nos concen-
trar no dominio de aplicacdo da visualizagao imersiva para visualizacdo cientifica, ja que
estruturas moleculares possuem um componente fisico e podem ser facilmente represen-
tadas espacialmente no ambiente virtual.

A selecao dos problemas apresentados nas subsecdes seguintes foi realizada le-
vando em conta as questdes dos dois dominios de aplicacdo que sdo pertinentes para a

visualizagdo imersiva e para o fundamento desse estudo.

2.1 Usabilidade

Segundo Chen (2005), essa é a questdo mais critica que a visualizagdo imersiva

enfrenta desde o surgimento dos primeiros estudos de ambientes virtuais € que permanece
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como o ponto chave para o desenvolvimento da drea. Isso decorre de dois motivos: o fato
de que o ritmo de crescimento da visualizagdo imersiva ndo cresce no mesmo compasso
que os estudos de usabilidade e a complexidade do processo analitico (aliada a falta de
ferramentas de baixo custo, prontas para o uso e reconfigurdveis) nesse tipo de sistema
que pode ser demasiada dificil para o usuario compreender.

Johnson (2004) afirma ser um fato que, ao desenvolver um sistema de visualiza¢ao
imersiva, tanto do ponto de vista da visualiza¢do de inform¢ao ou cientifica, os cientis-
tas desejam mais interagdo do usudrio entre a modelagem, simulacdo e visualizacdao que
estd atualmente disponivel pela grande parte dos cédigos de computador. Ou seja, em
termos de usabilidade, um ambiente imersivo do ponto de vista cientifico deve permi-
tir que seu usdrio interaja com os dados diante de si da forma que forem representados,
acompanhando célculos em tempo real, mudando parametros, etc.

A visualizacdo imersiva (e os dominios de aplicacdo da visualizacdo de informa-
cdo e cientifica) se trata de uma ferramenta explanatdria que permite ao usudrio interagir
e compreender os dados e estruturas que estao sendo visualizados. Sendo assim, qualquer
questdo de usabilidade deve levar em conta o processo de compreensdo, que depende em

grande parte do usudrio.

2.2 Conhecimento prévio

Como uma ferramenta de comunicagdo de informagdes tanto abstratas quanto fi-
sicas, a visualizagdo imersiva e seus usudrios precisam ter um denominador comum.
Isso corresponde diretamente ao conceito de design orientado ao usudrio em Interagao
Humano-Computador. Em geral, os usudrios necessitam de dois tipos de conhecimentos

para compreender o contetido que estdo visualizando imersivamente:

e Conhecimento de como operar o dispositivo de intera¢do (no caso desse estudo,
uma interface de computador aliada a um Head-Mounted Display e uma ferramenta

de interagdo 3D).
e Dominio de conhecimento de como interpretar o conteddo visualizado.

Sendo assim, as decisdes de design ao se desenvolver um ambiente e interface de
visualiza¢do imersiva precisam levar em conta o nivel de conhecimento prévio necesséario
para compreender o contetido visualizado. Ou seja, 0 ambiente imersivo precisa se adaptar

em relacdo ao nivel de conhecimento do usudrio.
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Ao se desenvolver uma solugdo para a questdo da usabilidade, consequentemente
podemos diminuir a dependéncia do usudrio quanto ao primeiro tipo de conhecimento,
uma vez que criamos um sistema de facil manuseio, mesmo para usudrios que nao sejam
familiarizados com esse tipo de ambiente virtual. No entanto, ainda permanece a neces-

sidade de que o usudrio possua um dominio de conhecimento pertinente ao contetido.

2.3 Medidas de Qualidade

Estabelecer medidas intrinsecas de qualidade € crucial para o desenvolvimento da
visualizacdo imersiva. Esse tipo de medida diz respeito a aspectos de avialiacdo que sdo
inerentes a aplicacdo que € o foco do ambiente imersivo. Apesar disso, a drea carece desse
tipo de medida, uma vez que o campo da visualizacdo imersiva costuma valorizar mais
a inovacao e originalidade nos trabalhos desenvolvido do que as métricas utilizadas para
avaliar sua qualidade.

Porém, segundo Chen (2005), a falta de medidas de qualidade quantificiveis mina
diretamente os avancos, avaliacdo e selecdo de ferramentas de visualizacdo imersiva. A
caracteristica intrinseca é de suma necessidade para que o pesquisador possa obter uma
métrica de qualidade mesmo na auséncia de referéncias externas. Ou seja, a existéncia
desse tipo de medida tornaria possivel avaliar uma aplicag@o de visualizacdo imersiva em
termos das capacidades do usudrio ao invés de apenas considerar fatores genéricos que
normalmente sdo utilizados em testes de usabilidade.

Apesar dessa questao ser particularmente complicada de ser solucionada, ela pos-
sui grandes beneficios quando analisada com cuidado, pois métricas de qualidade intrin-
secas podem responder questdes fundamentais da drea, como o quio fiel e eficientemente
um design de visualizacdo de informacao ou visualizacao cientifica é capaz de representar

os dados e também preservar suas propriedades ao serem representados visualmente.

2.4 Escalabilidade

O problema da escalabilidade é uma questdo longa e persistente na drea da visu-
alizacdo imersiva. Tomando a Figura 2.1 como exemplo, ela mostra uma molécula de
grande porte renderizada no ambiente de visualizacdo de desktop da UnityMol. A molé-

cula da estrutura cristalina de uma enzima de planta (PDB Id: 5ie3) possui um total de
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7775 atomos, contendo 8005 ligacdes atdomicas (ligacdoes entre &tomos que estabelecem
a estrutura da molécula). Para renderizar esse tipo de estrutura tio complexa no ambiente
da UnityMol € recomendavel utilizar maquinas de alta performance, que ndo sdo o alvo
da drea de visualizacdo de informag¢do, mas sim da visualizacao cientifica. De acordo com
Chen (2005), a programacao paralela e outros métodos computacionais de otimizagdo e
alta performance ndo sdo utilizados na visualiza¢do de informacdo, mas desempenham
um papel crucial na drea de visualizacdo cientifica. Esse tipo de programacdo é essen-
cial quando se estd lidando com a representacdo e manipulacdo de estruturas moleculares,
uma vez que proteinas simples costumam ter um nimero de dtomos que varia de milhares

a milhdes, criando um alto custo computacional para sua representacdo visual.

Figura 2.1: Molécula da estrutura cristalina de uma enzima de planta (PDB Id: 5ie3)
representada na interface da UnityMol, com resolucao de 800 x 600. A molécula contém

7775 d&tomos com 8005 ligagcdes atdmicas.
| UnityMol - o X

tivate experimental GUI

Fonte: O Autor

Além disso, a questdo da escalabilidade também deve ser estuda além do seu es-
copo tradicional de lidar com os niveis de hardware e de programas inteligentes e de alta
performance, e ser capaz de lidar com os usudrios em si. Ou seja, € preciso ser capaz de
produzir solucdes de visualizacdo imersiva que possam reproduzir visualmente estruturas
cientificas de grande porte de forma a permitir uma experiéncia satisfatéria ao usudrio,
sem comprometer sua imersdao com problemas de renderizac@o ou carregamento de estru-
turas ou imagens.

Sendo assim, a escalabilidade na visualizacdo imersiva tenta lidar com o quanto

de informacao € possivel ndo somente de ser processada pelos equipamentos de interacao,
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mas como o que o usudrio consegue abstrair do que estd visualizando a um nivel aceitdvel
de compreensdo. Também € preciso levar em conta a questdao do conforto quanto se lida
com Head-Mounted Displays e dispositivos de interacao 3D em uma abordagem imersiva,
ou seja, o ambiente e os dados precisam ser ajustados de forma a garantir uma experiéncia

confortavel ao usuario.
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3 CONSTRUCAO DE UM AMBIENTE DE INTERACAO

3.1 Soluciao proposta

Dos trabalhos relacionados aos problemas abordados nesse estudo, uma forma de
construir um ambiente de visualizacdoo imersiva e avaliar seus beneficios em relacdo a
abordagens convencionalmente ndo-imersivas seria utilizar a interface grafica da Unity-
Mol. Essa escolha se deve ao fato de o programa ter sido desenvolvido totalmente sobre
a engine grafica da Unity3D, a qual € compativel com os equipamentos disponiveis para
esse estudo: um Head-Mounted Display para a visualizagdo e uma interface 3D para a
interacao - ambos detalhados nas se¢des posteriores.

Sendo assim, a op¢do seria adaptar a usabilidade do Head-Mounted Display e da
interface 3D para o ambiente grafico da UnityMol. No entanto, devido as dificuldades
para realizar essa alternativa - uma vez que o programa requer configuracdes demasia-
damente complexas para permitir a compatibilidade dos equipamentos - a op¢cdo mais
vidvel € criar um ambiente a partir do zero na Unity, levando em conta questdes como
usabilidade e escabalabilidade a fim de desenvolver um ambiente que proporcione mais
beneficios em relacdo a abordagens ndo-imersivas.

Previamente a criacdo desse ambiente imersivo, foi estudada a questdo da usabi-
lidade e do conhecimento prévio, ja que, entre todos os problemas, essas duas questdes
estdo profundamente relacionadas uma com a outra. Espera-se que uma abordagem imer-
siva ofereca uma experiéncia que corresponda o mais proximo possivel a0 movimento
humano e seja intuitiva. Além disso, parte-se do principio que, na criagdo do ambiente de
visualizagdo imersiva, o usudrio que vai utilizd-lo tem um grau minimo de conhecimento
sobre 0 objeto que serd usado na interagdo (nesse caso, as moléculas), mesmo sem saber
manipular ou ndo ser familiarizado com os dispositivos de realidade virtual. Por essa ra-
730, no experimento que serd descrito posteriormente, foram selecionados participantes
da 4rea de Quimica para realizar as tarefas de interacdo com as estruturas moleculares.

O problema da escalabilidade também serd levado em consideragdo durante a
construcdo do ambiente de visualizagdo. Esse problema € diretamente dependente de
duas partes: da ferramenta utilizada para a visualiza¢ao da informacgao e também do equi-
pamento utilizado par a criacdo do ambiente. No capitulo seguinte, serd detalhado a
configuracdo do equipamento e dos programas mostrando a extensao das possibilidades

de representacio que ndo prejudicaria a experiéncia do usudrio e a compreensao da in-
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formacdo. Posteriormente também serdo detalhadas as restricdes tecnoldgicas na criagao
desse ambiente.

As devidas medidas de qualidade serdo utilizadas de forma tanto quantitativa
quanto qualitativa para avaliar os beneficios que a abordagem imersiva pode proporci-
onar na realizagdo das tarefas de interacdo propostas pelo experimento. Dessa forma sera
possivel analisar se a visualizacdo imersiva possui vantagens significativas em compara-

cdo com abordagens de interacdo ndo-imersivas.

3.2 Unity

A Unity € um dos programas mais utilizados para a criacdo de games e ambien-
tes virtuais. Ela utiliza um motor gréifico 3D desenvolvido pela Unity Technologies que
possui como alvo as seguintes APIs: Direct3D para o Windows e consoles Xbox, OpenGL
para Mac, Windows e Linux, OpenGL ES no Android e iOS e outras APIs similares. Todo
os scripts e programacdo desenvolvidos no programa sio construidos em Mono, uma im-
plementacdo open-source do .NET Framework. Podem ser utilizadas diversas linguagens
de programacao nos scripts como C#, JavaScript e Boo (similar a Python), (Unity Tech-
nologies, 2016).

Como foi citado anteriormente, uma das principais razdes por detrds da escolha
da Unity como programa que ird ser o hosperdeiro do ambiente de virtualizacdo € a di-
reta e facil compatibilidade com os Head-Mounted Displays e interfaces 3D disponiveis
atualmente. Desde o langamento de tais dispositivos, o programa foi atualizado de forma
a garantir a sua total compatibilidade com qualquer projeto, bastando para isso habilitar a
opc¢ao de "Virtual Reality Supported" nas configuracdes do Player do projeto.

Em relacdo a aspectos de configuracdo para o programa, para o personagem de
primeira pessoa que serviria como representacao virtual do usudrio e base para a confi-
guracdo do Head-Mounted Display e da interface 3D, foi utilizada a implementagdo ja
existente na Unity, através do pacote Standart Assets. As devidas modificagdes foram im-
plementadas de forma que o movimento através do ambiente deixasse de ser feito através
do teclado, mas com o botao analdgico do controle esquerdo do dispositivo de interface
3D. Além disso, os scripts foram modificados também de forma que o angulo de desloca-
mento pelo cénario correspondesse ao dngulo da cdmera (quando utilizando o mouse na
abordagem nao-imersiva) e do Head-Mounted Display (quando utiliza o dispositivo para

a abordagem imersiva). Dessa forma, o usudrio tem total liberdade de movimento pelo
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ambiente, sem ficar restrito a um plano especifico.

O ambiente desenvolvido conta com um cendrio vazio onde é posicionado o per-
sonagem de primeira pessoa (apenas o objeto, sem renderiza¢do). As maos representando
os controles da interface 3D s@o posicionadas na frente do personagem, de forma a emu-
lar a posicao natural das mdos de uma pessoa, conforme pode ser observado no editor do

programa na Figura 3.1.

