Rozdziat 12

Przegladarka czasteczek

Wyswietlanie informacji przy uzyciu tréjwymiarowej grafiki jest zawsze
interesujacym zagadnieniem. W rozdziale wykorzystamy GDK (Graphics
Drawing Kit) do napisania przegladarki plikéw .pdb, ktéra pozwoli ogla-
da¢ czasteczki na kontrolce obszaru rysunkowego (patrz rysunek 12.1).
W programie wykorzystamy arytmetyke tréjwymiarowa; jesli czytelnicy
nie czuja si¢ pewnie w tym temacie, moga po prostu zapoznac sie
z ogblnymi koncepcjami, ignorujac mnozenie macierzy. Jesli zas chcieliby
dowiedzie¢ sie wiecej o obliczeniach tréjwymiarowych, moga siegna¢ po
jedna z wielu ksigzek traktujacych o grafice komputerowej.

., Molecule Viewer

Rysunek 12.1. Przegladarka czasteczek.

Oproécz samego wyswietlania czasteczki, aplikacja bedzie dysponowata
mozliwoscig jej obracania. Uzytkownik bedzie takze mogl wyswietlaé
czasteczke w kolorze i z tekstem, opisujacym poszczegélne atomy. Aby
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obracanie czasteczki nie powodowalo zakléceri na ekranie, wykorzysta-
my podwdjne buforowanie.

Format pliku

Aby wyswietla¢ pliki .pdb, musimy umie¢ je odczytaé, a takze zrozumied
format opisu czasteczek. Format pliku .pdb jest dos¢ skomplikowany,
poniewaz zaprojektowano go do opisu zlozonych czasteczek. Na szcze-
Scie mozemy zignorowaé wiekszo$¢é danych, przechowywanych w pliku
.pdb. Interesuja nas tylko nazwy atoméw, ich pozycje, oraz wigzania po-
miedzy nimi. Pliki .pdb posiadaja dwie czesci: pierwsza opisuje atomy,
adruga (opcjonalna) wigzania pomiedzy atomami. Pelen opis atoméw
jest dos¢ skomplikowany:

Format rekordu

KOLUMN TYP DANYCH POLE OPIS
Y el
1-6 Nazwa rekordu "ATOM
07-11 Liczba catkowita serial Numer kolejny atomu
13 -16 Atom name Nazwa atomu
17 Znak altLoc Wskaznik alternatywnego potozenia
18-20 Nazwa pozostatosci  resName Nazwa pozostatosci
22 Znak chainID  Identyfikator fancucha
23-26 Liczba catkowita resSeq Numer kolejny pozostatosci
27 Znak iCode Kod wstawiania pozostatosci
31-38 L. rzeczywista (8.3) x Ortogonalna wspoirzedna X
w angstremach.
39 - 46 L. rzeczywista (8.3) 'y Ortogonalna wspoirzedna Y
w angstremach.
47 - 54 L. rzeczywista (8.3) z Ortogonalna wspolrzedna
Z w angstremach.
55-60 L. rzeczywista (6.3)  occupanc Zajgtosé
y
61 - 66 L. rzeczywista (6.3)  tempFact Czynnik temperaturowy
or
73 -76 LString(4) seglD Identyfikator segmentu,
wyréownany do lewej
77 -178 LString(2) element  Symbol pierwiastka, wyrdéwnany do
prawej

79 - 80 LString(2) charge Ladunek atomu
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Najwazniejszymi informacjami sa nazwa rekordu, , Atom” i wspétrzedne
przestrzenne (X, y, z).

Druga czes¢ pliku .pdb jest opcjonalna i zawiera informacje, potrzebne do
wysSwietlenia wigzann atomowych. Linie CONECT opisuja atom
i wszystkie jego wigzania z innymi atomami. Pierwsza liczba po stowie
CONECT jest numerem kolejnym atomu w czasteczce, a pozostale sa
numerami kolejnymi atoméw, z ktérymi jest zwigzany. Przykltadowy plik
.pdb z danymi o wigzaniach wyglada nastepujaco:

ATOM 1011 1 2.227 3.257 9.904
ATOM 2012 1 4.387 2.116 10.202
ATOM 3013 1 3.470 2.116 8.123
ATOM 4 N1 1 1.032 3.192 13.498
ATOM 5C1 1 1.135 4.580 13.046
ATOM 6 C2 1 1.192 2.116 12.739
ATOM 7C3 1 0.762 2.796 14.797
ATOM 8 C3' 1 0.507 3.783 15.877
ATOM 9 C11 1 2.759 4.526 9.626
ATOM 10 C12 1 4372 2.116 11.603
ATOM 11 C13 1 2451 2116 7.171
ATOM 12 B1 1 3.078 2.116 9.530
ATOM 13 N1* 1 1.032 1.041 13.498
ATOM 14 C3* 1 0.762 1.437 14.797
ATOM 15 011* 1 2.227 0.976 9.904
ATOM 16 C1* 1 1.135 -0.347 13.046
ATOM 17 C3™ 1 0.507 0.450 15.877
ATOM 18 C11* 1 2.759 -0.293 9.626
TER

CONECT 1 9 12

CONECT 2 10 12

CONECT 3 11 12

CONECT 4 5 6 7

CONECT 5 4

CONECT 6 4 13

CONECT 7 4 8 14

CONECT 8 7

CONECT 9 1

CONECT 10 2

CONECT 11 3

CONECT 12 1 2 3 15

CONECT 13 6 14 16
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CONECT 14 7 13 17
CONECT 15 12
CONECT 16 13
CONECT 17 14

Przyjrzyjmy sie pierwszej linii pliku. Zaczyna sie od stowa ATOM, co
oznacza, ze linia opisuje atom. Nastepny znak, 1, jest indeksem (nume-
rem kolejnym) atomu. Atomy powinny byé uporzadkowane. O11 jest
nazwa atomu - wtym przypadku O oznacza prawdopodobnie tlen.
Potozenie atomu okreslajg trzy ostatnie liczby w linii. S to wspoétrzedne
X, y 1z atomu w czasteczce.

ATOM 1011 1 2.227 3.257 9.904

Opis atoméw korniczy sie na linii o etykiecie TER, po ktdrej nastepuja
wigzania. Poszczego6lne linie zaczynaja sie od stowa CONECT, i zawieraja
numer atomu oraz numery wszystkich atoméw, zktérymi Iacza go
wigzania. Pierwsza linia opisu wigzan wyglada nastepujaco:

CONECT 1 9 12

Oznacza ona, ze atom 1 ma wigzania zatomami 9 i12. Atomy
niekoniecznie muszg mie¢ wigzania, ale zazwyczaj je maja.

Struktury danych

Struktura danych atomu (typAtom) przechowuje nazwe atomu, dwa
zbiory wspotrzednych oraz liste atoméw, z ktérymi atom jest potaczony
wigzaniami. Struktura posiada dwa zbiory wspoétrzednych, poniewaz
przechowujemy w niej wspélrzedne pierwotne oraz wspétrzedne
przeksztalcone. Potrzebujemy przeksztalconych wspéirzednych dlatego,
ze czasteczka bedzie obracana wokét osi-a w miare obrotu bedzie
zmienia¢ si¢ polozenie atoméw w tréjwymiarowej przestrzeni. Okreslaja
je przeksztalcone wspoélrzedne, obliczane od nowa po kazdym
przesunieciu czasteczki. Przeksztalcone wspétrzedne odzwierciedlaja
miejsce, w ktéorym atom zostanie narysowany. Poniewaz kazdy atom
moze mie¢ wigzania z jednym lub wieloma atomami, struktura typAtom
przechowuje wszystkie wigzania w tgczonej liscie GSList.

typedef struct {
char *szNazwa; // --- Nazwa atomu
double x; /I --- Pierwotne wspotrzedne
double y; 1
double z; 1

double tx; /I --- Wspétrzedne po translaciji
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double ty; 1

double tz; 1

GSList *listaWiazan; // --- Atomy, z ktérymi atom ma wigzania
} typAtom;

Wiazania opisuja zwiazki, ktére umozliwiajg potaczenie atoméw liniami.
Dodatkowy znacznik przyspiesza rysowanie-wigzanie powinno by¢ ry-
sowane tylko raz dla kazdej pary atoméw.

typedef struct {
typAtom *atom1; /* --- Pierwszy atom we wigzaniu --- */
typAtom *atom2; /* --- Drugi atom we wigzaniu--- */
int bNarysowane; /* --- narysowane--- */

} typWiazanie;

Atomy i wigzania sg przechowywane w statycznych tablicach (autor nad
tym ubolewa, ale dynamiczne przydzielanie pamieci oznaczatoby znacz-
nie wiecej pracy). Tablice ulatwiaja rysowanie atoméw.