Figura 3.1: Ambiente basico do programa desenvolvido na Unity, em que podem ser
vistas a cdmera do personagem em primeira pessoa € as suas maos virtuais.
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Fonte: O Autor

3.3 Oculus Rift

O Oculus Rift ¢ um Head-Mounted Display desenvolvido e fabricado pela empresa
Oculus VR. Todo o estudo foi realizado com a versdao mais atual disponivel no mercado
para consumidores, lancada em marco de 2016. Ele possui uma resolu¢do de 1080 x
1200 em ambas as lentes do visor em OLED, com uma taxa de refresh de 90 Hz e um
angulo de visdo de 110 graus. O sistema de rastreamento de posi¢do do aparelho chamado
"Constellation", é composto por um sensor estacionario infravermelho USB que captura
a luz que € emitida pelos LEDs IR que sdo integrados no dispositivo (Oculus Rift Dev
Team, 2016). Isso possibilita a criacdo de um espago 3D, permitindo que o usudrio use o
Rift enquanto estiver sentado, de pé, ou caminhando pela drea em que se localiza. Esse
modelo do Rift ainda acompanha um sensor de posicionamento que € necessario para o

estudo, ja que quando colocado na posicao correta diante do usudrio ele pode identificar
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a posi¢do atual do Rift em relacdo ao ambiente real, reproduzindo-a no ambiente virtual.

Figura 3.2: Oculus Rift e sensor de posicionamento.

Fonte: https://goo.gl/Axr81w

Para a configurac@o do Oculus Rift - gragas a direta compatibilidade do dispositivo
com a versdo 5.4.5 da Unity - ndo € necessario nenhum tipo de configuracdo especifica,
além da j4 citada anteriormente no préprio programa. Basta conectar o aparelho ao com-
putador e a camera existente no personagem se torna automaticamente habilitada para a
visdo através do Oculus Rift, uma vez que o programa € executado. Além disso, é neces-
sario que o sensor de posicionamento seja colocado em uma superficie firme, orientado
para o usudrio e apontando para o Oculus Rift, com uma varia¢do de posi¢do possivel de
90 graus tanto para a esquerda quanto para a direita, a fim de manter o rastreamento da

posicdo do Oculus Rift correto.

3.4 Razer Hydra

Ao contrario do HTC Vive (um outro modelo de Head-Mounted Display), que tem
controles para simular os movimentos das maos, a versao atual do Oculus Rift ndo possui
tais acessorios (0s quais estdo no momento sendo produzidos pela empresa para venda
mais tarde) e necessita de um equipamento secunddrio para fazer tal procedimento. Nesse
caso foi escolhida a Hydra, desenvolvida pela Razer.

A Razer Hydra é um controle de movimento e detec¢do de orientacdo desenvol-
vido pela Sixsense Entertainment com parceria com a Razer USA. Ele utiliza um campo
magnético fraco para detectar a posicao absoluta e a orientagdo dos controles com uma

precisdo, conforme afirmado pelos seus desenvolvedores, de 0,001 mm a 1 mm, possuindo
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seis graus de liberdade (Razer Hydra Dev Team, 2011). A versdo utilizada nesse estudo é
conectada com fios, mas uma versao wireless do equipamento ja estd sendo desenvolvida
pela Razer.

Com uma parceria com a Valve, a Razer Hydra é compativel com a maioria dos
jogos disponibilizados pelo servico da empresa, o Steam. Basta utilizar uma SDK propria

para utilizar o equipamento.

Figura 3.3: Controles da Hydra Razer juntos da sua base de rastreamento.

Fonte: https://goo.gl/dYqSL9

Para configurar a Razer Hydra corretamente para o funcionamento dentro do am-
biente da Unity, foi utilizado o plugin Sixense, que permite integrar o uso do aparelho
a cena. A API € simples e utiliza modelos de maos tridimensionais com uma gama va-
riada de movimentos. Os scripts que acompanham o plugin sdo altamente modulares,
permitindo modificagdes simples para alterar as atribui¢des de cada botdo da Razer Hy-
dra de acordo com movimentos e a¢des dos dedos das maos. Além disso, foram seguidas
as orientacdes fornecidas no guia do dispositivo para sua correta utilizagdo, assim como
aspectos de calibracdo.

A fim de proporcionar uma experiéncia imersiva que se aproxime ao maximo dos
movimentos reais € preciso acompanhar o giro do corpo do usudrio através dos equipa-
mentos disponiveis. Dessa forma, faz-se necessaria alguma forma de rastrear o giro do
torso para que as maos acompanhem o movimento do corpo da forma mais natural possi-
vel. A solucdo encontrada foi adaptar o cédigo que estabelece o movimento do avatar do
usudrio pelo cendrio para que as maos virtuais da Razer Hydra girassem junto da rotac¢ao
da camera. Tal rotagcdo € feita em torno do corpo do personagem de primeira pessoa e

somente em um eixo. Dado o campo de visdo do Oculus Rift como sendo de 110 graus,
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ou seja, mais limitado do que a visao humana, se espera que o usudrio gire o torso junto
da cabeca quando precisar visualizar partes do ambiente que ndo estejam em seu campo
de visdao. Sendo assim, no momento em que o usudrio realiza um giro natural com o torso

e cabeca, as maos irdo acompanhar o seu corpo.

3.5 Tipos de dados e informacoes

Depois de estabelecida a forma de constru¢dao do ambiente de visualizagdao imer-
siva, é necessdrio decidir quais serdo os tipos de dados que serdo visualizados e manipu-
lados através da interface 3D. As sub-se¢des a seguir apresentam os formatos de dados
utilizados para criar os objetos de visualizagao do ambiente imersivo, assim como as suas

limitacdes e adaptagdes ao programa.

3.5.1 Arquivos PDB - Protein Data Bank

O formato de arquivo PDB (Protein Data Bank, Banco de Dados Proteico) é um
arquivo de texto formatado de maneira a descrever as estruturas tridimensionais das molé-
culas contidas no Protein Data Bank. Esse formato gera descricdo e anotagdo para protei-
nas e estruturas de dcidos nucleicos incluindo coordenadas atdmicas, cadeias observadas,
estruturas assinaladas secundarias, assim como a conectividade atOmica. As estruturas
moleculares apresentadas nesse formato normalmente sdo depositadas com outras molé-
culas como dgua, fons, dcidos nucleicos, ligandos e assim por diante, que sdo descritos no
arquivo PDB também.

A motivacdo por trds da criac@o desse formato de estudo em 1976 foi desenvolver
um tipo de arquivo que fosse humanamente legivel e que permitisse aos pesquisadores
trocar informagdes de coordenadas proteicas através de um sistema de banco de dados.
Sofrendo diversas modificacdes e revisdes através dos anos, a versdao atual do formato
PDB ¢ 3.20 (Worldwide PDB Foundation, 2003).

Um trecho do arquivo PDB correspondente a molécula do DNA (PDB Id: 123d)
pode ser visualizado no Apéndice E, assim como uma descricdo detalhada de cada linha

do formato PDB.
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3.5.2 MeshLab

O programa selecionado para poder visualizar graficamente a estrutura molecular
descrita em arquivos PDB foi o MeshLab. A escolha foi devido a dois fatores principais,
sendo o primeiro a gama de formatos que o programa consegue ler e identificar, além da
facilidade de conversdo de formatos e de manipulacido do objeto (malha) no ambiente. O
MeshLab é um um sistema de software avancado de malhas 3D orientado para a mani-
pulacdo e processamento de grandes conjuntos de malhas que possibilita uma gama de
ferramentas para edicdo, limpeza, inspecdo, renderizacdo e conversao em outros tipos de
estruturas gréficas. O programa foi desenvolvido pelos centro de pesquisa do Instituto di
Scienza e Tecnologie dell’Informazione, que faz parte do National Research Council da
Italia, além de ser gratuito e open-source, sujeito aos requisitos da licenca GNU (General
Public License) (ISTI - CNR, 2014). O programa também é amplamente utilizado no
ambiente académico como em microbiologia, reconstruc¢do de superficies, paleontologia,
prototipacdo de cirurgias ortopédicas, ortodentia, entre outros.

Para a visualizacao dos arquivos em PDB utilizados nesse trabalho, a manipulagao
deles é simples no ambiente do MeshLab. Primeiramente os arquivos PDB corresponden-
tes as moléculas foram visualizados de forma que os dtomos fossem representados por
esferas, o que corresponde a visdo natural e padrdo desse tipo de estutura em todos os
programas citados na sec¢do 1.2. Na secdo seguinte serd detalhada o tipo de conversado a
ser aplicada nos arquivos visualizados no MeshLab a fim de tornar as moléculas utiliza-

veis no ambiente desenvolvido na Unity.

3.5.3 Nuvem de pontos

3.5.3.1 Obstdculos do formato OBJ

O tipo de formato de malhas (objetos) que normalmente € utilizado na Unity € o
Wavefronte.obj. Esse formato € uma defini¢cdo geométrica e foi desenvolvido pela Wa-
vefront Technologies para o seu pacote de Visualizagdes Avancadas. O formato foi am-
plamente adotado pela maior parte dos programas de desenvolvimento de ambientes 3D
e ¢ um formato universalmente aceito. Se trata de um simples arquivo que representa
somente a geometria 3D do objeto, respectivamente a posicao de cada vértice, a posicao

de cada textura UV com sua coordenada, as normais e as faces que formam cada poligono
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definidas como uma lista de vértices. Por padrdo, as coordenadas dos vértices sdo arma-
zenadas no sentido anti-hordrio, fazendo assim a declaracdo explicita das faces normais
desnecessaria. As coordenadas do formato OBJ ndo possuem unidades, mas os arqui-
vos contém informacao sobre a escala em uma linha de comentario especifica (Carnegie
Mellon University Computer Science Department, 2005).

Os tipos de dados e organizagdo padrdo deles no arquivo podem ser visualizadas
no Apéncide F.

Existem dois problemas ao tentar converter uma malha no formato de PDB para
OBJ. Apesar de o MeshLab exibir a estrutura molecular corretamente, com todos os 4to-
mos com suas respectivas cores, ao passar essa estrutura para OBJ as informacdes de
cores sdo perdidas, porque o formato OBJ lida com texturas e ndo com cores solidas, que
sd0 uma opg¢do mais simples para colorir uma estrutura 3D. Sendo assim, a respectiva
molécula em formato OBJ ndo possui nenhuma cor, apenas o material padrao das malhas.
A outra dificuldade encontrada nessa conversao € que, dada a natureza de interacdo desse
estudo, € preciso considerar a necessidade de poder manipular cada 4tomo como uma
estrutura isolada, e ndo apenas a molécula como um todo. Ao ser convertido para OBJ,
a molécula se torna um objeto tnico e selecionar partes especificas desse objeto através
do ambiente da Unity se torna uma tarefa complexa. Para tanto, surge a necessidade de
buscar um outro tipo de formato para poder representar a molécula no ambiente da Unity.

Sendo assim, a solu¢do encontrada foi abrir o arquivo PDB no MeshLab de forma
que cada atomo fosse representado por um ponto. Felizmente, as cores atribuidas a cada
atomo por padrio sdo passadas aos pontos, uma informacao necessdria para poder iden-
tificar cada atomo visualmente. Dessa forma, seria possivel passar a nuvem de pontos
que representa a molécula na Unity e apenas associar uma esfera simples (uma forma
primitiva da Unity) a cada d&tomo, o que possibilitaria a manipula¢ido de cada dtomo in-
dividualmente, j4 que cada um seria um objeto tnico. A melhor forma encontrada para
exportar essa nuvem de pontos e poder trabalhar com ela na Unity foi converté-la para o

formato OFF, que serd apresentado a seguir.

3.5.3.2 Formato OFF

O formato OFF (Object File Format) € um dos padrdes mais simples para a des-
cri¢cdo dos poligonos que compde o objeto tridimensional (Princeton University, 2004).
Dessa forma, ele foi escolhido para realizar a conversao para a nuvem de pontos e poder

ser adaptado para a representacdo no ambiente da Unity. Para apresentar como o arquivo
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¢ estruturado, tomamos como exemplo a mesma molécula do DNA (PDB Id: 123d), con-

forme pode ser visualizada no Apéndice G.

3.5.3.3 Algoritmo de conversdo e renderizagdo das moléculas

Apesar de a Unity reconhecer praticamente qualquer formato de arquivo de objeto
em 3D, o formato OFF nao € reconhecido pelo programa e nuvem de pontos normalmente
precisam de um cédigo de conversdo para serem representadas no programa.

O script desenvolvido funciona da seguinte forma: ele 1€ as linhas do arquivo
OFF e cria um GameObject que corresponde a molécula, sendo que seus "filhos", sdo os
atomos. Ele primeiramente posiciona todos os pontos no ambiente de acordo com suas
coordenadas e atribui a cor a eles de acordo com as informacdes do arquivo. No momento
em que os pontos sdo instanciados, € atribuido a cada um dos pontos da lista uma esfera,
que também faz parte de um array, ficando na mesma posicao que o ponto. Sendo assim,
o ponto se torna o centro da esfera.

Uma vez que a representacdo e conversdo de formatos através do MeshLab so-
mente preserva as informagdes das posi¢des de cada d&tomo na molécula assim como sua
respectiva cor (segundo o padrao da [IUPAC), algumas alteragdes no algoritmo s@o neces-
sdrias para manter a representacdo de cada molécula o mais aproximada e fiel possivel
das informacdes originais contidas no arquivo PDB. Primeiramente, é preciso garantir
que cada dtomo possui o tamanho e escala corretas, ja que as ligacdes atdmicas na repre-
sentacao molecular via PDB se ddo de forma que cada dtomo fica ligado a outro por si s6,
sem a necessidade de uma representacao por tracos, por exemplo. Para isso, foi consul-
tada a tabela oficial do raio atdmico de cada elemento quimico, obtendo as informagdes
necessdrias para a representacio correta do tamanho e convertendo as medidas dadas em
Angstrons para pixels. Dentro do algoritmo, essas informacdes sdao passadas diretamente
para a escala de cada esfera, assim ajustando o tamanho representativo de cada atomo e
tornando clara as ligacdes de cada um.

Dessa forma, a molécula € renderizada no cendrio do ambiente da Unity e é pos-
sivel interagir tanto com a estrutura completa quanto com cada dtomo isoladamente. Para
garantir uma experiéncia mais natural para o usudrio, colisores foram adicionados as es-

feras que representam os 4tomos, assim o usudrio nao pode atravessa-las.
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3.6 Interacao

Para criar as mecanicas de interacdo do programa, o ambiente de visualizacdao
imersiva na Unity foi desenvolvido da seguinte forma. O usudrio, no caso um personagem
em primeira pessoa, utilizard o mouse (para a abordagem nao-imersiva) ou o Oculus Rift
(para a abordagem imersiva) para observar o cendrio a sua volta e realizara as interacdes
com os elementos (nesse caso, as moleculas) com a Razer Hydra. Nas subsecOes seguintes
segue uma breve explicacdo sobre cada umas interacdes que o usudrio pode realizar com
qualquer estrutura molecular representada no programa utilizando o Oculus Rift e Razer
Hydra, assim como a motivacao por trds da escolha de cada tipo de mecanica.

Todo o programa desenvolvido nesse estudo, assim como os scripts utilizados para
capturar o log de eventos das tarefas realizadas pelos usudrios no experimento que sera
descrito posteriormente, pode ser visualizado através do link https://goo.gl/JSDRua.

Na Figura 3.4 pode ser visualizado o mapeamento completo da mecénica de inte-
racdo desenvolvida no ambiente imersivo utilizando a Razer Hydra. Os aspectos de cada
interacao serdo detalhados a seguir. Como pode ser observado, o disposi¢ao das intera-
coes nos controles estd "espelhada”, o que se deve a um problema de implementacdo em
que ndo foi possivel atribuir a mesma funcdo aos mesmos botdes de ambos os controles
da Razer Hydra. Qualquer tipo de modificacdo na atribuicdo dos botdes em quaisquer
dos controles da Razer Hydra provocava um erro de compilagcdo ou o dispositivo sofria de
sérios problemas de funcionamento. Sendo assim, as funcdes dos botdes foram atribuidos

utilizando a disposicao padrao ja implementada no pacote da Sixense para a Unity.

3.6.1 Movimentacao

Para se mover pelo cendrio, conforme pode ser visto na Figura 3.4, o usudrio uti-
lizard o botdo analdgico do controle esquerdo da Razer Hydra, emulando uma funciona-
lidade presente na maioria dos controles de videogames. Como foi citada anteriormente,
a movimentacao pelo cendrio € livre, pois o usudrio pode se mover em qualquer dire¢ao
(frente, trds, esquerda, direita e diagonais) e, dado um angulo de sua visao (definido pelo

mouse ou pelo Oculus Rift), pode se mover nessa direcdo relativa também.



38

Figura 3.4: Mapeamento dos comandos de interacdo da Razer Hydra.

Fonte: O Autor

3.6.2 Selecao

Imitando o movimento natural, o usudrio pode apontar e selecionar dtomos da
molécula. Para tornar a direc@o de selecao o mais precisa possivel e diminuir a quantidade
de erros, primeiramente foi definido que a posi¢do padrdo das maos virtuais da Razer
Hydra seria com o gesto de "apontar"(com o dedo indicador das duas maos em riste e 0s
outros dedos fechados). Além disso, para auxiliar o usudrio na sele¢do de objetos, foram
gerados raios coloridos que acompanham a ponta dos dedos indicadores e funcionam
como uma "mira". O primeiro objeto que esse raio atingir serd o objeto selecionado
pelo usudrio quando ele utilizar o botdao apropriado da Razer Hydra, conforme pode se
observar no exemplo da Figura 3.5. A escolha desse tipo de interacdo se da pelo fato de
que os programas apresentados na sec¢do 1.2 utilizam o auxilio do mouse ou de menus de
selec@o para destacar partes especificas de uma molécula. Acreditamos que ao utilizar o

movimento do controle da Razer Hydra para apontar e marcar um ou mais dtomos oferece
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uma experiéncia mais intuitiva e natural, com um alto grau de imersao ao usudrio.

Figura 3.5: Usudrio selecionando com o auxilio das setas de "mira"diversos dtomos, que
assumem a cor magenta ao serem marcados.

Fonte: O Autor

Sendo assim, o usudrio pode utilizar o controle esquerdo ou direito da Razer Hy-
dra e, pressionando o botdo nimero 2 ou botdo nimero 1, respectivamente, 0s atomos
que estiverem sendo apontandos pela "mira"da mao especifica serdo selecionados e ad-
quirirdo a cor magenta, indicando ao usudrio visualmente que o dtomo esta selecionado.

SO 0 usudri ito uma s ol , bas si a se-
Caso o ario tenha feito uma selecéo incorreta, basta pressionar o mesmo botdo de se
ecao na mao que estiver apontando para o dtomo selecionado incorretamente e ele sera
1 t tand t 1 d t t 1

desmarcado, retornando a sua cor original.

3.6.3 Agarrar

Utilizando o controle esquerdo ou direito da Hydra, o usudrio pode agarrar um
atomo (ou vérios) que foi previamente selecionado e movimenta-lo para onde desejar.
Para isso, basta manter pressionado o gatilho esquerdo ou direito pare mover o dtomo li-
vremente, como se estivesse agarrando-o com sua propria mao. Para soltar o &tomo, basta
soltar o gatilho do controle correspondente a mdo que o estd agarrando e ird permanecer
na posi¢do que o usudrio o soltou. Um exemplo dessa mecanica de interacdo pode ser
visualizado na Fiugura 3.6.

A mecanica de agarrar um ou mais dtomos € uma solu¢do mais natural e interativa
do que os outros programas apresentados na secdo 1.2 apresentam. Enquanto em muitos

deles a selecdo e movimento de 4tomos para determinadas posicdes € feita com menus,
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no ambiente imersivo desenvolvido estamos buscando uma experi€éncia mais intuitiva,
em que o usudrio pode pegar um ou mais dtomos e mové-lo livremente pelo espaco do

ambiente, o posicionando em qualquer lugar.

Figura 3.6: Usudrio agarrando um dtomo de nitrogénio (em azul), podendo mové-lo
livremente enquanto mantiver um dos gatilhos dos controles da Razer Hydra pressionado.

Fonte: O Autor

3.6.4 Giro

Apesar de possuir movimento livre em todos os dngulos e dire¢des, sem nenhum
tipo de restri¢do, no espaco virtual em que a molécula esta sendo exibida (tanto ao utilizar
o mouse quanto o Oculus Rift), o usudrio pode desejar modificar o angulo da estrutura
molecular. A razdo para essa mecanica seria poder visualizar a molécula de forma dife-
rente, sendo capaz de observar partes que ndo estejam visiveis através do ponto de vista do
usudrio. Para isso, ele pode utilizar o giro do botao analdgico do controle direito da Razer
Hydra para girar a molécula em diferentes dngulos, até que encontre a posicao desejavel
para sua visualizacdo. Além disso, todos os programas apresentados na secao possuem
essa funcdo que permite o giro da molécula, entdo seria conveniente implementd-la no
ambiente imersivo que desenvolvemos. A Figura 3.7 ilustra esse tipo de interagdo com a

molécula.
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Figura 3.7: Molécula do DNA rotacionada 90 graus para a direita, a partir de sua posi¢ao
inicial no programa.

Fonte: O Autor

3.6.5 Visibilidade

E possivel tornar apenas um certo tipo de 4tomo visivel na cena, como por exemplo
apenas os de carbono, ou oxigénio, etc. Para tanto, basta utilizar a fung¢do de selecionar
um 4tomo e, ao pressionar o botdo nimero 4 no controle esquerdo ou o botdo nimero
3 do controle direito da Razer Hydra, todos os dtomos do mesmo tipo correspondente
ao selecionado, ficardo destacados na molécula.A Figura 3.8 ilustra como a mecanica de
visibilidade de tipos de atomos funciona. Esse tipo de mecanica de interacdo se mostra
util uma vez que dos todos os programas apresentados na secao 1.2 possuem alguma
funcionalidade que permite a visibilidade de apenas um tipo de 4tomo no ambiente de

visualizagdo.

3.6.6 Aumentar e diminuir

Para permitir que o usudrio possa visualizar a estrutura molecular de formas dife-
rentes, € possivel aumentar (Figura 3.9 (a)) ou diminuir (Figura 3.9 (b)) o tamanho dos
atomos de forma proporcional. Para aumentar o tamanho dos 4tomos basta manter pres-
sionado o bumper do controle esquerdo e para diminuir o tamanho deles basta manter
o bumper do controle direito da Razer Hydra pressionado. Ao soltar qualquer um dos
bumpers, as alteracdes de tamanho irdo cessar. Essa funcdo estd presente em todos os

programas apresentados na secao 1.2, uma vez que aumentar ou diminuir o raio dos 4to-
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Figura 3.8: Apenas dtomos de oxigénio (em vermelho) destacados na estrutura da molé-
cula do DNA.

Fonte: O Autor

mos é extremamente necessdrio para permitir a visualizacdo mais precisa da posi¢do de

certos elementos e de que como eles se combinam com os dtomos adjacentes.

3.6.7 Desfazer Alteracoes

Todos os tipos de interacao apresentados até agora modificam a estrutura molecu-
lar original. Além das alteracdes que o usudrio deseja realizar, podem ocorrer modifica-
¢des incorretas como selecdes incorretas, aumentos ou diminui¢des de &tomos, mudancas
de posicionamento da molécula ou de dtomos que foram agarrados. Sendo assim, € neces-
séria uma fun¢do que permita desfazer qualquer tipo de modificacdo na molécula. Para
tanto, basta que o usudrio pressione o botdo nimero 3 do controle esquerdo ou o botdo
nimero 1 do controle direito da Razer Hydra para restaurar as configuracdes de posicao e

propor¢des originais e cores da estrutura molecular.
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Figura 3.9: Aumento e diminuicio do raio atdmico dos elementos da molécula de DNA.
(a) Aumento do raio dos dtomos.

Fonte: O Autor
(b) Diminuicao do raio dos dtomos.

Fonte: O Autor
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4 EXPERIMENTO: RAPIDEZ, ERROS E CONFORTO

Nesse experimento, serd investigado o quao rapida, com menos erros e confortavel

uma abordagem imersiva pode ser em relagdo a uma nao-imersiva. A seguir serdo apre-

sentadas as hipéteses desenvolvidas para embasar o experimento quais foram os materiais

e métodos utilizados no desenvolvimento e realizacdo dos testes com usudrios.

4.1 Hipoteses

Este experimento investiga os beneficios da visualiza¢do imersiva para interacao

com estruturas moleculares utilizando um Head-Mounted Display e um dispositivo de

manipulacdo 3D. A hipétese geral € que um ambiente de visualizac@o imersiva para ma-

nipular moléculas oferece mais rapidez, precisdo e conforto ao usuario. Em um nivel mais

especifico, o experiemento testa as seguintes hipoteses:

e H1: A realizacio de tarefas de interacdo com estruturas moleculares em um

ambiente virtual imersivo utilizando um Head-Mounted Display é mais rapida

do que utilizando uma abordagem nao-imersiva.

Ambientes virtuais imersivos criam de maiores graus de liberdade de movimentos
ao usudrio do que o uso de mouse e teclado, ao proporcionarem uma experiéncia
que permite uma movimentagao e interagdo mais natural. Além disso, aumentam o
campo de visdo, possibilitando a andlise de uma quantidade maior de dados partindo

de um mesmo posicionamento do usudrio.

H2: A realizacdo de tarefas de interacio com estruturas moleculares em um
ambiente virtual imersivo utilizando um Head-Mounted Display ocasiona me-

nos erros do que utilizando uma abordagem nao-imersiva.

Ambientes imersivos afetam positivamente a experiéncia do usudrio, uma vez que
aumentam o foco e interesse com a tarefa que esta realizando, além de diminuir as

distracdes visuais externas por aumentar seu campo de visao.

H3: A realizacdo de tarefas de interacio com estruturas moleculares em um
ambiente virtual imersivo utilizando um Head-Mounted Display oferece um

nivel de conforto maior que utilizando uma abordagem nao-imersiva.
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Pelo fato de ambientes virtuais imersivos proporcionarem uma experiéncia mais
natural ao usudrio, eles podem criar um nivel maior de conforto ao exigerem agdes
menos complexas para interagir com o ambiente virtual em que o usudrio se encon-

tra imerso.

4.2 Materiais e métodos

4.2.1 Participantes

O experimento envolveu uma amostra de 11 voluntarios (6 homens e 5 mulhe-
res). Todos eram estudantes que ja possuiam formacdo académica na drea de Quimica
ou Biotecnologia. Destes participantes, 45,5% possuiam o Ensino Superior Incompleto,
enquanto 27,3% possuiam Pos-graducdo incompleta e os 27,3% restantes Pos-graduagao
completa. As idades variavam de 19 a 28 anos (M = 23, SD = 3,13). Essa escolha de
amostra foi tomada levando em conta utilizar participantes que tivessem um dominio e
conhecimento prévio sobre os dados utlizados no experimento, nesse caso, as estruturas
moleculares. A todos os participantes foi fornecido um termo de consentimento antes da
realizacdo do estudo (vide Apéndice A).

Os individuos possuiam pouco conhecimento sobre o propdsito do experimento
(i.e, visualizag@o imersiva). Somente um dos participantes possuia uma experiéncia com
realidade virtual e afirmou que havia se sentido confortdvel nela. Dos trés participantes
que afirmaram ter problemas de visdo, 0 usudrio que possuia apenas miopia optou por
realizar os testes com a abordagem imersiva do Oculus Rift sem o uso de seus 6culos.
Como no formulédrio de questionamento posterior aos testes, esse mesmo participante
ndo apresentou reclamagdes quanto a problemas de visdo ou desconforto ao utilizar o
Oculus Rift, os resultados ndo sdo alterados. Os outros dois participantes que afirmaram
possuir problemas de miopia e astigmatismo (nesses casos, ambos problemas para os
participantes), optaram por realizar os testes imersivos com o Oculus Rift utilizando seus
proprios 6culos também, com os testes transcorrendo normalmente.