Rysowanie w trzech wymiarach

Poniewaz czasteczka ma strukture tréjwymiarowsq, powinniémy naryso-
wac ja tak, aby stworzy¢ iluzje tréjwymiarowosci. Podczas wyswietlania
czasteczek nalezy unika¢ oczywistych bted6éw, jak na przyklad rysowania
atomoéw bez uwzglednienia ich polozenia w osi z. Spowodowatoby to, ze
atomy znajdujace sie dalej znalaztyby na ekranie przed atomami potozo-
nymi blizej ogladajacego. Mozna uporaé si¢ z tym problemem, sortujac
atomy wedlug przeksztalconej wspétrzednej z. Jesdli narysujemy najpierw
odlegle atomy, mamy gwarancje, ze atomy znajdujace sie najblizej ogla-
dajacego pozostana na szczycie, i nie zostang przykryte przez inne. Algo-
rytm rysowania wyswietla najpierw najdalsze atomy, a potem przykrywa
je blizszymi.

Kod zrodlowy

Caly kod stuzacy do rysowania czasteczek (z wyjatkiem procedur mate-
matycznych operujacych na macierzach) znajduje sie w pliku czasteczka.c.
Umieszczono tutaj procedury umozliwiajagce wezytywanie plikéw, ryso-
wanie czasteczek i wykonywanie innych operacji na czasteczkach; tego
rodzaju modularyzacja kodu pozwala na fatwe wykorzystanie go w innej
aplikacji. Poniewaz wigkszo$¢ nowych funkcji znajduje sie w pliku
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czasteczka.c, przejrzymy teraz jego zawarto$¢ i oméwimy czynnosci wy-
konywane przez poszczegdlne procedury.

WczytajCzasteczke

Gloéwna procedura wezytujaca plik musi zanalizowaé¢ dwie jego czesci.
Najpierw wczytuje atomy, pobierajgc z pliku ich nazwy oraz wspoéltrzed-
ne. Nastepnie wczytuje wigzania, umieszczajac je zarazem w strukturze
danych atomu jak i w tablicy wiazan. Funkcja ta jest wywotlywana pod-
czas uruchamiania aplikacji, i wezytuje domyslny plik (czasteczka.pdb).
Mozna ja takze wywolaé wybierajac opcje menu Plik/Nowy, co umozliwia
wczytanie innych plikéw .pdb. Kiedy wezytywany jest nowy plik, trzeba
wyzerowac¢ niektére dane (na przyklad macierze). Procedura Wczytaj
Czasteczke wymusza takze przerysowanie ekranu po wczytaniu nowych
danych.
/
* WczytajCzasteczke
* Wczytuje czasteczke z pliku .pdb o podanej nazwie.
* Zachowuje informacje w zdefiniowanych strukturach
* danych.
*/
void WczytajCzasteczke (char *sNazwaPliku)
{
FILE *fp;
char bufor[120];
float x, y, z;
int nindeks1;
int nindeks2;
char szNazwa[120];
char *sTmcz;
typAtom *atom;
char szTmcz[20];
Inicjuj3d ();

nAtomy = 0;
nWiazania = 0;

/* --- Przed wczytywaniem pliku zerujemy macierze --- */
if (macierz) {

jednostka (macierz);

jednostka (amacierz);

jednostka (tmacierz);
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nPromienCzasteczki = 2;

/* --- Otwieramy plik do odczytu --- */
fp = fopen (sNazwaPliku, "r");

/* --- Wczytujemy linie z pliku --- */
while (fgets (bufor, sizeof (bufor), fp)) {

/* --- Jesli jest to atom --- */
if (strncmp (bufor, "ATOM", 4) == 0) {

/* --- Wczytujemy dane atomu, znajac
*  strukture pliku .pdb

*/

strncpy (szNazwa, &bufor[12], 4);
szNazwa[4] = 0;

strncpy (szTmcez, &bufor[30], 8);
szTmcz[8] = 0;

x = atof (szTmcz);
strncpy (szTmcz, &bufor[38], 8);
szTmcz[8] = 0;

y = atof (szTmcz);

strncpy (szTmcz, &bufor[46], 8);
szTmcz[8] = 0;

z = atof (szTmcz);

[* --- Indeksy atoméw zaczynajg sie od 1 --- */
nAtomy++;

/* --- Wypetniamy strukture danych --- */
atom = &listaatomow[nAtomyj];

atom->x = x;

atom->y =,

atom->z = z;

atom->szNazwa = strdup (szNazwa);
atom->listaWiazan = NULL;
sortindeks[nAtomy-1] = nAtomy;

/¥ --- Czy linia opisuje wigzanie? --- */
} else if (strncmp (bufor, "CONECT", 6) == 0) {

337
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/* --- Pobieramy pierwszy atom wigzania --- */
sTmcz = PobierzNastepnaWartosc (&bufor[6], &nIndeks1);

/* --- Pobieramy nastepne atomy wigzania --- */
while (sTmcz = PobierzNastepnaWartosc (sTmcz, &nindeks2)) {

/* --- Wigzanie jest od nindeks1 do nindeks2 --- */
listawiazan[nWiazania].atom1 = &listaatomow[nindeks1];
listawiazan[nWiazania].atom2 = &listaatomow[nindeks2];

/* --- Oczywiscie atom musi wiedzie¢,

*  jakie tworzy wigzania...

*/

listaatomow[nIndeks1].listaWiazan =
g_slist_append(listaatomow[nIindeks1].listaWiazan,
&listawiazan[nWiazania]);

[* - ...i drugi atom réwniez --- */
listaatomow[nIndeks2].listaWiazan =
g_slist_append (listaatomow[nindeks2].listaWiazan,
&listawiazan[nWiazania));

[* --- Zwiekszamy liczbe wigzan --- */
nWiazania++;

}

[* --- Znajdujemy prostopadtos$cian ograniczajacy --- */
ZnajdzPO ();

/* --- Sortujemy atomy --- */
SortujAtomy (listaatomow, sortindeks);
OdswiezCzasteczke ();

ZnajdzPO

Prostopadioscian ograniczajacy jest to najmniejszy prostopadltoscian,
ktéry moglby pomiesci¢é wyswietlang czasteczke. Procedura ZnajdzPO
oblicza wymiary prostopadlo$cianu ograniczajacego i pozwala przeska-
lowac obiekt tak, aby zmiescit sie na ekranie.
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J*
* ZnajdzPO
* Znajduje najmniejszy prostopadtoscian, ktéry mégtby
* pomiesci¢ wszystkie atomy w cztsteczce.
*/
void ZnajdzPO ()
{
int i;
typAtom *atom;

/* --- Najpierw prostopadto$cian zawiera pojedynczy
atom. Atomy zaczynajq sie od 1 -
atom = &listaatomow[1];

xmin = atom->Xx;
xmax = atom->x;

ymin = atom->y;
ymax = atom->y;

zmin = atom->z;
zmax = atom->z;

[* --- Teraz dodajemy catg reszte --- */
for (i = 2; i <= nAtomy; i++) {

atom = &listaatomowfi];

if (atom->x < xmin) xmin = atom->x;
if (atom->x > xmax) xmax = atom->x;
if (atom->y < ymin) ymin = atom->y;
if (atom->y > ymax) ymax = atom->y;
if (atom->z < zmin) zmin = atom->z;
if (atom->z > zmax) zmax = atom->z;

}

/* - ...i mamy nasz prostopadtoscian --- */
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Sortowanie atomow

Aby uzyskaé poprawny, tréjwymiarowy obraz, trzeba narysowac cza-
steczke zaczynajac od najdalszego atomu, a koriczac na najblizszym. Mu-
simy wiec posortowaé atomy wedtug ich przeksztalconej wspoélrzednej z.
Nie mozemy wykorzystaé rzeczywistej wspotrzednej z, poniewaz uzyt-
kownik moégl obréci¢ czasteczke, ioglada ja w takiej wiasnie obréconej
postaci. Po przeprowadzeniu sortowania najblizsze atomy zostana nary-
sowane na wierzchu, tworzac poprawny (cho¢ iluzoryczny) tréjwymia-
rowy obraz. Zamiast sortowaé¢ same atomy, sortujemy ich indeksy, po-
niewaz przesuwanie liczb catkowitych w obrebie tablicy jest duzo szyb-
sze, niz przemieszczanie catych struktur.

/*
* SortujAtomy

*

* Wywotuje funkcje sortujaca

*/
void SortujAtomy (typAtom *listaatomow, int *sortindeks)
{

QSortujAtomy (listaatomow, sortindeks, 0, nAtomy-1);
}
/
* QSortujAtomy

*

* Sortowanie typu quicksort wszystkich atoméw w czgsteczce.