Quanto a experiéncia dos participantes em relacdo a programas de computador
para a visualizacdo de moléculas, a Figura 4.1 mostra o comparativo das informagdes
colhidas.

A Figura 4.2 mostra a relacdo de programas utilizados pelos participantes que

indicaram usar outros dos listados no questiondrios.
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Figura 4.1: Relacdo de programas de visualizagdo de moléculas utilizados pelos partici-
pantes conforme as opg¢des fornecidas no questionério.

D.1%

B VMD

@ PyMOL

[0 Outros programas

O Nao utilizam programas de visualizacdo de moléculas

Fonte: O Autor

Figura 4.2: Relacdo de outros programas de visualizagdo de moléculas utilizados pelos
participantes conforme informaram no questionario.

B ChemDraw
O ChemSketch
O Otterbein

0 WebMOL

Fonte: O Autor

4.2.2 Dispositivos

As varidveis independentes sao o display (Head-Mounted Display ou display co-
mum) e as tarefas que serdo realizadas. J4 as varidveis dependentes sdo a rapidez, a
quantidade de erros e o nivel de conforto. A configuracdo da mdquina utilizada para o

experimento pode ser visualizada na Tabela 4.1.

Tabela 4.1: Configuracdes da maquina utilizada no experimento.

Caracteristica Especificagcdo
Processador Intel Core 15 4670
Modelo Haswell
Frequéncia 799,53 MHz
Cache (L1) 4 x 32 KBytes (8-way)
Memoria 15 GBytes (DDR3)
GPU NVidia GeForce GTX 760
Modelo ZOTAC
Meméria Global 4096 MBytes

Fonte: O Autor

Para o display utilizado na realizag¢do de tarefas com abordagem nao-imersiva foi
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utilizado um monitor LCD de 21,5 polegadas, com um refresh rate de 60 Hz e resolucao
de 1920 x 1080 pixels, conforme a Figura 4.3 (a). Para a realizac@o de tarefas com uma
abordagem imersiva, cada participante foi equipado com um Oculus Rift, de especifica-

coes descritas na secdo 3.2 e mostrado na Figura 4.3 (b).

Figura 4.3: Tipos de setups para as diferentes abordagens.
(a) Abordagem ndo-imersiva utilizando o display da maquina, a Razer Hy-
dra e o mouse.

Fonte: O Autor
(b) Abordagem imersiva utilizando o Oculus Rift e seu sensor, e a Razer
Hydra.

Fonte: O Autor

A interacdo com o ambiente de visualizacao desenvolvido € realizada através da
utilizagdo dos controles da Razer Hydra e do uso do mouse, para a abordagem nao-
imersiva. Para a abordagem imersiva, o usuario deve utilizar os controles da Razer Hydra
e o0 Oculus Rift para realizar a movimentacao da camera pelo ambiente, acompanhando o
movimento de sua propria cabeca. Para realizar o experimento com ambas as abordagens
e permitir o rastreamento da posi¢ao das maos do usudrio (conforme descrito na subsecao

3.6.4), a base da Hydra foi presa por um cinto no participante. A disposicao de todos os
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aparelhos e descrita na Figura 4.4.

Figura 4.4: Disposicado dos aparelhos no usudrio.(a) Oculus Rift, (b) Base da Razer Hy-
dra, e (c) Controles da Razer Hydra.

Fonte: O Autor

4.2.3 Moléculas usadas nos testes

4.2.3.1 Lisina

A fim de praticar o conhecimento adquirido antes dos testes, cada participante
€ convidado a experimentar os diferentes tipos de interacdo que o sistema proporciona
com a molécula de lisina (PDB Id: LYS). A Lisina € um aminodacido polar basico e alta-
mente solivel em dgua. Em circunstancias normais, um ser humano consome quantidade
suficiente de lisina através da alimentacdo. A falta desse aminodcido pode ocasionar
crescimento lento, fadiga, ndusea, tontura, perda de apetite e distirbios reprodutivos. E
encontrada principalmente em alimentos ricos em proteinas como: carnes, frutos do mar,
produtos a base de soja, leite e derivados. Em menor concentragdo, é encontrada em
verduras e legumes. O excesso de lisina no organismo pode resultar em diarréia, dor

de estdmago, aumento do colesterol, danos hepdticos e renais. Como varios estudos ja
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foram realizados para esclarecer o papel da Lisina no organismo e no tratamento de va-
rios problemas de satude, o conhecimento e detalhamento desse aminodcido € de suma
importancia para a Quimica, (Amino Acids Guide, 2016).

Por se tratar de uma molécula pequena e simples, conforme pode ser visto pela
sua renderizacdo no ambiente 3D da Unity pela Figura 4.5, ela se torna uma escolha
apropriada para servir de pratica para os participantes se familiarizem com as tarefas e
comandos dos testes antes de realiza-los.

Figura 4.5: Molécula da Lisina renderizada pelo programa desenvolvido na Unity. Es-

feras de cor branca representam atomos de hidrogénio; cor cinza, carbono; cor vermelha,
oxigénio; e cor azul, nitrogénio.

Fonte: O Autor

4.2.3.2 DNA

A estrutura do DNA (Deoxyribonucleic acid, PDB Id: 123d) € uma das moléculas
mais conhecidas do mundo. Contendo o cddigo genético responsavel pelas defini¢cdes das
caracteristicas fisicas de cada ser humano assim como a produc¢do de proteinas, a cadeia
principal do DNA e formada por fosfato e residuos de actcar, dispostos alternadamente.

O agucar no ADN ¢ 2-desoxirribose, uma pentose (agtcar com cinco carbonos).
Os agucares sao unidos por grupos fosfato que formam ligagdes fosfodiester entre o ter-
ceiro e quinto dtomos de carbono dos anéis de aguicar adjacentes. Estas ligacOes assimé-
tricas significam que uma cadeia de DNA tem uma dire¢do. Numa dupla hélice, a direcao
dos nucleotideos de uma cadeia € oposta a direcao dos nucleotideos da outra cadeia, (AL-
BERTS et al., 2002)

Sendo assim, conforme podemos observar na Figura 4.6, ¢ uma molécula simples
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mas de muita importancia para se compreender as estruturas mais bésicas das formagdes

moleculares de organismos vivos.

Figura 4.6: Molécula do DNA renderizada pelo programa desenvolvido na Unity. Esferas
de cor cinza representam dtomos de carbono; cor vermelha, oxigénio; cor azul, nitrogénio;
e cor laranja, fésforo.

Fonte: O Autor

4.2.3.3 Proteina Verde Fluorescente

A Proteina Verde Fluorescente (GFP, Green Fluorescent Protein, PDB Id: lema),
uma molécula encontrada em espécies de dguas-vivas dos mares do Pacifico Norte. Sua
func¢ao € converter luz azul produzida por outra proteina (a Aequorin) para luz verde. A
proteina absorve luz ultra-violeta do sol e a emite como uma luz verde de baixa ener-
gia. Essa propriedade simples tem sido utilizada como uma ferramenta de pesquisa por
décadas por cientistas, que unem a GFP a um objeto especifico (quer seja outra proteina
ou mesmo um virus) e gravam imagens sob uma luz ultra-violeta de um comprimento de
onda especifico. Isso permite que se acompanhe, por exemplo, o inicio e a expansao de
uma infeccao viral dentro de todo um organismo, ou, sob um microscépio, a vida de uma
proteina dentro de uma célula.

A respeito de sua estrutura molecular, temos que as cadeias fosforescentes da GFP
sd0 compostas por uma triade de aminodcidos enterrados no fundo de seu ntcleo - se-
rina, tirosina, glicina - que sofre uma reacao quimica especial e cria uma cromosfera no
ambiente celular (no caso, dgua), gerando um ambiente perfeito para a reacdo de cap-
tura/soltura do féton acontecer. O conhecimento ja adquirido a respeito da estrutura e

quimica da GFP permitiu que cientistas fagam mudancas especificas nos aminodcidos da
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GFP e criem novas formas da proteina que podem produzir luzes de cores diferentes,
se tornando uma poderosa ferramenta para cientistas de diversos campos de pesquisa.
Além disso, pelo que podemos observar na Figura 4.7, a estrutura da GFP é complexa,
tornando-a ttil para verificar a quantidade de erros que ocorrem aos usudrios tentando

localizar moléculas especificas em seu interior.

Figura 4.7: Molécula da GFP renderizada pelo programa desenvolvido na Unity. Es-
feras de cor cinza representam atomos de carbono; cor vermelha, oxigénio; e cor azul,
nitrogénio.

Fonte: O Autor

4.2.3.4 Hemoglobina

A hemoglobina (PDB Id: 3a0g) foi a segunda proteina a ter sua estrutura determi-
nada pela cristalografia por raios-X, assim como também torna nosso sangue vermelho.
E composta por quatro cadeias proteicas diferentes, duas alfas e duas betas, em que cada
uma contém uma molécula especial chamada heme. Essas moléculas heme contém um
atomo de ferro cada, que se liga ao oxigé€nio que respiramos e o carrega pela nossa cor-
rente sanguinea. Esse ferro também se liga ao monéxido de carbono, infelizmente com
muito mais forca que com o oxigénio, tornando esse gds um veneno silencioso e letal para
humanos.

Dessa forma, devido ao papel importante dos dtomos de ferro na estrutura mole-
cular da hemoglobina, conforme podemos observar pela Figura 4.8, € importante que se
possa localizar de uma forma simples e sem muito esfor¢o todos os ferros presentes na
molécula. Como esses 4tomos ndo estdo muito visiveis na molécula a uma primeira vista,

¢ importante ver que tipo de abordagem seria mais confortdvel ao usudrio para poder
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encontrar esses atomos especificos.

Figura 4.8: Molécula da Hemoglobina renderizada pelo programa desenvolvido na Unity.
Esferas de cor cinza representam atomos de carbono;cor vermelha, oxigénio; cor azul,
nitrogénio; e cor amarela, ferro.

Fonte: O Autor

4.2.4 Método

4.2.4.1 Instrugoes iniciais e tutorial

Antes de realizar os testes de fato, cada usudrio foi instruido através do agente de
testes e com o auxilio visual da Figura 3.4 sobre o mapeamento e funcionamento de cada
comando de interacdo virtual disponivel na implementacdo com a Razer Hydra.

A fim de praticar o conhecimento adquirido antes dos testes, cada participante é
convidado a experimentar os diferentes tipos de interacdo que o sistema proporciona com
a molécula de lisina, descrita na se¢ao 4.2.3.1. Tal procedimento ndo entra como um
teste vélido do experimento e o usudrio pode utilizar o tempo que desejar para praticar 0s

controles e comandos da Hydra, assim como se familiarizar com o ambiente do programa.

4.2.4.2 Testes com o DNA

O usudrio realizou uma tarefa relativamente simples que serviu para avaliar com-
parativamente o desempenho em niveis de rapidez utilizando duas abordagens diferentes:
uma nao-imersiva utilizando a Razer Hydra, mouse e tela do computador; e uma imer-

siva, utilizando a Razer Hydra e o Oculus Rift. Os testes foram nomeados como DNA NI
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(Nao-imersivo) e DNA I (Imersivo), respectivamente para cada tipo de abordagem.

As instrugdes para essa tarefa fornecidas ao participante eram: localizar e seleci-
onar todos atomos de fésforo das moléculas de fosfato presentes na molécula de DNA
(um total de 16 atomos). Cada molécula de fosfato se constitui de um atomo de fésforo
(exibido em cor alaranjada no programa) e trés atomos de oxigénio (exibidos em cor ver-
melha) ligados a ele. Assim que o usudrio realizava a tarefa com sucesso, uma mensagem
era exibida tanto na tela do computador (para a abordagem ndo-imersiva) como no Oculus
Rift (para a abordagem imersiva). O usudrio também podia sinalizar ao agente de teste se
nao conseguisse realizar o experimento e desejasse desistir.

Essa tarefa foi desenvolvida se pensando em analisar a rapidez em que o usudrio
poderia selecionar, agarrar e mover dtomos especificos. Para ndo tornar a tarefa demasiada
demorada e complexa, foi escolhido apenas um tipo de d&tomo para interagir. A utilidade
dessa tarefa é poder interagir diretamente e de uma forma natural (como se o usudrio
estivesse agarrando o 4&tomo com suas préprias maos), movendo os 4tomos para posicoes
diferentes, ao contrario dos programas ja abordados anteriormente que utilizam menus
e ferramentas de selecdo mais convencionais (de um ponto de vista ndo-imersivo) para
realizar esse tipo de tarefa.

Os erros cometidos pelos usudrios na realizacdo das tarefas com essa molécula
eram contabilizados da seguinte forma: o nimero de vezes que o usudrio pressionou o
botdo 2 na controle esquerdo mais o nimero de vezes que pressionou o botao 3 do controle
direito deve ser igual a 16. Qualquer quantidade acima desses valores foi computada como
um erro, além da quantidade de desmarcacdes que o usudrio realizou. O nimero de vezes
que o usudrio também pressionou o botdo 3 no controle esquerdo ou o botdo 4 no controle

direito para desfazer altera¢des na molécula foi contabilizado como erro.

4.2.4.3 Testes com a GFP

O usudrio realizou uma tarefa um pouco mais complexa que serviu para avaliar
comparativamente o desempenho em niveis de precisao utilizando duas abordagens dife-
rentes: uma nao-imersiva utilizando a Razer Hydra, mouse e tela do computador; e uma
imersiva, utilizando a Razer Hydra e o Oculus Rift. Os testes foram nomeados como GFP
NI (Nao-imersivo) e GFP I (Imersivo), respectivamente para cada tipo de abordagem.