* Uwaga: Zamiast sortowac sama liste atomow, sortujemy

* tablice indekséw (sortindeks). Operowanie na liczbach

* catkowitych jest szybsze, niz przemieszczanie struktur -

* zwtaszcza, ze musimy robi¢ to w czasie rzeczywistym i

* bardzo czesto.

* listaatomow - lista atoméw do posortowania

* sortlist - tablica indekséw

*/

void QSortujAtomy (typAtom *listaatomow, int *sortindeks,
int dol0, int gora0)

int nTmcz;
int dol = dol0;
int gora = gora0;
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int srodek;

if (gora0 > dol0) {
srodek = listaatomow][sortindeks[(dol0 + gora0) / 2]].tz;
while (dol <= gora) {

while (dol < gora0 &&
listaatomow[sortindeks[dol]].tz < srodek) {
dol++;

}

while (gora > dol0 &&
listaatomow[sortindeks[gora]].tz > srodek) {
gora--;

}
if (dol <= gora) {

nTmcz = sortindeks[dol];
sortindeks[dol] = sortindeks[gora];
sortindeks[gora] = nTmcz;

dol++;

gora--;

}

if (dol0 < gora) QSortujAtomy (listaatomow, sortindeks,
dol0, gora);

if (dol < gora0) QSortujAtomy (listaatomow, sortindeks,
dol, gora0);

Transformuj Punkty

Procedura TransformujPunkty przeprowadza obliczenia macierzowe na
wszystkich atomach czasteczki. W rezultacie otrzymujemy czasteczke
obrécong i przeskalowana do rozmiaréw ekranu. Wlasciwe obliczenia
odbywaja sie w innej funkcji.

/*

* TransformujPunkty
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*

* Obraca atomy zgodnie z ich aktualng pozycja na
* ekranie, aby mozna je bylo narysowac.

* macierz - Macierz wykorzystywana do obliczenia
* nowych pozycji atomow.

*/

void TransformujPunkty (typMacierz3D *macierz)

{

int i
for (i = 1; i <= nAtomy; i++) {

Transformuj (macierz, &listaatomow [i]);

rysuj
Funkcja rysuj w rzeczywistoéci wcale nie wykonuje rysowania, ale jest
wywolywana przed kazdym przerysowaniem czasteczki. Wiasciwe ry-
sowanie wykonuje funkcja RysujCzasteczke, ale zanim bedzie mozna ja
wywolaé, nalezy przypisa¢ atomy do macierzy, przy pomocy ktorej be-
dzie mozna obliczy¢ obrét czasteczki. Dopiero wtedy mozna narysowac
czasteczke.
/*
*rysuj
* rysuje czasteczke na ekranie, a wtasciwie w drugoplanowym
* buforze. Wiekszos¢ kodu w procedurze zajmuje sie obliczeniami
* na macierzach, dopiero potem wywotywana jest funkcja, ktora
* dokonuje rzeczywistego rysowania.
*/
void rysuj (typGrafika *g)
{
double xczyn;
double f1;
double f2;

/¥ --- Jaki zakres? (delta x, delta y, delta z) --- */
double xw = xmax - xmin;
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double yw = ymax - ymin;
double zw = zmax - zmin;

/* --- Upewniamy sie, ze zasoby sg przydzielone --- */
Inicjuj3d ();

/* --- Obliczamy czynnik skalowania czgsteczki --- */
if (yw > xw) xw = yw;

if (Zw > xw) xw = zw;

f1 = nSzerEkranu / xw;

f2 = nWysokEkranu / xw;

xczyn =.7 * (f1 <2 ? f1: f2);

/* --- Najpierw czynimy macierz macierzg jednostkowg --- */
jednostka (macierz);

/* --- Przestawiamy macierz wokét $rodka translaciji.
*  Dzieki temu czgsteczka bedzie wysrodkowana wokét osi,
*  biegnacych przez $rodek prostopadtoscianu
*  ograniczajgcego czasteczke.
*/
przestaw (macierz, -(xmin + xmax) / 2,
-(ymin + ymax) / 2,
-(zmin + zmax) / 2);

/* --- Obracamy obraz wokot osi. amacierz okresla,
w jakim stopniu nalezy obréci¢ czgsteczke

*/

mnoz (macierz, amacierz);

/* --- Skalujemy czasteczke na podstawie szerokosci ekranu --- */
skaluj3 (macierz, xczyn, -xczyn, 16 * xczyn / nSzerEkranu);

/* --- Przesuwamy czasteczke na podstawie szerokosci
i wysoko$ci ekranu --- */
przestaw (macierz, nSzerEkranu / 2, nWysokEkranu / 2, 10);

/* --- Obliczamy nowe potozenia wszystkich punktéw --- */
TransformujPunkty (macierz);

/* --- Rysujemy czgsteczke na podstawie przeksztatconych
wspotrzednych ---*/
RysujCzasteczke (g);
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Rysowanie wigzan

Mozna narysowaé wigzania podczas rysowania kazdego atomu, ponie-
waz wiemy, ktére wigzanie nalezy do ktérego atomu. Metoda taka spo-
wodowalaby jednak, ze kazde wiazanie byloby rysowane dwa razy, co
jest niepozadane. Mozna takze rysowac¢ wigzania albo przed, albo po
narysowaniu atoméw, ale w obu przypadkach zrujnowalibysmy iluzje
tréjwymiarowosci, ktéra usilujemy nadaé wyswietlanej czasteczce. Naj-
lepszym rozwigzaniem jest narysowanie wiazania tylko podczas rysowa-
nia odleglejszego atomu. Dzieki temu wigzanie zostanie narysowane
tylko raz i nie bedzie przykrywac atoméw znajdujacych sie blizej oglada-
jacego.

Czasteczka jest rysowana w funkgji RysujCzasteczke. Atomy sg rysowane
w kolejnosci okreslonej przez tablice sortindeks, ktéra przechowuje indek-
sy posortowanych atoméw. Dzieki uzyciu tej tablicy kolejnos$é rysowania
atoméw odpowiada ich odlegloéci od ogladajacego. W znaczniku
bNarysowane zapamietujemy, czy wigzanie zostalo juz narysowane; jesli
tak, nie bedzie rysowane ponownie (nie ma sensu traci¢ czasu procesora).
Wigzania sg rysowane wraz z odpowiednimi atomami, aby zapewnic
dobry tréjwymiarowy efekt.

/*
* RysujCzasteczke

* Rysuje czasteczke
*/
void RysujCzasteczke (typGrafika *g)
{
int nIndeks;
int nSrednica;
typWiazanie *wiazanie;
GSList *lista;
typAtom *atom;
inti;
GdkGC *pioro;

/* --- Upewniamy sie, ze wszystko jest gotowe --- */
Inicjuj3d ();

[* --- Sortujemy atomy --- */
SortujAtomy (listaatomow, sortindeks);

/* --- Pobieramy srednice czasteczki --- */
nSrednica = nPromienCzasteczki + nPromienCzasteczki;
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/* --- Jesli pokazujemy wigzania... --- */
if (PokazLinie()) {

}

/* --- Czy$cimy znacznik, ktéry wskazuje, ze
*  to wigzanie zostato juz narysowane

*/

for (i = 0; i < nWiazania; i++) {

listawiazan[i].bNarysowane = FALSE;

/* --- Wyswietlamy wszystkie atomy na liScie --- */
for (i = 0; i < nAtomy; i++) {

[* --- Uzywamy listy posortowane;j - rysujemy od
* najdalszego do najblizszego atomu.

*/

nindeks = sortindeksi];

/* --- Pobieramy atom, wskazywany przez indeks --- */
atom = &listaatomow[nIndeks];

[* --- Czy ten atom ma swoj kolor? --- */
pioro = PobierzKolorAtomu (atom);

/* --- Rysujemy koto w kolorze atomu --- */
gdk_draw_arc (g->piksmapa, pioro, TRUE,
atom->tx - 3, atom->ty - 3, 7, 7, 0, 360 * 64);

[* --- Jesli wtgczono pokazywanie nazw... --- */
if (PokazEtykiety ()) {

/* --- Wyswietlamy nazwe atomu --- */
if (atom->szNazwa) {
gdk_draw_string (g->piksmapa, czcionka,
pioro, atom->tx + 5, atom->ty,
atom->szNazwa);

}

[* --- Jesli wtgczono pokazywanie wigzan... --- */
if (PokazLinie()) {

345



Czes¢ III Rysowanie, kolor i GDK

346

/* --- Rysujemy wszystkie wigzania atomu --- */
for (lista = atom->listaWiazan; lista;
lista = lista->next) {

[* --- Pobieramy wigzanie z listy --- */
wiazanie = (typWiazanie *) lista->data;

/* --- Jesli jeszcze nie byto rysowane... --- */
if (wiazanie->bNarysowane == FALSE) {

I* --- Rysujemy wigzanie (linig) --- */
RysujWiazanie (g, wiazanie->atom1,
wiazanie->atom2);

[* --- Zaznaczamy wigzanie jako narysowane --- */
wiazanie->bNarysowane = TRUE;

Kolory atomow

Atomy sa wyswietlane w kolorach, jesli wciéniety jest odpowiedni przy-
cisk na pasku narzedziowym. Jesli przycisk nie jest wcisniety, wszystkie
atomy sa rysowane na czarno. W przeciwnym przypadku atomy sg ry-
sowane w kolorze okreslonym na podstawie nazwy atomu w pliku. Jesli
na przyklad nazwa atomu zaczyna si¢ od N, jest to prawdopodobnie
atom azotu i zostanie narysowany na niebiesko (procedura zwrdci kon-
tekst GAkGC z niebieskim kolorem).

/*

* PobierzKolorAtomu

*

* Zwraca kolor atomu na podstawie jego nazwy.
*

* Czasteczki sg rysowane albo na czarno, albo w
* kolorze, zaleznie od ustawienia przycisku na

* pasku narzedziowym.

*

* Jesli przycisk jest wigczony...
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* Jesli nazwa zaczyna sie od C (carbonium, wegiel),
* rysujemy atom na czarno. Jesli zaczyna sie od

* N (nitrogenium, azot), rysujemy go na niebiesko.

* Jesli zaczyna sie od O (oxygenium, tlen), rysujemy
* go na czerwono itd. Wszystkie inne atomy sg

* rysowane w ciemnoszarym kolorze.

* atom - atom, ktérego kolor nalezy okresli¢

*/

GdkGC *PobierzKolorAtomu (typAtom *atom)

{

char szNazwa[10];

/* --- Nie ma nazwy --- */
if (atom->szNazwa == NULL) {
return (pioroCzarne);

}

/* --- Nie pokazujemy koloréw --- */
if (IPokazRGB ()) {
return (pioroCzarne);

}

PobierzNazweAtomu (szNazwa, atom);

if (Istrcmp (szNazwa, "CL")) {
return (pioroZielone);

} else if (Istrcmp (szNazwa, "C")) {
return (pioroCzarne);

} else if (!strcmp (szNazwa, "S")) {
return (pioroZolte);

} else if (Istrcmp (szNazwa, "P")) {
return (pioroPomaranczowe);

} else if (Istrcmp (szNazwa, "N")) {
return (pioroNiebieskie);

} else if (Istrcmp (szNazwa, "O")) {
return (pioroCzerwone);

} else if (Istrcmp (szNazwa, "H")) {
return (pioroBiale);

}else {
return (pioroCiemnoszare);
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configure event

Funkcja configure_event inicjuje struktury. Poniewaz wywolywana jest
w razie tworzenia albo zmiany rozmiaréw kontrolki obszaru rysunkowe-
go, ustawia ona rozmiar drugoplanowej piksmapy na rozmiar kontrolki.

/*

* Tworzymy nowa, drugoplanowg piksmape o wtasciwych rozmiarach

*/

static gint configure_event (GtkWidget *kontrolka,

GdkEventConfigure *zdarzenie)

{
/* --- Struktura nie istnieje? --- */
if (9 == NULL) {
[* --- Tworzymy jg --- */
g = NowaGrafika ();
}

/* --- Piksmapa istnieje? --- */
if (g->piksmapa) {

[* --- Zwalniamy jg --- */
gdk_pixmap_unref (g->piksmapa);
}

/* --- Tworzymy piksmape --- */

g->piksmapa = gdk_pixmap_new (kontrolka->window,
kontrolka->allocation.width,
kontrolka->allocation.height,
-1);

/* --- Pobieramy szeroko$¢ i wysokos¢, zeby wyczysci¢ ekran --- */
nSzerEkranu = kontrolka->allocation.width;
nWysokEkranu = kontrolka->allocation.height;

/* --- Czy$cimy ekran --- */
gdk_draw_rectangle (g->piksmapa,
kontrolka->style->white_gc,
TRUE,
0,0,
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kontrolka->allocation.width,
kontrolka->allocation.height);

/* --- Przerysowujemy czasteczke --- */
OdswiezCzasteczke ();

return TRUE;

expose_event

Zdarzenie expose_event zachodzi wtedy, kiedy obszar ekranu wymaga
uaktualnienia. W przypadku naszej aplikacji funkcja expose_event po pro-
stu kopiuje drugoplanowa piksmape do kontrolki obszaru rysunkowego.
Dlatego jest bardzo szybka.

/*

* expose_event

* Wywotywana wtedy, kiedy obszar ekranu zostat odstoniety

* i musimy go przerysowac. Obszar jest kopiowany z

* drugoplanowego bufora.

*/

static gint expose_event (GtkWidget *kontrolka,

GdkEventExpose *zdarzenie)

gdk_draw_pixmap(kontrolka->window,
kontrolka->style->fg_gc[GTK_WIDGET_STATE (kontrolka)],
g->piksmapa,
zdarzenie->area.x -1, zdarzenie->area.y -1,
zdarzenie->area.x -1, zdarzenie->area.y -1,
zdarzenie->area.width -1, zdarzenie->area.height - 1);

return FALSE;

Odswiez Czasteczke

Funkcja ta wywolywana jest wtedy, kiedy zjakich§ powoddéw nalezy
przerysowaé czasteczke. Czysécimy drugoplanowa piksmape, rysujemy
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na niej czasteczke, a nastepnie wywolujemy funkcje expose_event, ktéra
kopiuje drugoplanowa piksmape na ekran.

/*

* OdswiezCzasteczke

* Wywotywana wtedy, kiedy uzytkownik przesuwa czasteczke

* przy pomocy myszy. Powoduje to przerysowanie

* czasteczki.

*/

void OdswiezCzasteczke ()

{
GdkRectangle uakt_prostokat;

Inicjuj3d ();

[* --- czy$cimy piksmape --- */
gdk_draw_rectangle (g->piksmapa,
pioroSzare,
TRUE,
0,0,
obszar_rys->allocation.width,
obszar_rys->allocation.height);

/* --- Rysujemy czgsteczke na drugim planie --- */
rysuj (9);

/* --- Od$wiezamy caly ekran --- */

uakt_prostokat.x = 0;

uakt_prostokat.y = 0;

uakt_prostokat.width = obszar_rys->allocation.width;
uakt_prostokat.height = obszar_rys->allocation.height;

/* --- Wywotujemy funkcje expose_event, ktéra

*  kopiuje drugoplanowy bufor do kontrolki

*/

gtk_widget_draw (obszar_rys, &uakt_prostokat);
}

Czasteczka jest rysowana na drugoplanowej piksmapie za kazdym ra-
zem, kiedy uzytkownik przesunie ja przy pomocy myszy. Istnieje nie-
wielka réznica pomiedzy technika uzywana tutaj, a ta z aplikacji zegara
(patrz rozdziat 10, ,GDK”): tam przerysowywanie zegara odbywato sie
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co sekunde ibylo powodowane przez czasomierz; tutaj czasteczka jest
rysowana na drugoplanowej piksmapie wtedy, kiedy uzytkownik prze-

ciggnie jg mysza.

Tworzenie obszaru rysunkowego

Funkcja UtworzObszarRysunkowy jest wywolywana z pliku interfejs.c, ktory
tworzy gtéwne okno aplikacji. Pojedynczy blok kodu obejmuje wszystkie
funkcje, ktére sa niezbedne do stworzenia obszaru, na ktérym beda wy-
$wietlane czasteczki i nie ma zadnego wplywu na reszte aplikacji. Mozna
wstawic¢ te funkcje do dowolnego programu bez zadnych zmian. Obszar
rysunkowy odbiera sygnaly expose_event, aby mozna byto przerysowac
kontrolke, oraz sygnaly configure_event, dzigeki czemu obszar rysunkowy
bedzie odpowiednio skonfigurowany i gotowy do rysowania. Musimy
takze sprawdzac sygnal motion_notify _event, aby wiedzie¢, ze uzytkownik
przeciaga czasteczke przy pomocy myszy. Nie mozemy jednak bezpo-
srednio wykorzysta¢ sygnatu motion_notify_event w funkcji gtk_signal
connect. W GTK+ niskopoziomowe zdarzenia GDK nie sa wysylane do
aplikacji, oile jawnie tego nie zazadamy. Postuzymy sie funkcja
gtk widget_set_events, ktérej mozna przekazac jedna z ponizszych warto-
$ci:

B GDK EXPOSURE MASK

GDK POINTER_MOTION MASK
GDK_POINTER_MOTION_HINT MASK

GDK BUTTON_ MOTION_ MASK

GDK BUTTONI_MOTION MASK

GDK BUTTON2 MOTION MASK

GDK BUTTON3 MOTION MASK

GDK BUTTON_PRESS MASK

GDK BUTTON_RELEASE MASK

GDK_KEY_PRESS_MASK

GDK_KEY RELEASE MASK

GDK_ENTER _NOTIFY_MASK

GDK_LEAVE_NOTIFY_MASK

GDK_FOCUS_CHANGE MASK

GDK _STRUCTURE_MASK
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B GDK _PROPERTY CHANGE MASK
B GDK_PROXIMITY IN MASK
B GDK_PROXIMITY OUT MASK

\ naszej aplikacji bedziemy potrzebowac
GDK_POINTER_MOTION_MASK, ktéry informuje, ze przesunal sie
wskaznik myszy. Istnieje jednak pewien problem: zdarzenia zwigzane
z ruchem myszy wystepuja bardzo czesto, kiedy mysz jest przesuwana.
Jesli komputer nie jest wystarczajaco szybki, aby na nie odpowiedziec,
albo przetwarzanie zajmuje zbyt wiele czasu, wéwczas zdarzenia zaczy-
naja sie gromadzi¢. Sytuacja taka mogtaby mie¢ miejsce, kiedy wyswietla-
libySmy bardzo duza czasteczke, wymagajaca zlozonych obliczer
idlugiego rysowania. W takim przypadku przetwarzanie zdarzen
i rysowanie czasteczki trwaloby nadal juz po zaprzestaniu ruchu myszy
(aby oczyscic kolejke zdarzen), co nie wyglada najlepiej (aby zapoznac sie
z tym problemem, mozemy wykomentowac
GDK_POINTER_MOTION_HINT MASK i przesuna¢ jedna ze zlozonych
czasteczek, wyswietlang wraz z kolorami, wigzaniami i nazwami ato-
moéw. Przesuwajmy ja przez kilka sekund i zatrzymajmy mysz). Lepiej
jest skorzystac ze wskazéwek o ruchu myszy.

Zazwyczaj kazdy ruch myszy generuje zdarzenie. Moga one si¢ nawar-
stwi¢ i spowodowac ociezalosé aplikacji, ktéra bedzie prébowata oczyscié
kolejke z wszystkich nagromadzonych zdarzen. Lepiej jest skorzystac
z GDK_POINTER_MOTION_HINT _MASK i pozwoli¢ aplikacji na prze-
twarzanie zdarzerh zwigzanych z ruchem myszy w jej wlasnym tempie.
Zdarzenia nie nawarstwiajg si¢ w trakcie ruchu myszy; generowane jest
pojedyncze zdarzenie, ktére wskazuje, ze wskaznik myszy zmienit poto-
zenie. Poniewaz ustawiono znacznik wskazowki, w zdarzeniu nie ma
zadnych danych na temat aktualnej pozycji myszy. Aplikacja musi
sprawdzié, gdzie znajduje sie wskaznik, przy pomocy funkcji
gdk window_ get pointer.

Prosty przykfad unaoczni r6znice pomiedzy uzywaniem zwyklych zda-
rzen zwigzanych zruchem myszy a korzystaniem ze wskazéwek. Za-
16zmy, ze napisaliSmy aplikacje (na przykilad przegladarke czasteczek),
ktéra rysuje znacznie bardziej skomplikowane modele, z tréjwymia-
rowym cieniowaniem atoméw. Dziala doskonale na naszym najnowocze-
$niejszym, 600-megahercowym, dwuprocesorowym komputerze, wiec
decydujemy sie udostepni¢ ja reszcie Swiata na naszej osobistej stronie
WWW. Uzytkownik komputera 386SX 16MHz Sciaga przegladarke, chcac
zanalizowa¢ kilka skomplikowanych czgsteczek. Przypusémy teraz, ze
aplikacja uzywa standardowych zdarzen zwigzanych z ruchem myszy.
Nasz supernowoczesny komputer potrzebuje jednej setnej sekundy, aby
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narysowaé model, kiedy obracamy go przy uzyciu myszy. Wszystko
dziala $wietnie, kiedy obracamy czasteczke w rézne strony. Niestety, na
386-ce rysowanie modelu zajmuje 20 sekund, akiedy komputer ze
wszystkich sil stara sie wyswietli¢ czasteczke, uzytkownik przeciaga ja
mysza, zastanawiajac sie, czemu rysowanie trwa tak dtugo. Po 20 sekun-
dach czasteczka wreszcie pojawia sie na ekranie-ale w kolejce znajduja sie
setki zdarzen, zwigzanych z ruchem myszy. Nawet, jesli uzytkownik nie
zrobi nic innego, kazde z tych zdarzeni spowoduje przerysowanie cza-
steczki, blokujac komputer (przynajmniej w teorii) na dlugie minuty. Jesli
jednak program bedzie uzywat wskazéwek o ruchu myszy, wéwczas po
przerysowaniu modelu w kolejce bedzie oczekiwato tylko jedno zdarze-
nie, informujace o zmianie potozenia wskaznika. Mozna sprawdzi¢, gdzie
uzytkownik przesungl mysz iodpowiednio zareagowac. Oczywiscie,
nasz przyklad jest mocno przesadzony, a osoby zajmujace sie tréjwymia-
rowa grafika na 3865X maja nier6wno pod sufitem.

Aby wykry¢ nacis$niecie lub zwolnienie klawisza myszy, musimy ustawic
takze znaczniki GDK _BUTTON PRESS MASK
i GDK_BUTTON_RELEASE_MASK. Zmiany masek zdarzen, dzieki ktérym
program bedzie otrzymywac niskopoziomowe zdarzenia, musza by¢
przeprowadzone przed realizacja kontrolki. Najlepszym momentem do
ustawienia masek zdarzeri dla dowolnej kontrolki jest chwila tuz po jej
utworzeniu. Ponizszy przyklad pokazuje, w jaki sposéb mozna skonfigu-
rowac obszar rysunkowy tak, aby odbieral zdarzenia zwigzane z ruchem
myszy.

GtkWidget *UtworzObszarRysunkowy ()

{

GtkWidget *okno;

/* --- Tworzymy okno najwyzszego poziomu --- */
okno = gtk_window_new (GTK_WINDOW_TOPLEVEL);

[* --- Tworzymy obszar rysunkowy --- */
obszar_rys = gtk_drawing_area_new ();

/* --- Ustawiamy rozmiary --- */
gtk_drawing_area_size (GTK_DRAWING_AREA (obszar_rys), 300, 300);

/* --- Uwidaczniamy obszar rysunkowy --- */
gtk_widget_show (obszar_rys);

/* - Sygnaty wykorzystywane do obstugi drugoplanowej piksmapy - */
gtk_signal_connect (GTK_OBJECT (obszar_rys), "expose_event",
(GtkSignalFunc) expose_event, NULL);
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gtk_signal_connect (GTK_OBJECT(obszar_rys), "configure_event",
(GtkSignalFunc) configure_event, NULL);

/* --- Musimy by¢ informowani o ruchach myszy --- */
gtk_signal_connect (GTK_OBJECT (obszar_rys),"motion_notify_event",
(GtkSignalFunc) motion_notify_event, NULL);

[* --- Zdarzenia, ktére nas interesujg --- */
gtk_widget_set_events (obszar_rys, GDK_EXPOSURE_MASK
| GDK_LEAVE_NOTIFY_MASK
| GDK_BUTTON_PRESS_MASK
| GDK_POINTER_MOTION_MASK
| GDK_POINTER_MOTION_HINT_MASK);

return (obszar_rys);

}

Aby zobaczy¢ efekt, jaki daja wskazéwki o ruchu myszy, mozemy usuna¢
znacznik GDK_POINTER_MOTION_HINT_MASK z wywotlania funkcji
gtk widget_set_events. Oczywiscie musimy wyswietli¢ skomplikowana
czasteczke, albo uruchomié¢ komputer na powolnym komputerze, aby
zaobserwowac nawarstwianie sie zdarzen.

motion_notify_event

Funkcja motion_notify_event wykrywa ruchy myszy i okreéla, czy nalezy
przerysowaé czasteczke. W celu obrécenia czasteczki wywolywana jest
funkcja ruchMyszy. Zmienne poprzx ipoprzy przechowuja poprzednie
polozenie wskaznika myszy; stuza do obliczenia kierunku, w ktérym
zostala przesunieta mysz. Znajac kierunek ruchu myszy mozemy zbu-
dowa¢ wlasciwa macierz i obréci¢ czasteczke. Funkcja ta obstuguje za-
rowno wskazowki, jak izwykle zdarzenia zwigzane z ruchem myszy.
Jesli obszar rysunkowy skonfigurowany jest tak, aby korzystal ze wska-
zowek oruchu myszy, woéwczas zdarzenie->is_hint ma warto$¢ TRUE
ifunkcja bedzie w kazdym wywolaniu sprawdzaé¢ biezaca pozycje
wskaznika myszy.