As instrugdes para essa tarefa fornecidas ao participante eram: localizar e selecio-
nar todos os sete &tomos que compde o anel aromético caracteristico da tirosina, um dos

trés tipos de aminoécidos que formam o interior da GFP. O anel aromadtico da tirosina ¢ di-
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ferencidvel de outros por possuir um atomo de oxigénio ligado em um de seus carbonos.
Sendo assim, o usudrio devia selecionar os seis dtomos de carbono (representados pela
cor cinza) do anel mais um atomo de oxigénio (representando pela cor vermelha) ligado
a ele. Para realizar a tarefa, somente era permitido utilizar a ferramenta de aumento ou
diminui¢cdo do tamanho dos dtomos para lhe auxiliar, sendo proibido que o participante
agarrase um atomo ou grupo deles para "abrir"a molécula. Quando a tarefa era concluida,
o agente de testes sinalizava o fim do teste. O usudrio também podia sinalizar ao agente
de teste se ndo conseguisse realizar o experimento e desejasse desistir.

Por se tratar de uma molécula que possui um nivel de complexidade estrutural
maior, a tarefa foi desenvolvida visando criar uma situacdo que exigisse atengdo e preci-
sdo do usudrio para ser realizada. Sendo assim, selecionar &tomos especificos da molécula
de tirosina é uma forma apropriada de verificar a quantidade de erros que o usudrio ird
realizar até conseguir localizar e identificar os dtomos solicitados. Além disso, poder
identificar e selecionar partes especificas de uma estrutura molecular € uma funcionali-
dade basica que qualquer programa de interacao molecular deve ser capaz de oferecer ao
usudrio.

Os erros cometidos pelo usudrio na realizagdo das tarefas com essa molécula eram
contabilizados da seguinte forma: o nimero de vezes que o usudrio pressionou o botao 2
no controle esquerdo mais o nimero de vezes que pressionou o botdo 3 do controle direito
deve ser igual a 7. Qualquer quantidade acima desses valores era computada como um
erro, além da quantidade de desmarcac¢des que o usudrio realizou. Também sdo conside-
rados erros o nimero de vezes que o usudrio pressionou o gatilho do controle esquerdo ou
o gatilho do controle direito, uma vez que as instrucdes deixam claro que o usudrio ndo
podia utilizar a funcionalidade de agarrar os 4tomos. O ndmero de vezes que 0 usudrio
também pressionou o botdo 3 no controle esquerdo ou o botdo 4 no controle direito para

desfazer alteragdes na molécula era contabilizado como erro.

4.2.4.4 Testes com a Hemoglobina

O usudrio realizou uma tarefa um pouco mais complexa que serviu par avaliar
comparativamente o desempenho em niveis de conforto utilizando duas abordagens dife-
rentes: uma nao-imersiva utilizando a Razer Hydra, mouse e tela do computador; e uma
imersiva, utilizando a Razer Hydra e o Oculus Rift. Os testes foram nomeados como HEM
NI (Nao-Imersivo) e HEM I (Imersivo), respectivamente para cada tipo de abordagem.

As instrugdes para essa tarefa fornecidas ao participante eram: utilizar somente o
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comando de agarrar e mover dtomos, desmembrando a molécula para localizar e selecio-
nar um dos dtomos de ferro da estrutura da hemoglobina (representando na cor amarela).
Ao encontrar um dos ferros, o usudrio devia seleciond-lo e pressionar o botdo de destaque
para permitir que apenas os dtomos de ferros ficassem visiveis. Assim que o usudrio rea-
lizou a tarefa com sucesso, uma mensagem foi exibida tanto na tela do computador (para
a abordagem ndo-imersiva) como no Oculus Rift (para a abordagem imersiva). O usudrio
também podia sinalizar ao agente de teste se ndo conseguisse realizar o experimento e
desejasse desistir.

A tarefa foi desenvolvida baseando em uma ideia de teste que os desenvolvedores
da UnityMol atualmente estdo trabalhando com a molécula de Hemoglobina para veri-
ficar a usabilidade de seu programa de forma imersiva, utilizando tanto o Oculus Rift
quanto o HTC Vive, (UnityMol Dev Team, 2015). Como a tarefa elaborada pela equipe
desenvolvedora do programa exige o uso de menus da interface para realizar algumas ta-
refas (como a selecdo e visibilidade dos 4&tomos de ferro), tal abordagem foi adaptada para
nosso teste com o uso dos botdes da Razer Hydra, garantindo uma forma mais natural e
simples e de interacdo.

Os erros cometidos pelo usudrio na realizagdo das tarefas com essa molécula eram
contabilizados da seguinte forma: o nimero de vezes que o usudrio deselecionou dtomos
e quantas vezes ele pressionou o bumper do controle esquerdo ou o bumper do controle
direito, uma vez que as instru¢des deixavam claro que o usudrio ndo podia utilizar a
funcionalidade de aumentar ou diminuir os d&tomos. O nimero de vezes que o usudrio
também pressionou o botdo 3 no controle esquerdo ou o botdo 4 no controle direito para

desfazer alteragdes na molécula era contabilizado como erro.

4.2.5 Procedimento

A ordem de realizacdo dos testes foi diferente para cada usudrio, conforme pode
ser observado na Tabela 4.1. Apds ter assinado um termo de consentimento informando
sobre a natureza dos experimentos, assim como seus riscos e beneficios, o participante
respondeu um pré-questiondrio para colher informagdes. Apods isso, o agente de testes
prendeu o cinto com a base da Razer Hydra em torno do torso do participante e o orientou
a se sentar posicionado de frente para o display do computador, de forma ereta. Além
disso, os testes somente se iniciaram apds o usudrio ter se familiarizado com os apare-

lhos através da pratica ndo-oficial com a molécula de lisina (conforme descrita na se¢ao
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4.2.4.1). Todas as instrucdes dos testes exibidas aos usudrios previamente a sua realiza¢ao

podem ser vistas no Apéndice D.

Tabela 4.2: Ordem de realizacdo dos testes para cada participante.
Participantes Ordem dos Testes

GFP NI-DNA I1-HEMTI-DNA NI - GFP I - HEM NI
GFPI1-GFP NI -HEMI-DNATI-DNA NI - HEM NI
GFP NI - DNA NI -GFPI1-HEM NI -DNAI1-HEMI
GFPNI-HEMI-HEM NI - GFPI-DNA I-DNA NI
HEM NI - DNA I-HEMT1I - DNA NI - GFP I - GFP NI
DNAI1-HEMI-GFPI- GFP NI - DNA NI - HEM NI
DNAI-GFPNI-HEMI-HEM NI - GFP I - DNA NI
GFPI-GFP NI -DNAI-HEMI-HEM NI - DNA NI
DNA NI-HEM NI -HEM I -GFP NI-DNAI-GFPI
DNAI1-GFPI-HEM NI - DNA NI - GFP NI - HEM 1
HEM NI - DNA NI - DNA I-GFPI1-HEMI - GFP NI
Fonte: O Autor

O 0 1NN A~ W=

—_ —
— O

Caso o teste a ser realizado utilizasse a abordagem ndo-imersiva, o agente de teste
orientou que o usudrio poderia soltar qualquer um dos controles da Hydra a qualquer
momento para utilizar o movimento do mouse para ajustar sua visdo no ambiente do
teste. Apds o participante se sentar na cadeira de frente para a tela do computador, o
agente de testes ird iniciar o programa. Antes que o usudrio pudesse utilizar a Razer
Hydra, o agente realizou a calibracdo obrigatério do aparelho e o entregou nas maos do
usudrio. Finalizado o teste, o programa exibiu uma mensagem de sucesso na tela (para os
casos do testes com o DNA e a Hemoglobina) e o agente de teste sinalizou que o teste foi
concluido, encerrando o programa e gravando os dados colhidos do participante.

Caso seja a abordagem imersiva, os passos ja citados foram repetidos com a di-
ferenca que o usudrio colocou o Oculus Rift na cabeca e o agente de teste esperou que
o participante sinalizasse que j4 havia posicionado o aparelho corretamente e de forma
confortavel. Uma vez iniciado o programa, o agente de teste realizou a calibragdo obri-
gatdria da Razer Hydra e o entregou nas maos do usudrio. Também, finalizado o teste, o
programa exibiu uma mensagem de sucesso na tela (para os casos dos testes com o DNA
e a Hemoglobina) e o agente de teste sinalizou que o teste foi concluido, encerrando o
programa e gravando os dados colhidos do participante.

Ao finalizar toda a série de testes, o participante respondeu um questiondrio para
avaliar aspectos como conforto e opinides sobre a qualidade de cada abordagem utili-
zada, assim como possiveis sugestdes de aspectos que podem ser melhorados tantos na

experiéncia ndo-imersiva quanto imersiva.
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5 RESULTADOS

Para analisar os resultado obtidos através dos testes deste experimento, o nivel de
significancia foi definido com p = 0,05.

Primeiramente, foi realizado o teste Shapiro-Wilk para testar a hipotese nula de
que todos os dados coletados com as diferentes abordagens sao oriundos de uma distri-
buicdo normal. Esse teste € um dos mais utilizados em testes de interacdo com usudrio
para testar a normalidade da distribuicdo de dados de uma amostra. Para a aplicacdo do
teste foram escolhidos os dados pertinentes ao tempo de execucdo e a quantidade de erros
de cada teste do experimento pelos usudrios. Essa se escolha se deve ao fato dessas serem
as duas varidveis quantitativas que estdo sendo avaliadas nesse experimento.

De acordo com os cdlculos e tabelas apresentados em Shapiro and Wilk (1965),
os testes foram realizados e, em relacdo ao tempo, somente para as amostras relativas aos
testes DNA I, GFP NI e HEM NI o valor do fato W calculado é menor que o valor de W ta-
belado, rejeitando a hipotese nula de que esses dados especificos vém de uma distribui¢ao
normal. J4 em relagdo a quantidade de erros, somente o teste GFP NI apresentou um valor
de W calculado maior que o valor de W tabelado, aceitando a hipétese nula de que esses
dados especificos vém de uma distribuicao normal. Esses resultados validos obtidos com
o teste Shapiro-Wilk ja sdo suficientes para validarmos a normalidade da distribuicao dos
dados da amostra para esse experimento, considerando o fato que estamos lidando com
uma amostra muito pequena.

As tabelas com os resultados colhidos através do experimento bem como os va-
lores obtidos no teste Shapiro-Wilk e os valores que serdo citados posteriormente podem
ser acessados através do link http://goo.gl/SNuSu9.

Os dados foram coletados entre os varios participantes para comparar a perfor-
mance com setups diferentes (abordagem nao-imersiva e imersiva) para verificar o efeito
de cada abordagem sobre o tempo e quantidade de erros para a realizacao das tarefas.

E necessario observar que um dos participantes desistiu da tarefa relativa ao teste
GFP I, sinalizando ao agente de testes para finaliza-lo, pois ndo era capaz de realizar a
tarefa solicitada. Sendo assim, os dados colhidos desse usuario ndo somente foram des-
cartados do conjunto de dados desse teste em particular como também foram eliminados
da totalidade dos resultados. Portanto, todos os calculos estatisticos estdo sendo realiza-
dos sobre amostras de tamanho 30 (para todos os testes com a abordagem ndo-imersiva

ou imersiva) e tamanho 10 (para cada teste com um dos tipos de abordagem).
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Sobre cada um dos aspectos abordados pelo experimento nas subsecdes seguintes,
serd aplicado o teste T-Student sobre os dados estatisticos. A escolha desse tipo de teste
se justifica no estudo pois, segundo Preece, Rogers and Sharp (2002) que afirma que os
melhores experimentos controlados iniciam com uma hipétese que tem implicacdes pra-
ticas e resultados tedricos de ampla importancia. Um experimento controlado tem pelo
menos duas condi¢gdes e aplica testes estatisticos, como testes-T e andlise de variincia
(ANOVA), para verificar estatisticamente diferencas significativas. Para conjuntos de da-
dos com tamanhos iguais, serd utilizado o test T-Student pareado e, para conjuntos de
tamanhos diferentes serd utilizado o teste T-Student ndo-pareado. Além disso, o teste T-
Student € de simples utilizacdo e implementacdo sobre um conjunto de dados e garante

um resultado satisfatério em relacao a diferencgas estatisticas de duas amostras.

5.1 Rapidez

Pelo tempo de realizacdo das tarefas para cada grupo de testes (ndo-imersivo e
imersivo) para cada uma das trés tarefas propostas aos usudrios, os dados estatisticos
obtidos na Tabela 5.1 mostram que os participantes que utilizaram a abordagem nao-
imersiva levaram mais tempo para concluir os testes em comparagdo com os participantes
que utilizaram a abordagem imersiva.

Ao aplicar o teste T-Student pareado sobre esse conjunto de dados para poder
validar a hipétese H1, obtém-se um valor p = 0,056 e valores do interavalo de confianca
de 95% exibidos na Tabela 5.1. Como p = 0,05, podemos afirmar que a diferenca dos
tempos nao € considerada estatisticamente significativa.

Com esse resultado, para poder inferir que, de fato, a realizag@o das tarefas através
da abordagem imersiva € mais rdpida do que com a abordagem ndo-imersiva, o teste T-
Student também foi utilizado para se comparar os pares de resultados de tempo para cada
uma das tarefas, com as diferentes abordagens.

Para os testes DNA NI e DNA I, foram obtidos os dados comparativos exibidos na
também na Tabela 5.1. Ao aplicar o teste T-Student pareado sobre os conjuntos de tempos
desses dois testes, foi obtido um valor p = 0,022 e valores do interavalo de confianca
de 95% exibidos na Tabela 5.1. Como p < 0,05, podemos afirmar que a diferenca dos
tempos € considerada estatisticamente significativa. Esse resultado significativo mostra
que a tarefa escolhida especificamente para a molécula de DNA para demonstrar que uma

abordagem imersiva se mostraria mais rapida que a ndo-imersiva validou com sucesso
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nossa hipétese H1.