*

* motion_notify_event

*

* Wywotywana podczas ruchu myszy w obrebie okna
*/
gint motion_notify_event (GtkWidget *kontrolka, GdkEventMotion *zdarzenie)
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int x, y;
GdkModifierType stan;

/* --- Jesli to wskazéwka (kombinacja kilku zdarzen) --- */
if (zdarzenie->is_hint) {

/* --- Pobieramy nowg pozycje --- */
gdk_window_get_pointer (zdarzenie->window, &x, &y, &stan);
}else {

/* --- Pobieramy nowa pozycje --- */
X = zdarzenie->x;

y = zdarzenie->y;

stan = zdarzenie->state;

}

/* --- Jesli wcisniety jest przycisk myszy --- */
if (stan & GDK_BUTTON1_MASK && g->piksmapa != NULL) {

/* --- Obliczamy wptyw ruchu myszy na
*  wyswietlang czasteczke
*/
ruchMyszy (x, y);
}

[* --- Zapamietujemy potozenie myszy --- */
poprzx = x;
poprzy =Yy;

return TRUE;

ruch Myszy

Funkcja ruchMyszy przelicza macierz, stuzaca do obracania czasteczki.
Przypomnijmy sobie, ze kazdy atom ma potozenie pierwotne (x, y, z),
odczytane z pliku .pdb, oraz polozenie przeksztalcone, uzywane podczas
rysowania czasteczki. Oba polozenia s3 powigzane w nastepujacy spo-
sOb: czasteczka jest obracana przez mnozenie pierwotnego polozenia
atomu przez macierz atomu (amacierz), w wyniku czego otrzymujemy
przeksztalcone potozenie. Macierz atomu jest modyfikowana tak, aby
uwzgledni¢ ruch myszy. Tworzymy nowa macierz (tmacierz) i zmieniamy
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ja tak, aby odzwierciedlala ruch czasteczki wokot osi x i y. Nowa macierz
jest nastepnie mnozona przez macierz atomu, dzigki czemu macierz ato-
mu réwniez odzwierciedla zmiany spowodowane ruchem myszy. Pier-
wotne wspoélrzedne sa wiec przeksztalcane przez macierz atomu, aby
uzyskaé przeksztalcone wspéirzedne atomu. Nastepnie wywolywana jest
funkcja OdswiezCzasteczke, aby wyswietli¢ czasteczke na ekranie pod
nowym katem.

/

* ruchMyszy

* Oblicza obrét czasteczki na podstawie sposobu,

* w jaki uzytkownik przeciagnat mysz nad czasteczka.

* X - potozenie x myszy

* X - potozenie y myszy

*/

int ruchMyszy (int x, int y)

{

/* --- Obliczamy réznice x --- */
double xtheta = (poprzy - y) * (360.0f / nSzerEkranu);

/* --- Obliczamy réznice y --- */
double ytheta = (x - poprzx) * (360.0f / nWysokEkranu);

/* --- Macierz jednostkowa --- */
jednostka (tmacierz);

/* --- Obracamy o réznice -x- ruchu myszy --- */
xobrot (tmacierz, xtheta);

/* --- Obracamy o réznice -y- ruchu myszy --- */
yobrot (tmacierz, ytheta);

/* --- Laczymy z biezacym obrotem, aby uzyskaé nowy --- */
mnoz (amacierz, tmacierz);

/* --- Przerysowujemy z nowym obrotem --- */
OdswiezCzasteczke ();

return TRUE;
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interfejs.c

Plik interfejs.c zawiera funkcje stluzace do utworzenia gtéwnego okna,
ustawienia paska narzedziowego i menu oraz obslugi gléwnych zdarzer
(pochodzacych od przyciskéw paska, menu itd.). Kod jest prawie taki
sam, jak w poprzednich przykitadach; dzieki kilku zmianom przegladar-
ka czasteczek ma swoje wlasne menu i pasek narzedziowy.

*

* Plik: interfejs.c

* Autor: Eric Harlow

*

* Interfejs GUI dla przegladarki czasteczek

*/

#include <sys/stat.h>
#include <unistd.h>
#include <errno.h>
#include <gtk/gtk.h>

/
* -—- Prototypy funkcji
*/
void PobierzNazwePliku (char *sTitle, void (*callback) (char *));
void OdswiezCzasteczke ();
void CzasteczkaPokazLinie (int bWartosc);
void WczytajCzasteczke (char *);
GtkWidget *UtworzObszarRysunkowy ();
static void UtworzGlowneOkno ();
void UtworzPasek (GtkWidget *ypole);
void UstawPasek (char *szPrzycisk, int nStan);
void ZaznaczMenu (GtkWidget *kontrolka, gpointer dane);
void OdznaczMenu (GtkWidget *kontrolka, gpointer dane);
void UstawMenu (char *szPrzycisk, int nStan) ;
GtkWidget *UtworzKontrolkeZXpm (GtkWidget *okno, gchar **xpm_dane);
GtkWidget *UtworzElementMenu (GtkWidget *menu,
char *szNazwa,
char *szSkrot,
char *szPodp,
GtkSignalFunc funkcja,
gpointer dane);
GtkWidget *UtworzZaznaczalnyElement (GtkWidget *menu,
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char *szNazwa,

GtkSignalFunc funkcja,

gpointer dane);
GtkWidget *UtworzPodmenu (GtkWidget *pasekmenu, char *szNazwa);
GtkWidget *UtworzPodmenuPaska (GtkWidget *menu, char *szNazwa);

/*

* --- Zmienne globalne

*/

GtkWidget *glowne_okno;

GtkTooltips *podpowiedzi;
GtkAccelGroup *grupa_skrotow;
GtkWidget *pasek;
GtkWidget *pasek_linie;
GtkWidget *pasek_rgb;
GtkWidget *pasek_etykiety;

I+
* -—- Bitmapa dla przycisku "otworz"
*/

static const gchar *xpm_otworz[] = {
"16 16 4 1",

" ¢ None",

"B ¢ #000000000000",

"Y ¢ #FFFFFFFF0000",

"y ¢ #999999990000",

" BBB ",

" BBBBB B BB",

" BYYYB BB",
"BYYYYYBBBBB ",
"BYYYYYYYYYB ",
"BYYYYYYYYYB ",
"BYYYYYYYYYB ",
"BYYBBBBBBBBBBB ",

" BYYBYyyyyyyyyB ",
" BYByyyyyyyyyB
" BYByyyyyyyyyB *,
" BByyyyyyyyyB

" BByyyyyyyyyB *,
" BBBBBBBBBBB ",
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/*
* --- Bitmapa dla przycisku "linie"
*/

static const char *xpm_linie[] = {
"16 162 1",

" ¢ None",

"B ¢ #000000000000",

" "
3

" BB BB lr,
" BB BB lr,

B B
B B
"B B "
B B
BB

I+
* -—- Bitmapa dla przycisku "kolor"
*/

static const char *xpm_rgb[] = {
"16 16 4 1",

" ¢ None",

"R ¢ #FF0000",

"G c #00FF00",

"B ¢ #0000FF",

BBBRRR ",
BBBBBRRRRR ",
BBBBBBRRRRRR "
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" BBBBBBRRRRRR ",

" BBBBBBRRRRRR ",

" BBBBBBBRRRRRRR ",
" BBBBBBBRRRRRRR ",
" BBBBBGGGGRRRRR ",
"BBBGGGGGGGGRRR ",
" GGGGGGGGGGGG ",
" GGGGGGGGGGGG ",
" GGGGGGGGGGGG ",
" GGGGGGGGGG ",

" GGGGGGG ",

k

/*
* --- Bitmapa dla przycisku "etykiety"
*/

static const char *xpm_etykiety[] = {
"16 16 4 1",

" ¢ None",

"R ¢ #FF0000",

"G ¢ #00FF00",

"B ¢ #000000",

" "
)

" BB "

" BBBBBB ",

" BBB BBB ",

" BB BB "

" BB BB "

" BB BB ",

" BB BB ",

" BBBBBBBBBBBB ",
" BBBBBBBBBBBB ",
" BB BB ",

" BB BB ",

" BB BB ",

" BB BB ",

" BB BB ",

" "
)
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/
* KoniecProgramu
* Wyjscie z programu
*/
void KoniecProgramu ()
{

gtk_main_quit ();
}

/*
* main
* --- Program zaczyna sie tutaj
*/
int main(int argc, char *argv[])
{
/* --- Inicjacja GTK --- */
gtk_init (&argc, &argv);

/* --- Inicjacja podpowiedzi --- */
podpowiedzi = gtk_tooltips_new ();

/* --- Tworzymy okno --- */
UtworzGlowneOkno ();

[* --- Wczytujemy domysing czasteczke --- */
WczytajCzasteczke ("molecule.pdb");

/* --- Gtéwna petla obstugi zdarzen --- */
gtk_main();

return O;

}

/*
* PokazEtykiety

* Czy jest wcisniety przycisk "pokaz etykiety" na

* pasku narzedziowym, ktéry wskazuje, ze uzytkownik
* chce wyswietlic nazwy atoméw?

*/

int PokazEtykiety ()



Czes¢ Il Rysowanie, kolor i GDK

362

return (GTK_TOGGLE_BUTTON (pasek_etykiety)->active);
}

J*
* PokazRGB

* Czy jest wcisniety przycisk "pokaz kolory" na

* pasku narzedziowym, ktéry wskazuje, ze uzytkownik
* chce wyswietli¢ atomy w kolorze?

*/

int PokazRGB ()

{

return (GTK_TOGGLE_BUTTON (pasek_rgb)->active);
}

/*
* PokazLinie

*

* Wskazuje, czy pomiedzy atomami nalezy rysowacg linie,
* ktére przedstawiajg wigzania w czasteczce.

*/

int PokazLinie ()

{

return (GTK_TOGGLE_BUTTON (pasek_linie)->active);
}

/*

* OtworzPlik

* Otwiera plik .pdb

*/

void OtworzPlik (GtkWidget *kontrolka, gpointer dane)
{

PobierzNazwePliku ("Otwoérz czasteczke", WczytajCzasteczke);
}
/*

* UtworzGlowneOkno

*
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* Tworzy gtéwne okno i zwigzane z nim menu/paski narzedziowe.
*/
static void UtworzGlowneOkno ()
{
GtkWidget *kontrolka;
GtkWidget *ypole;
GtkWidget *pasekmenu;
GtkWidget *menu;
GtkWidget *elmenu;

/* --- Tworzymy gtéwne okno i ustawiamy jego rozmiary --- */
glowne_okno = gtk_window_new(GTK_WINDOW_TOPLEVEL);
gtk_widget_set_usize(glowne_okno, 360, 260);
gtk_window_set_title (GTK_WINDOW (glowne_okno),

"Przegladarka czasteczek");
/* gtk_container_border_width (GTK_CONTAINER (glowne_okno), 0); */

[* --- Tworzymy skroéty klawiszowe --- */
grupa_skrotow = gtk_accel_group_new();
gtk_accel_group_attach (grupa_skrotow, GTK_OBJECT (glowne_okno));

/* -- Okno najwyzszego poziomu musi czekac na sygnat destroy -- */
gtk_signal_connect (GTK_OBJECT (glowne_okno), "destroy",
GTK_SIGNAL_FUNC(KoniecProgramu), NULL);

/* --- Tworzymy pole pakujgce na menu i pasek narzedziowy --- */
ypole = gtk_vbox_new (FALSE, 0);

/* --- Pokazujemy pole pakujace --- */
gtk_container_add (GTK_CONTAINER (glowne_okno), ypole);

gtk_widget_show (ypole);
gtk_widget_show (glowne_okno);

/* --- Pasek menu --- */

pasekmenu = gtk_menu_bar_new ();

gtk_box_pack_start (GTK_BOX (ypole), pasekmenu, FALSE, TRUE, 0);
gtk_widget_show (pasekmenu);

menu = UtworzPodmenuPaska (pasekmenu, "Plik");
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elmenu = UtworzElementMenu (menu, "Otwérz", "*O",
"Otwiera czasteczke",
GTK_SIGNAL_FUNC (OtworzPlik), "otworz");

elmenu = UtworzElementMenu (menu, NULL, NULL,
NULL, NULL, NULL);

elmenu = UtworzElementMenu (menu, "Zakoncz", ",
"Czy jest bardziej wymowna opcja?",
GTK_SIGNAL_FUNC (KoniecProgramu), "zakoncz");

[* --- Tworzymy pasek narzedziowy --- */
UtworzPasek (ypole);

kontrolka = UtworzObszarRysunkowy ();
gtk_box_pack_start (GTK_BOX (ypole), kontrolka, TRUE, TRUE, 0);

}

/*

* UtworzPasek

* Tworzy pasek narzedziowy

*/

void UtworzPasek (GtkWidget *ypole)
{

/* --- Tworzymy pasek i dodajemy go do okna --- */

pasek = gtk_toolbar_new (GTK_ORIENTATION_HORIZONTAL,
GTK_TOOLBAR_ICONS);

gtk_box_pack_start (GTK_BOX (ypole), pasek, FALSE, TRUE, 0);

gtk_widget_show (pasek);

[* --- Tworzymy przycisk "otworz" --- */
gtk_toolbar_append_item (GTK_TOOLBAR (pasek),
"Okno dialogowe Otworz", "Okno dialogowe Otworz", ",
UtworzKontrolkeZXpm (ypole, (gchar **) xpm_otworz),
(GtkSignalFunc) OtworzPlik,
NULL);

/* --- Niewielki odstep --- */
gtk_toolbar_append_space (GTK_TOOLBAR (pasek));

pasek_linie = gtk_toolbar_append_element (GTK_TOOLBAR (pasek),
GTK_TOOLBAR_CHILD_TOGGLEBUTTON,
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NULL,

"Wigzania", "Wigzania", "Wigzania",
UtworzKontrolkeZXpm (ypole, (gchar **) xpm_linie),
(GtkSignalFunc) OdswiezCzasteczke,

NULL);

pasek_rgb = gtk_toolbar_append_element (GTK_TOOLBAR (pasek),
GTK_TOOLBAR_CHILD_TOGGLEBUTTON,
NULL,
"Kolory", "Kolory", "Kolory",
UtworzKontrolkeZXpm (ypole, (gchar **) xpm_rgb),
(GtkSignalFunc) OdswiezCzasteczke,
NULL);

pasek_etykiety = gtk_toolbar_append_element (GTK_TOOLBAR (pasek),
GTK_TOOLBAR_CHILD_TOGGLEBUTTON,
NULL,
"Nazwy atoméw", "Nazwy atoméw", "Nazwy atomow",
UtworzKontrolkeZXpm (ypole, (gchar **) xpm_etykiety),
(GtkSignalFunc) OdswiezCzasteczke,
NULL);

macierz 3d.c

W pliku macierz3d.c znajduja sie funkcje stuzace do mnozenia macierzy.
Jesli czytelnik bylby zainteresowany blizszym poznaniem arytmetyki
tréjwymiarowej, zachecamy do sigegniecia po odpowiednig ksigzke (mno-
Zenie macierzy powinna wyjaéni¢ ksigzka poswiecona algebrze liniowej,
a takze wiele ksigzek traktujacych o grafice 3D). Zalaczamy tutaj kod dla
petlnego obrazu.

s

* Plik: macierz3d.c

* Autor: Eric Harlow

* Konwersja z pliku klasy Javy Matrix 3D

*/

#include "atom.h"
#include "macierz3d.h"
#include <math.h>
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static double pi = 3.14159265;

/*

* NowaMacierz3D

* Tworzy nowg macierz

*/

typMacierz3D *NowaMacierz3D ()
{

typMacierz3D *macierz;
macierz = (typMacierz3D *) g_malloc (sizeof (typMacierz3D));
jednostka (macierz);

return (macierz);

}

/*
* skaluj
*
* Skaluje obiekt
Wi
void sksluj (typMacierz3D *macierz, double f)
{
macierz->xx *= f;
macierz->xy *= f;
macierz->xz *= f;
macierz->xo *=f;
macierz->yx *= f;
macierz->yy *=f;
macierz->yz *= f;
macierz->yo *= f;
macierz->zx *= f;
macierz->zy *= f;
macierz->zz *= f;
macierz->zo *= f;

}

/*
* skaluj3

*

* Skaluje kazdy kierunek o inny czynnik
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*/
void skaluj3 (typMacierz3D *macierz, double xf, double yf, double zf)

{

}

/*

macierz->xx *= xf;
macierz->xy *= xf;
macierz->xz *= xf;
macierz->xo *= xf;
macierz->yx *= yf;
macierz->yy *= yf;
macierz->yz *= yf;
macierz->yo *= yf;
macierz->zx *= zf;
macierz->zy *= zf;
macierz->zz *= zf;
macierz->zo *= zf;

* przestaw

*

* Przesuwa punkt reprezentowany przez macierz o (X, y, z)
*/
void przestaw (typMacierz3D *macierz, double x, double y, double z)

{

}

/*

macierz->xo += x;
macierz->yo +=y;
macierz->zo += z;