Em relagao aos testes GFP NI e GFP I, os dados comparativos obtidos também sao
exibidos na Tabela 5.1. Aplicando o teste T-Student pareado sobre os conjuntos de tempos
desses dois testes, foi obtido um valor p = 0,247 e valores do interavalo de confianca de
95% exibidos na Tabela 5.1. Como nesse caso p > 0,05, temos que a diferenca dos tempos
ndo € significativa estatisticamente.

Finalmente, em relacdo aos testes HEM I e HEM NI, foram obtidos os dados
comparativos também podem ser visualizados na Tabela 5.1. Aplicando o teste T-Student
pareado sobre os conjuntos de tempos desses dois testes, foi obtido um valor p = 0,022
e valores do interavalo de confianca de 95% exibidos na Tabela 5.1. Como p < 0,05,
podemos afirmar que a diferenca dos tempos € considerada estatisticamente significativa.
Tabela 5.1: Valores comparativos entre os tempos (em medidas de segundos) com as duas

abordagens e os valores minimo e maximo para os intervalos de confianca de 95%.
Testes  Média (M) Desvio-padrdo (SD) Valor minimo Valor mdximo

Total NI 116,094 85,769 97.051 135.136
Total I 50,996 37,647 71.711 99.827
DNANI 139,879 36,348 113.877 165.881
DNA I 101,427 29,188 80.547 122.307
GFP NI 125,890 60,373 85.330 169.079
GFP I 98,288 43,339 67.285 129.291
HEM NI 82,512 37,754 55.504 109.520
HEM I 57,593 22,543 41.467 73.720

Fonte: O Autor

O gréfico da Figura 5.1 ilustra em barras as médias e desvios-padrdes obtidos em
todos os testes com os dois tipos de abordagens (ndo-imersiva e imersiva) em relacao
ao tempo de execugdo das tarefas. Com o auxilio visual desse grafico € mais facil de

compreender as diferencas entre as médias, em termos de significancia estatistica.

5.2 Quantidade de erros

Pelo nimero de erros colhidos na realizacao das tarefas para cada grupo de tes-
tes (ndo-imersivo e imersivo) para cada uma das trés tarefas propostas aos usudrios, os
dados estatisticos exibidos na Tabela 5.2 mostram que os participantes que utilizaram a
abordagem ndo-imersiva tiveram mais erros ao realizarem as tarefas solicitadas do que
utilizando a abordagem imersiva.

Ao aplicar o teste T-Student pareado sobre esse conjunto de dados para poder va-
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Figura 5.1: Gréfico em barras apresentando as médias de tempo de execucdo para cada
teste com as duas abodagens, assim como seu desvio-padrao representado pela linha ver-
tical de erro.
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lidar a hipétese H2, obtem-se um valor p = 0,039 e valores do interavalo de confianca
de 95% exibidos na Tabela 5.2. Como p > 0,05, podemos afirmar que a diferenca da
quantidade total de erros com as duas abordagens ndo € considerada estatisticamente sig-
nificativa.

Sendo assim, para poder inferir que, de fato, a realizacdo das tarefas através da
abordagem imersiva ocasiona menos erros que a abordagem nao-imersiva, o teste T-
Student também foi utilizado comparando os pares de resultados de tempo para cada
uma das tarefas, com as diferentes abordagens.

Para os testes DNA NI e DNA I, foram obtidos os dados comparativos também
exibidos na Tabela 5.2. Aplicando o teste T-Student pareado sobre as quantidades de
erros desses dois testes, foi obtido um valor p = 0,050 e valores do interavalo de confianca
de 95% exibidos na Tabela 5.2. Como p = 0,05, podemos afirmar que a diferenga da
quantidade de erros nio € considerada estatisticamente significativa.

Em relagdo aos testes GFP NI e GFP I, foram obtidos os dados comparativos tam-
bém exibidos na Tabela 5.2. Aplicando o teste T-Student pareado sobre as quantidades de
erros desses dois testes, foi obtido um valor p = 0,047 e valores do intervalo de confianca
de 95% exibidos na Tabela 5.2. Como p < 0,05, temos que a diferenca do niimero de erros
€ estatisticamente significativa. Esse resultado significativo mostra que a tarefa escolhida
especificamente para a molécula da GFP para demonstrar que uma abordagem imersiva
ocasionaria menos erros que a nao-imersiva validou com sucesso nossa hipétese H2.

Por fim, em relacdo aos testes HEM NI e HEM I, foram obtidos os dados com-
parativos também exibidos na Tabela 5.2. Aplicando o teste T-Student pareado sobre as

quantidades de erros desses dois testes, foi obtido um valor p = 0,343 e valores do intera-
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valo de confianga de 95% exibidos na Tabela 5.2. Como p > 0,05, podemos afirmar que a

diferenca da quantidade de erros ndo é considerada estatisticamente significativa.

Tabela 5.2: Valores comparativos entre a quantidade total de erros com as duas aborda-
gens e os valores minimo e maximo para os intervalos de confianca de 95%.
Testes  Média (M) Desvio-padrdo (SD) Valor minimo  Valor mdximo

Total NI 7,031 9,508 3,480 10,581
Total I 3,375 3,965 1,894 4,855
DNA NI 4,545 3,689 1,860 7,139
DNATI 2,345 1,888 0,949 3,650
GFP NI 16,768 11,700 8,330 25,069
GFP I 7,578 4,0290 4.817 10,582
HEM NI 0,627 0,843 -0,003 1,203
HEM I 0,372 0,483 -0,041 0,645

Fonte: O Autor

O gréfico da Figura 5.2 ilustra em barras as médias e desvios-padrdes obtidos em
todos os testes com os dois tipos de abordagens (ndo-imersiva e imersiva) em relacdo a
quantidade de erros cometidos pelos usudrios. Com o auxilio visual desse grafico € mais
facil de compreender as diferencas entre as médias, em termos de significancia estatistica.
O desvio padrio negativo que se pode visualizar em algumas das amostras se deve ao fato
de estarmos lidando com um grupo pequeno de participantes que obteve quantidades de

erros muito diferentes entre si.

Figura 5.2: Grafico em barras apresentando as médias de erros para cada teste com as
duas abodagens, assim como seu desvio-padrdo representado pela linha vertical de erro.
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5.3 Conforto

Por se tratar de um aspecto qualitativo, o nivel de conforto que cada participante
experienciou foi avaliado através de um questiondrio realizado posteriormente as tarefas.

Figura 5.3: Respostas dos participantes em pds-questionamento sobre o nivel do conforto
da abordagem nao-imersiva.

M 2 - Muito desconfortavel
18.2% O 3 - Neutro

[ 4 - Pouco confortavel

O 5 - Muito confortavel

Fonte: O Autor

Com base nesses resultados colhidos atraves do questiondrio realizado posterior-
mente aos testes, podemos primeiramente analisar que, de acordo com as respostas apre-
sentadas no grafico da Figura 5.3, podemos dizer que ndo houve uma quantidade consi-
derdvel de participantes que declararam um nivel alto de conforto ao utilizarem a Razer
Hydra e o mouse na abordagem nao-imersiva durante o experimento. Outro aspecto desse
interesante desse grafico que pode ser percebido é que ndo houve participantes que de-
clarassem o nivel mais baixo de conforto durante essa abordagem no experimento (nesse
caso, "extremamente desconfortavel™).

Figura 5.4: Respostas dos participantes em pds-questionamento sobre o nivel do conforto
da abordagem imersiva.
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63.6% O 5 - Muito confortavel

Fonte: O Autor

Ja com os resultados colhidos através do questiondrio realizado posteriormente aos
testes e exibido no grafico da Figura 5.4, podemos afirmar que houve uma porcentagem

maior de usudrios que afirmaram ter se sentido muito confortdveis ao utilizar a Razer
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Hydra e o Oculs Rift na abordagem imersiva durante os experimentos. Sendo assim, a

andlise desses dados subjetivos brutos valida a hipdtese H3.

5.4 Outros resultados

Um resultado interessante € que, dos 30 testes realizados no total utilizando a
abordagem ndo-imersiva (apenas com a interacao através da Razer Hydra e do movimento
do mouse), em 66% desses testes os usudrios nao utilizaram o movimento do mouse
em nenhum momento do teste para realizar as tarefas. Mesmo sendo orientados sobre a
possibilidade de soltar um dos controles da Hydra a qualquer momento do teste e poder
utilizar o mouse para ajustar sua visdo, os usudrios preferiram apenas utilizar utilizar a
fungdo de rotacionar a molécula, para ajustar seu campo de visao.

Dessa forma, com essa informag¢do podemos fazer uma andlise detalhada de o
quanto cada participante movimentou sua cabeca (mais especificamente, seu campo de
visdo) em cada uma das abordagens para todos os testes. As informagdes de rotag¢do, que
correspondem ao deslocamento da cabeca em torno da fossa mandibular e também da
cabeca em torno do eixo do pescoco, sao capturadas pelo programa ao longo da execugao
dos testes em quantidade total de graus deslocados.

Portanto, podemos analisar que para todos os testes, conforme os dados compa-
rativos exibidos na Tabela 5.3, nota-se que os participantes rotacionaram mais a cabeca
utilizando a abordagem imersiva do que a abordagem ndo-imersiva. Especificamente, ao
aplicar o teste T-student pareado sobre esses conjuntos de dados, obtemos um valor p
= (0.00002 e valores do intervalo de confianca de 95% também dispostos na Tabela 5.2.
Como p < 0,05, temos que a diferenca do total de rotagdes € estatisticamente significativa.

J& para os testes DNA NI e DNA I, foram otidos os dados comparativos também
exibidos na Tabela 5.3. Ao aplicar o teste T-Student pareado sobre os conjuntos de dados
desses dois testes, obtemos um valor de p = 0,231 e valores do intervalo de confianga de
95% também dispostos na Tabela 5.2. Como p > 0,05, temos que a diferenca do total de
rotacdes nao € estatisticamente significativa.

Para os testes GFP NI e GFP I, obtemos os dados comparativos exibidos na Tabela
5.3, Aplicando o teste T-Student pareado sobre os conjuntos de dados desses dois testes,
foi obtido um valor de p = 0.00038 e valores do intervalo de confianca de 95% também
dispostos na Tabela 5.2. Como p < 0,05, temos que a diferenca do total de rotagdes €

estatisticamente significativa.
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Finalmente, para os testes HEM NI e HEM I, os dados comparativos obtidos po-
dem ser visualizados na Tabela 5.3, Ao aplicar o teste T-Student pareado sobre os conjun-
tos de dados desses dois testes, foi obtido um valor de p = 0,025 e valores do intervalo de
confianca de 95% também dispostos na Tabela 5.2. Como p < 0,05, temos que a diferenca

do total de rotacdes € estatisticamente significativa.

Tabela 5.3: Valores comparativos (em medidas de graus) entre a quantidade total de
rotacdes da cabecga dos usudrios com as duas abordagens e os valores minimo € maximo
para os intervalos de confianca de 95%.

Testes  Média (M) Desvio-padrdo (SD) Valor minimo  Valor mdximo

Total NI 29.230 47919 11.336 47.123
Total I 68.839 28.264 58.285 79.394
DNA NI  47.811 62.757 2917 92.705
DNATI 76.492 33.301 52.669 88.498
GFP NI 20.717 30.323 -0.974 42.409
GFP I 74.766 29.835 53.423 96.109
HEM NI  20.822 42.406 -9.513 51.159
HEM 1 55.277 15,476 44.206 66.348

Fonte: O Autor

O grafico da Figura 5.5 ilustra em barras as médias e desvios-padrdes obtidos em
todos os testes com os dois tipos de abordagens (ndo-imersiva e imersiva) em relacdo as
rotagdes feitas pela cabeca dos usudrios durante a realizacdo das tarefas. Com o auxilio
visual desse grafico é mais facil de compreender as diferencas entre as médias, em ter-
mos de significancia estatistica. Os valores negativos para alguns dos desvios-padroes
relativos aos testes com a abordagem nao-imersiva se justificam pois muitos usuarios nao
movimentaram o mouse para ajustar sua visdo, portanto o valor de rotacio permaneceu
em zero, criando desvio-padrdes que se mostram maiores do que suas proprias médias.

Além disso, outro fator que podemos analisar dos dados colhidos através do expe-
rimento € o quanto cada usudrio transladou durante a realizacio dos testes. Nesse caso,
estamos levando em conta a distancia total percorrida pelo usudrio no ambiente virtual do
comego ao fim de cada teste, em medidas de metros. Vale observar que o sistema de fi-
sica da Unity assume, por padrdo, que cada unidade do sistema equivale a 1 metro. Sendo
assim, com os dados comparativos obtidos na Tabela 5.4, percebe-se que os participantes
transladaram mais no total de testes com a abordagem nao-imersiva do que com a aborda-
gem imersiva. Essa conclusdo se confirma ao aplicar o teste T-Student pareado sobre esse
conjunto especifico de dados, obtendo um valor de p = 0,734 e valores do intervalo de
confianca de 95% também dispostos na Tabela 5.4. Uma vez que p > 0,05, pode-se dizer

que a diferenca entre o total de translacdes com as duas abordagens ndo € estaticamente
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Figura 5.5: Gréfico em barras apresentando as médias de rotagdes de cabecga para cada
teste com as duas abodagens, assim como seu desvio-padrao representado pela linha ver-
tical de erro.
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significativa.