* yobrot

*

* Dodaje do macierzy obrét wokét osi y o kat (theta).
*/
void yobrot (typMacierz3D *macierz, double theta)

{

double ct;
double st;
double Nxx;
double Nxy;
double Nxz;
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double Nxo;
double Nzx;
double Nzy;
double Nzz;
double Nzo;

theta *= (pi / 180);
ct = cos (theta);
st = sin (theta);

Nxx = (double) (macierz->xx * ct + macierz->zx * st);
Nxy = (double) (macierz->xy * ct + macierz->zy * st);
Nxz = (double) (macierz->xz * ct + macierz->zz * st);
Nxo = (double) (macierz->xo * ct + macierz->zo * st);

Nzx = (double) (macierz->zx * ct - macierz->xx * st);
Nzy = (double) (macierz->zy * ct - macierz->xy * st);
Nzz = (double) (macierz->zz * ct - macierz->xz * st);
Nzo = (double) (macierz->zo * ct - macierz->xo * st);

macierz->xo = Nxo;
macierz->xx = Nxx;
macierz->xy = Nxy;
macierz->xz = Nxz;
macierz->zo = Nzo;
macierz->zx = Nzx;
macierz->zy = Nzy;
macierz->zz = Nzz;

}

/*
* xobrot
* Dodaje do macierzy obrét wokot osi x o kat (theta).
*/
void xobrot (typMacierz3D *macierz, double theta)
{

double ct;

double st;

double Nyx;

double Nyy;

double Nyz;
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}

/*

double Nyo;
double Nzx;
double Nzy;
double Nzz;
double Nzo;

theta *= (pi / 180);
ct = cos (theta);
st = sin (theta);

Nyx = (double) (macierz->yx * ct + macierz->zx * st);
Nyy = (double) (macierz->yy * ct + macierz->zy * st);
Nyz = (double) (macierz->yz * ct + macierz->zz * st);
Nyo = (double) (macierz->yo * ct + macierz->zo * st);

Nzx = (double) (macierz->zx * ct - macierz->yx * st);
Nzy = (double) (macierz->zy * ct - macierz->yy * st);
Nzz = (double) (macierz->zz * ct - macierz->yz * st);
Nzo = (double) (macierz->zo * ct - macierz->yo * st);

macierz->yo = Nyo;
macierz->yx = Nyx;
macierz->yy = Nyy;
macierz->yz = Nyz;
macierz->zo = Nzo;
macierz->zx = Nzx;
macierz->zy = Nzy;
macierz->zz = Nzz;

* zobrot

*

* Dodaje do macierzy obrét wokot osi z o kat (theta).

*/

void zobrot (typMacierz3D *macierz, double theta)

{

double ct;
double st;
double Nyx;
double Nyy;
double Nyz;

369



Czes¢ Il Rysowanie, kolor i GDK

370

double Nyo;
double Nxx;
double Nxy;
double Nxz;
double Nxo;

theta *= (pi / 180);
ct = cos(theta);
st = sin(theta);

Nyx = (double) (macierz->yx * ct + macierz->xx * st);
Nyy = (double) (macierz->yy * ct + macierz->xy * st);
Nyz = (double) (macierz->yz * ct + macierz->xz * st);
Nyo = (double) (macierz->yo * ct + macierz->xo * st);

Nxx = (double) (macierz->xx * ct - macierz->yx * st);
Nxy = (double) (macierz->xy * ct - macierz->yy * st);
Nxz = (double) (macierz->xz * ct - macierz->yz * st);
Nxo = (double) (macierz->xo * ct - macierz->yo * st);

macierz->yo = Nyo;
macierz->yx = Nyx;
macierz->yy = Nyy;
macierz->yz = Nyz;
macierz->xo = Nxo;
macierz->xx = Nxx;
macierz->xy = Nxy;
macierz->xz = Nxz;

}

/*
* mnoz
*
* Mnozy pierwszg macierz przez druga.
* Nowa warto$¢ jest zachowywana w pierwszej macierzy.
*/
void mnoz (typMacierz3D *macierz, typMacierz3D *rhs)
{
double Ixx = macierz->xx * rhs->xx +
macierz->yx * rhs->xy +
macierz->zx * rhs->xz;
double Ixy = macierz->xy * rhs->xx +
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macierz->yy * rhs->xy +
macierz->zy * rhs->xz;

double Ixz = macierz->xz * rhs->xx +

macierz->yz * rhs->xy +
macierz->zz * rhs->xz;

double Ixo = macierz->xo * rhs->xx +

macierz->yo * rhs->xy +
macierz->zo * rhs->xz +

double lyx = macierz->xx * rhs->yx +

macierz->yx * rhs->yy +
macierz->zx * rhs->yz;

double lyy = macierz->xy * rhs->yx +

macierz->yy * rhs->yy +
macierz->zy * rhs->yz;

double lyz = macierz->xz * rhs->yx +

macierz->yz * rhs->yy +
macierz->zz * rhs->yz;

double lyo = macierz->xo * rhs->yx +

macierz->yo * rhs->yy +
macierz->zo * rhs->yz +

double Izx = macierz->xx * rhs->zx +

macierz->yx * rhs->zy +
macierz->zx * rhs->zz;

double Izy = macierz->xy * rhs->zx +

macierz->yy * rhs->zy +
macierz->zy * rhs->zz;

double Izz = macierz->xz * rhs->zx +

macierz->yz * rhs->zy +
macierz->zz * rhs->zz;

double Izo = macierz->xo * rhs->zx +

macierz->yo * rhs->zy +
macierz->zo * rhs->zz +

macierz->xx = Ixx;
macierz->xy = Ixy;
macierz->xz = Ixz;
macierz->xo = Ixo;

macierz->yx = lyx;
macierz->yy = lyy;

rhs->xo;

rhs->yo;

rhs->zo;
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macierz->yz = lyz;
macierz->yo = lyo;

macierz->zx = lzx;
macierz->zy = lzy;
macierz->zz = lzz;
macierz->zo = |zo;

J*
* jednostka
*
* Czyni macierz macierza jednostkowg
*/
void jednostka (typMacierz3D *macierz)
{

macierz->xo = 0;

macierz->xx = 1;

macierz->xy = 0;

macierz->xz = 0;

macierz->yo = 0;

macierz->yx = 0;

macierz->yy = 1;

macierz->yz = 0;

macierz->zo = 0;

macierz->zx = 0;

macierz->zy = 0;

macierz->zz = 1;

/*
* Transformu;j

*

* Poddaje translacji wspotrzedne atomu

*/
void Transformuj (typMacierz3D *macierz, typAtom *atom)
{
double Ixx = macierz->xx, Ixy = macierz->xy, Ixz = macierz->xz, Ixo = ma-
cierz->xo;
double lyx = macierz->yx, lyy = macierz->yy, lyz = macierz->yz, lyo = ma-

cierz->yo;
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double Izx = macierz->zx, lzy = macierz->zy, |zz = macierz->zz, 1zo = ma-
cierz->zo;

double x = atom->x;
double y = atom->y;
double z = atom->z;

atom->tx = (X * Ixx + y * Ixy + z * Ixz + Ix0);
atom->ty = (x * lyx +y * lyy + z * lyz + lyo);
atom->tz = (x *lzx +y * lzy + z * I1zz + |1z0);

Pozostala cz¢$¢ kodu

Pozostala czes¢ kodu zostata wzieta zinnych rozdzialéw. Plik rozne.c
pochodzi z rozdziatu 5, ,Menu, paski narzedziowe i podpowiedzi” i po-
maga w tworzeniu menu i paska narzedziowego. Kod wybpliku.c pocho-
dzi z rozdzialu 6, ,,Dalsze kontrolki: ramki, tekst, okna dialogowe, okno
wyboru pliku i pasek postepéw”. Moduly te nie wymagaty wielu zmian
(jesli w ogodle) w celu dostosowania ich do pracy w przegladarce czaste-
czek. Zmieniono w niewielkim stopniu wybpliku.c, aby uczyni¢ go bar-
dziej uniwersalnym; teraz mozna wykorzystywaé¢ go w dowolnym pro-
gramie (co, jak wiadomo, jest oznaka modularnosci kodu).

Podsumowanie

Przegladarka czasteczek jest bardziej skomplikowanym przykladem
aplikacji stworzonej przy uzyciu GDK. Ilustruje ona sposéb interakcji
uzytkownika z kontrolka obszaru rysunkowego GDK. Do obracania cza-
steczki wykorzystaliSmy zdarzenia zwigzane z ruchem myszy. Rozdziat
omo6wil niektére sposréd niskopoziomowych zdarzen, ktérych obstuga
jest konieczna, aby mozliwe byto obracanie czasteczek przy pomocy my-

szy.