No entanto, observando mais detalhadamente para cada conjunto de testes com as
duas abordagens, tal fato em relacdo as translagdes nao se repete. Ao aplicar o teste T-
Student pareado para os conjuntos de dados dos testes DNA NI e DNA I, GFP NI e GFP I,
HEM NI e HEM I, obtém-se valores de p iguais a 0,117, 0,044 e 0,351, respectivamente,
com os intervalos de confianga de 95% dispostos na Tabela 5.4. Como apenas para os
testes relativos a GFP foi obtido um p < 0,05, pode-se afirmar que para esse conjunto
especifico a diferenca entre as translacdes com as duas abordagens foi estatisticamente

significativa.

Tabela 5.4: Valores comparativos (em medidas de metros) entre o total de translacdes
dos usudrios com as duas abordagens e os valores minimo e mdximo para os intervalos de
confianca de 95%.

Testes  Média (M) Desvio-padrdo (SD) Valor minimo  Valor mdximo

Total NI 41.609 25.766 31.987 51.230
Total I 39.649 20.619 31.950 47.349
DNA NI 19.971 12.296 11.174 28.767
DNATI 37.647 30.586 15.766 59.527
GFP NI 50,180 25,277 41,217 59,143
GFP1 37,835 12,133 33,460 42,209
HEM NI 55,134 25,620 46,050 64,219
HEM I 42,224 15,782 36,534 47,915

Fonte: O Autor

O gréfico da Figura 5.6 ilustra em barras as médias e desvios-padrdes obtidos em
todos os testes com os dois tipos de abordagens (ndo-imersiva e imersiva) em relacdo as

translagdes feitas pelos usudrios durante a realizagdo das tarefas. Com o auxilio visual
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desse grafico € mais facil de compreender as diferengas entre as médias, em termos de
significancia estatistica.
Figura 5.6: Grifico em barras apresentando as médias de translacdes para cada teste

com as duas abodagens, assim como seu desvio-padrao representado pela linha vertical
de erro.
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5.5 Discussao

Nesse experimento foi investigada a rapidez, quantidade de erros e nivel de con-
forto proporcionados pela realizagcdo de tarefas com uma abordagem imersiva comparada
a uma abordagem nao-imersiva. As tarefas correspondentes aos testes do experimento
foram elaboradas levando em conta tais aspectos para avaliar através dos usudrios.

Os resultados colhidos e analisados mostraram que, em geral, o tempo para a re-
alizacdo das tarefas solicitadas aos usudrios € menor quando utilizam uma abordagem
imersiva em relagdo a uma abordagem nao-imersiva, apesar de que, isoladamente compa-
rando os tempos de realizacdo para a mesma tarefa com diferentes abordagens (no caso
dos testes GFP NI e GFP I), a diferenca de tempos ndo foi estatisticamente significativa.

Além disso, em geral, a quantidade de erros que os participantes obtiveram na
realizacdo de tarefas foi significativamente menor ao utilizarem a abordagem imersiva
ao invés da ndo-imersiva. Somente para andlise de dois grupos de testes com diferentes
abordages (testes DNA NI e DNA I e testes HEM NI e HEM 1) a diferenca na quantidade
de erros ndo foi considerada estatisticamente significativa.

Os dados colhidos e analisados a respeito do nivel de conforto revelaram que uma
porcentagem maior de usudrios afirmou ter experimentado mais conforto utilizando a

abordagem imersiva do que a abordagem nao-imersiva para a realizacdo das tarefas. Pode-
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se dizer que essa diferenca em beneficio do conforto maior com a abordagem imersiva
tenderia a se acentuar se a amostra de participantes para o experimento tivesse sido maior.
Tal tendéncia para um nivel de conforto maior com a abordagem imersiva talvez se
revele nos dados obtidos ao se analisar o total de movimentos que os usudrios realizaram
com a cabeca (rotagdes). Percebe-se que na abordagem imersiva os usudrios rotacionaram
a cabeca estatisticamente mais do que com a abordagem nao-imersiva. Isso pode se dever
ao fato de a visualizac¢do imersiva proporciona uma experiéncia mais proxima a realidade,
além de ser intuitiva e incentivar o usudrio a se movimentar mais no ambiente em que esta
imerso e a girar mais sua cabeca. Esse contraste se torna mais evidente quando se analisa
o fato de que com a abordagem ndo-imersiva a maior parte dos usudrios prefreriu manter
a camera do programa estaciondria € ndo movimentar o0 mouse por considerarem a tarefa
de utilizar o0 mouse tendo que soltar um dos controles da Razer Hydra muito trabalhosa.
Um fato curioso € perceber que os usudrios transladaram, ou seja, se movimenta-
ram mais pelo cendrio virtual com a abordagem nao-imersiva do que com a abordagem
imersiva (apesar de que, estatisticamente, a diferenca entre as translacdes com as duas
abordagens, na sua maioria, ndo foi significativa). Essa movimentacdo menor com a
abordagem imersiva provavelmente se deve ao fato de os usudrios nao sentirem necessi-
dade de se movimentar pelo cendrio virtual quando estdo utilizando o Oculus Rift e, dessa
forma, possuirem mais liberdade de movimento com suas cabeca. Ou seja, na abordagem
imersiva os usudrios possuem um maior campo de visdo e sdo capazes de visualizar partes
da estrutura molecular de cada molécula com apenas movimentos da cabec¢a ao invés de

necessitarem se movimentar pelo ambiente virtual.

5.6 Restricoes tecnoldgicas

As restrigdes que poderiam comprometer o experimento tanto com as abordagens
ndo-imersiva quanto imersiva com os usudrios dizem respeito principalmente a questao
da quantidade de frames por segundo necessdria para garantir uma visualizagao conforta-
vel. De modo a otimizar a experiéncia do usudrio, todas as caracteristicas de renderiza-
cao na Unity foram desabilitadas ou colocadas na capacidade minima (sombras, shaders,
iluminacdo). De imediato, houve uma melhoria consideravel na quantidade de FPS do
programa. A Tabela 5.5 mostra os dados colhidos durante as execucdes do programa com
todas as moléculas utilizadas nesse estudo. Claramente, conforme o tamanho da molécula

aumentava, o nimero de vértices renderizados na cena também crescia. Esse dado foi re-
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tirado das estatisticas da propria Unity, ao se visualizar a molécula completa, centralizada
na cena, como as Figuras 4.5, 4.6, 4.7 e 4.8 mostram. Também desse tipo de perspectiva
foram extraidos os FPS quando observados na interface do programa sendo renderizado
diretamente na mdquina conforme as especificagdes da Tabela 4.1. Os dados do Oculus
Rift foram obtidos atraves de um script que exibe na visdo do Oculus a quantidade de FPS
atuais. Essa quantidade também foi medida levando em conta 0 mesmo posicionamento

das imagens anteriores, para se obter a compara¢do mais aproximada possivel.

Tabela 5.5: Dados do programa

Moléculas Niimero de  Niumero de FPS na FPS no
dtomos vértices interface do programa Oculus Rift
Lisina 25 24,1%103 850,4 90,5
DNA 366 113,5%10° 305,1 88,3
GFP 1717 502,2% 103 110,6 73,7
Hemoglobina 2152 1,1x% 106 86,1 68,2

Fonte: O Autor

Para a visualiza¢do ndo-imersiva, o recomendavel sdo valores de FPS proximos ou
maiores a 60, enquanto para a visualizagdo imersiva, segundo o proprio manual do Oculus
Rift, um valor de FPS préximo ou maior de 90 € considerado aceitavel. Interessante notar
que, mesmo com o valor baixo de FPS no Oculus Rift observado para os casos da GFP e da
Hemoglobina, a experiéncia dos usudrios durante o experimento nio foi comprometida,
uma vez que nenhum participante reportou nenhuma reclamagao quanto ao desempenho
do programa. Foi preciso selecionar cuidadosamente os tipos de moléculas que seriam
escolhidas para os experimentos e renderizadas tanto na abordagem nao-imersiva quanto
imersiva que garantissem uma visualizacio apropriada. Para tanto, era necessario esta-
belecer um limite aceitdvel para quantos objetos seriam possiveis de visualizar de forma
a ndo diminuir a um nivel critico o nimero de FPS e ndo impactar significativamente a

experiéncia do usudrio, a deixando inviavel.
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6 CONCLUSAO

6.1 Resumo das contribuicoes

Essa secdo resume as descobertas obtidas através desse estudo e respondem 0s
questionamentos apresentados na sec¢do 1.3, além de apresentar outras conclusdes rele-
vantes ao trabalho.

Primeiramente, foi descoberto que a interacdo com estruturas moleculares através
de um ambiente imersivo apresenta varios beneficios quando comparado a um ambiente
nao-imersivo convencional. Ao se avaliar separadamente cada vantagem que um ambiente
imersivo poderia proporcionar ao usudrio sob um contexto de interagdo especifico, pode-
se observar que a abordagem imersiva € mais rdpida, ocasiona menos erros € proporciona
um nivel de conforto maior para a realizagdo de tarefas especificas, no nosso caso, para a
manipulacdo de moléculas.

Além disso, os dados estatisticos obtidos a partir dos resultados colhidos pelo
experimento comprovam que os usudrios que realizaram as diversas tarefas utilizando a
abordagem imersiva tiveram um tempo de execu¢do menor do que com a abordagem ndo-
imersiva. A diferenca entre as médias de tempo foi estatisticamente significativa tanto
ao se avaliar para todos os testes com as duas abordagens quanto para os testes com a
molécula de DNA, que possuia uma tarefa atribuida especificamente para poder avaliar a
questao da rapidez do usudrio com as duas abordagens).

Pelos resultados obtidos, tambem € possivel afirmar que a realizagdo das tarefas
solicitadas aos usudrios proporcionou uma quantidade de erros menor quando utilizaram
a abordagem imersiva. A diferenca entre as médias de tempo foi estatisticamente signi-
ficativa tanto ao se avaliar para todos os testes com as duas abordagens quanto para os
testes com a molécula de GFP que, assim como a molécula do DNA, possuia uma tarefa
atribuida de forma especifica. Nesse caso, para poder avaliar a questdo da quantidade de
erros que o usudrio provocaria com as duas abordagens.

Também percebemos uma porcentagem maior de usudrios que consideraram a
abordagem imersiva mais confortdvel que a abordagem nao-imersiva, Além disso, € evi-
dente que existe uma tendéncia ao aumento desse tipo de opinido favoravel em relagcdo ao
conforto da abordagem imersiva. Tal fato provavelmente teria se acentuado ao se utilizar
uma amostra de usudrios de tamanho maior.

Finalmente, pelas informag¢des analisadas a respeito dos movimentos de rotacio
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de cabeca, se pode perceber que foi considerado mais intuitivo girar mais a cabeca no
ambiente dsenvolvido e utilizando a abordagem imersiva para a realizacdo das tarefas. Ao
contrario, em relagdo as translagdes realizadas pelos usudrios, se notou que a quantidade
de translacdes foi maior na realizacdo de tarefas com a abordagem nao-imersiva do que
com a abordagem imersiva. Em ambos os casos (tanto para as rotagdes quanto para as
translagcdes), observa-se que a naturalidade de utilizar o Oculus Rift como "camera"para
visualizar o cendrio contribuiu para essas conclusdes, uma vez que o dispositivo torna a
experiéncia de visualizar o ambiente mais natural e intuitiva ao replicar o movimento da

cabeca do proprio usudrio.

6.2 Trabalho futuro

Algumas perguntas realizadas aos participantes no questiondrio fornecido apds o
experimento, revelaram respostas interessantes sobre aspectos que podem ser melhora-
dos quanto as mecanicas de interagdo do ambiente imersivo desenvolvido assim como na
forma como as estruturas moleculares sdo apresentadas. Diversas sugestdes dos partici-
pantes sao de melhorar os niveis de precisdo e sensibilidade da Razer Hydra, algo que
€ inerente ao hardware do dispositivo e de dificil ajuste. Também foi sugerida a repre-
sentacdo das ligacOes atOmicas através de bastonetes e um guia de instru¢gdes dentro da
visualizagdo imersiva do Oculus Rift com os comandos disponiveis na Razer Hydra.

Todas essas sugestdes e criticas dos usudrios servem como estimulo para aprimorar
o programa com novas funcionalidades, melhorar a utiliza¢cdo dos mecanismos de imersao
disponiveis e realizar experimentos com amostras maiores de participantes. Além disso,
as hipoteses que foram validadas através do experimento fornecem metas vélidas para
o desenvolvimento e avaliacdo de mais ambientes imersivos ndo somente para area da
Quimica mas também para outros setores de conhecimento diferentes que possam tirar
proveito dos beneficios que esse tipo de abordagem apresenta.

Em relacdo a trabalhos futuros com o programa que explorassem a questdo da
visualizagc@o imersiva, seria interessante desenvolver e avaliar o desempenho dos usérios
do programa utilizando ferramentas diferentes de imersdo como o Nintendo Wiimote, PS
Move ou Microsoft Kinect para realizar a interagdo 3D com as moléculas e o uso de CAVE.
A mudanca de equipamentos pode proporcionar mecanicas e experiéncias diferentes para
os usudrios, afetando diretamente a maneira como eles se sentem imersos no ambiente

virtual.
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Além disso, seria interessante utilizar abordar questdes diferentes de questiona-
mento aos usudrios de futuros experimentos de interacdo como o background em relagao
a jogos para relacionar com o desempenho dos usudrios ao utilizar os dispositivos de inte-
racdo 3D. Também seria ttil usar critérios mais precisos para avaliar a questiao do conforto
ao se utilizar abordagens ndo-imersivas e imersivas para experimentos de interacdo, como

o Simulator Sickness Questionnaire (SSQ), (KENNEDY et al., 1993).
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APENDICE A — TERMO DE CONSENTIMENTO UTILIZADO PARA OS

EXPERIMENTOS

Vocé estd sendo convidado(a) a participar de uma serie de testes de interagdo para
um estudo de Trabalho de Conclusdo do Curso de Ciéncia da Computacdo da UFRGS.
Este documento tem o propésito de explicar os objetivos do estudo, os procedimentos, 0s
riscos e como serdao conduzidos os testes.

Pedimos que leia este documento atentamente e esclareca todas as dividas antes
de consentir na sua participagao.

Objetivo: Existem inimeros programas de computador que permitem a visuali-
zacdo e manipulacdo de estruturas moleculares. No entanto, uma abordagem através da
visualizacdo imersiva, utilizando dispositivos de realidade virtual e interacao 3D, € mais
indicada para proporcionar uma experiéncia mais compreensiva e natural para o usudrio
deste tipo de aplicagc@o. Este estudo visa avaliar a usabilidade de usudrios que utilizam
uma interacdo simples com estruturas moleculares e através de dispositivo de realidade
imersiva.

Procedimentos: Os participantes realizarao trés testes com trés moléculas diferen-
tes. Cada teste serd dividido em utilizar a abordagem sem e com o dispositivo de realidade
virtual. Cada teste terd uma tarefa especifica que o usudrio deve realizar utilizando as duas
abordagens. Se o participante ndo for capaz de realizar a tarefa solicitada, ele deverd in-
formar o agente de testes. O tempo total para a realizacdo desses testes com cada usudrio
¢ estimado em cerca de 30 minutos. E os participantes podem, sem nenhum prejuizo e a
qualquer tempo, interromper o teste, se assim o desejarem.

Riscos e beneficios: O presente estudo pode apresentar riscos para pessoas que
possuam algum histérico de tonturas, labirintites ou enjo6 por movimento. Se vocé tem
qualquer uma destas condicdes deve indicar neste momento.

Os beneficios para o participante sdo oportunidades para experimentar uma abor-
dagem completamente imersiva para interagir ¢ manipular moléculas utilizando equipa-
mentos de realidade virtual que contribuira no desenvolvimento e aperfeicoamento de

abordagens similares no futuro.
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APENDICE B — QUESTIONARIO PRE-EXPERIMENTO

. Nome

Endereco de email

Idade

Género

. Nivel educacional (Ensino médio, Superior Incompleto, Superior Completo, Pds-

graducio Incompleto, Pés-graduacao Completo)

Vocé possui algum problema de visdao? (Miopia, Presbiopia, Astigmatismo, Hiper-

metropia, Outros)

. Vocé j4 teve alguma experiéncia com realidade virtual? Se sim, qual?
. Se ja teve, se sentiu confortdvel na experiéncia?

. Vocé utiliza programas para visualizacdo de moléculas? Se sim, qual? (VMD,

PyMOL, UnityMol, Nao utilizo programas, Outros)

Se vocé escolheu "Outros"na questdo anterior, especifique qual o tipo de programa

que utiliza.
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APENDICE C — QUESTIONARIO POS-EXPERIMENTO

. O quao confortavel vocé se sentiu utilizando apenas a Razer Hydra para realizar as

tarefas solicitadas? (1 - Extremamente desconfortavel, 2 - Muito desconfortavel, 3

- Neutro, 4 - Pouco confortavel, 5 - Muito confortavel)

. Vocé conseguiu realizar as tarefas com essa abordagem? Se sim, informe se teve

alguma dificuldade. Se ndo, explique o motivo.

. O quao confortavel vocé se sentiu utilizando o a Razer Hydra e o Oculus Rift para

realizar as tarefas solicitadas? (1 - Extremamente desconfortavel, 2 - Muito des-

confortavel, 3 - Neutro, 4 - Pouco confortavel, 5 - Muito confortavel)

. Vocé conseguiu realizar as tarefas com essa abordagem? Se sim, informe se teve

alguma dificuldade. Se nao, explique o motivo.

. Em relag@o a abordagem ndo-imersiva, deseja deixar alguma sugestio sobre algum

aspecto que pode ser melhorado?

. Em relacdo a abordagem imersiva, deseja deixar alguma sugestdo sobre algum as-

pecto que pode ser melhorado?
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APENDICE D — INSTRUCOES PARA A REALIZACAO DOS TESTES

Abaixo seguem as instrugdes exibidas para cada participante antes da realizacdo de
cada teste do experimento. A fim de facilitar a compreensao do usudrio, os testes foram
numerados de 1 a 6, ao invés de receberem a nomenclatura com o nome da molécula
(DNA, GFP ou HEM) e o tipo de abordagem (NI - Nao-imersiva, I - Imersiva), como foi

utilizada ao longo do estudo:

e Seja bem-vindo ao teste nimero 1! Vocé devera localizar, selecionar e mover com
a ferramenta de agarrar, todos os atomos de fosforo presentes na molécula de DNA
utilizando a Razer Hydra e o movimento do mouse. Os d&tomos de fésforo possuem
a cor alaranjada e estdo incluidos na molécula de fosfato (1 4tomo de fésforo e
4 atomos de oxigénio). Uma mensagem serd exibida na tela quando vocé tiver

completado a tarefa!

e Seja bem-vindo ao teste nimero 2! Vocé deverd localizar, selecionar € mover com
a ferramenta de agarrar, todos os atomos de fosforo presentes na molécula de DNA
utilizando a Razer Hydra e o Oculus Rift. Os dtomos de fésforo possuem a cor
alaranjada e estdo incluidos na molécula de fosfato (1 4tomo de f6sforo e 4 dtomos
de oxigénio). Uma mensagem serd exibida na tela quando vocé tiver completado a

tarefa!

e Seja bem-vindo ao teste nimero 3! Vocé devera localizar e selecionar, com o auxilio
da Razer Hydra e do movimento do mouse, todos os 7 4&tomos que compde o anel
aromaético caracteristico da tirosina, um dos trés tipos de aminodcidos que formam
o interior da GFP. O anel aromatico da tirosina € diferencidvel de outros por possuir
1 atomo de oxigénio ligado em um de seus carbonos. Sendo assim, vocé deve
selecionar os 6 dtomos de carbono (representados pela cor cinza) do anel mais 1
atomo de oxigénio (representando pela cor vermelha) ligado a ele. Para realizar a
tarefa deverd utilizar apenas o comando de aumentar ou diminuir o tamanho dos
atomos para adentrar no interior da estrutura molecular. ndo agarre nenhum 4tomo.

O agente de testes lhe sinalizard quando tiver concluido a tarefa.

e Seja bem-vindo ao teste nimero 4! Vocé deverd localizar e selecionar, com o auxilio
da Razer Hydra e do Oculus Rift, todos os 7 &tomos que compde o anel aromatico

caracteristico da tirosina, um dos trés tipos de aminoacidos que formam o interior
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da GFP. O anel aromadtico da tirosina € diferencidvel de outros por possuir 1 4tomo
de oxigénio ligado em um de seus carbonos. Sendo assim, vocé deve selecionar os 6
atomos de carbono (representados pela cor cinza) do anel mais 1 &tomo de oxigénio
(representando pela cor vermelha) ligado a ele. Para realizar a tarefa dever4 utilizar
apenas o comando de aumentar ou diminuir o tamanho dos 4tomos para adentrar no
interior da estrutura molecular. nio agarre nenhum atomo. O agente de testes lhe

sinalizard quando tiver concluido a tarefa.

Seja bem-vindo ao teste nimero 5! Com o auxilio da Razer Hydra e com o movi-
mento do mouse, vocé devera utilizar apenas o comando de agarrar e mover 4tomos,
desmembrando a molécula, para localizar e selecionar um dos dtomos de ferro da
estrutura da hemoglobina (representando na cor amarela). Ao encontrar um dos
ferros, o selecione e pressione o botao de destaque para permitir que apenas os ato-
mos de ferros fiquem visiveis. Uma mensagem serd exibida na tela quando tiver

completado a tarefa.

Seja bem-vindo ao teste nimero 6! Com o auxilio da Razer Hydra e do Oculus Rift,
voceé deverd utilizar apenas o comando de agarrar e mover atomos, desmembrando a
molécula, para localizar e selecionar um dos dtomos de ferro da estrutura da hemo-
globina (representando na cor amarela). Ao encontrar um dos ferros, o selecione e
pressione o botdo de destaque para permitir que apenas os atomos de ferros fiquem

visiveis. Uma mensagem serd exibida na tela quando tiver completado a tarefa.
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APENDICE E — DESCRICAO DO FORMATO PDB
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HEADER DNA

TITLE

OF
TITLE
TITLE

EXPDTA

REMARK
REMARK
REMARK
REMARK
REMARK

c-C

REMARK

SEQRES
SEQRES

ATOM
ATOM
ATOM
ATOM

ATOM

HETATM
HETATM
HETATM
HETATM

HETATM

2 MODELS FOR D (CCAGGCM==5==CTGG) DERIVED FROM NUCLSQ,

03-MAY-93 123D

DNA HELIX STRUCTURE AND REFINEMENT ALGORITHM: COMPARISON

3 AND X-PLOR

X-RAY DIFFRACTION

REFERENCE 1

AUTH U.HEINEMANN,M.HAHN

TITL 2 HYDRATION, AND COMPARISON WITH
~G-G-C-C-T-G-G

T T e

REF J.BIOL.CHEM. V. 267 7332 1992

1 A 10 DC DC DA DG DG DC 5CM DT DG DG
1 B 10 DC DC DA DG DG DC 5CM DT DG DG

1 05" DC A 1 14.061 0.233 22.053 1.00 61.23
2 C5" DC A 1 14.545 -0.512 20.953 1.00 56.47
3 C4" DC A 1 13.980 -0.093 19.579 1.00 49.57
4 047 DC A 1 14.545 1.164 19.167 1.00 43.64
5 C3"” DC A 1 14.303 -1.024 18.412 1.00 47.25

120 N1 5CM A 7 20.029 7.218 -1.855 1.00 12.51
121 C2 5CM A 7 19.330 6.007 -1.992 1.00 13.38
122 N3 5CM A 7 17.932 6.100 -1.992 1.00 9.64
123 C4 5CM A 7 17.314 7.264 -2.061 1.00 11.62

124 C5 5CM A 7 18.067 8.475 -1.992 1.00 13.27

TITL C-C-A-G-G-C-M5C-T-G-G: HELICAL FINE STRUCTURE,

Q o O O O

Q Q zZ a =z

TNT,

Cada uma das linhas do arquivo segue o seguinte padrio:

e HEADER, TITLE e AUTHOR: fornecem informacdo sobre os pesquisadores que
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definiram a estrutura molecular; vérios outros tipos de dados estao disponiveis,

fornecendo outros tipos de informacao;

REMARK: podem conter anotacdes livres, mas eles também possuem informagao
padronizada; por exemplo, 0 REMARK 1 TITL C-C-A-G-G-C-M5C-T-G-G:
HELICAL FINE STRUCTURE, descreve como construir a estrutura de dupla-

hélice do DNA de acordo com os grupos de dtomos;

SEQRES: dio as sequéncias das trés cadeias de peptidios (nomeadas A, B e C),

que podem ir desde uma linha até vérias;

ATOM: descreve as coordenadas dos dtomos que formam a estrutura molecular.
Para esse exemplo, a primeira linha ATOM descreve o d&tomo alpha-N do primeiro
residuo da cadeia peptidica A; os primeiros trés nimeros em ponto flutuante sdo as
coordenadas X, y e z e estdo em unidades de Angstroms. As proximas trés colunas
correspondem a ocupancia (relacionado a quantidade de atomos conglomerados),

fator de temperatura e o nome do elemento quimico, respectivamente;

HETATM: descreve as coordenadas dos hetero-atomos, ou seja, dos dtomos que

nao fazem parte da molécula e sio dispensadveis no nosso estudo.
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APENDICE F — DESCRICAO DO FORMATO OBJ

Lista de vértices geométricos (v), com coordenadas (X, y, z[, w]), onde o w e opici-

onal e o valor padrdo € 1.0;

Lista de coordenadas de textura (vt), com valores (u, v[, w]), que variam entre 0 e
1, e o valor padrao de w e 0; No exemplo abaixo, essas coornadas nao existem pois

o objeto ndo tem informacdes de textura;

Lista de normais (vn) com forma (x,y,z), que podem ser especificadas depois de

cada vértice, nao necessariamente sendo listadas depois;

Vértices de parametros espaciais (vp) de forma (u [,v] [,w] ), opcionais e ndo dis-

poniveis no exemplo abaixo;

Lista de faces dos poligonos (f).

OBS: Linhas de comentério sao iniciadas por #.

fH##

# Object 123d.obj

#

# Vertices: 15372

# Faces: 29280

#
HHA#

vn 0.
v 14.
vn 0.
v 14.
vn O.

v 14.

.823147 2.980867
.379677 22.761684 1.000000 0.050980 0.050980

000000
061000

000000 4.823147 —-2.980867

|l SR R S

061000 1.379677 21.344315 1.000000 0.050980 0.050980
000000 -4.823148 2.980867

061000 -0.913677 22.761684 1.000000 0.050980 0.050980

£ 2//2 13//13 15//15

£ 13//13 1//1 14//14

£ 15//15 14//14 5//5
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APENDICE G — DESCRICAO DO FORMATO OFF
e Primeira linha: ndmero de vértices (nesse caso, correspondente ao nimero de pon-
tos e atomos da molécula), nimero de faces (zero) e nimero de arestas (zero)

e Lista de vértices: coordenadas x, y e z seguidas pela correspondente cor do ponto
em RGB

e Lista de faces: nimero de vértices, seguido pelo nimero de sequéncia dos vértices

indexados (comecando por zero e nesse caso, inexistente no arquivo)

COFF

366 0 0

14
14
13
14

.061 0.233 22.053 255 13 13 255
.545 -0.512 20.953 144 144 144 255
.98 -0.093 19.579 144 144 144 255
.545 1.164 19.167 255 13 13 255
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