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Introduccion - Visualizador molecular

Son programas capaces de proyectar
estructuras tridimensionales de moleculas.

Facilitan enormemente la interaccion
humano-computadora (Garcia-Ruiz et al,,
2008).

Proposito :

La representacion de caracteristicas fisicas.

(Bustos et al., 2008)
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Introduccion —Visualizadores moleculares
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Capacidad de generar imagenes de alta
resolucion.

Soporte para modo estereoscopico.
Integracion con Python.

Capacidad de realizar configuraciones
complejas.

[Schrodinger, LLC, 2010].
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Introduccion - Principales tipos de realidad virtual

Realidad virtual aumentada Realidad virtual por inmersion

= Superposicion de objetos virtuales sobre una = Generacion y despliegue de escenas generadas
escena real. por computadora.

= Busca disminuir la brecha entre la escena real y = Busca convencer al usuario de que lo que ve es
los objetos virtuales. real.

(Fombona y cols.,2012). (Galvez Mozo y cols., 2004).
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Introduccion — Interfaz Natural de Usuario

Interfaz Natural de Usuario (NUI) por
sus siglas en ingles.

Interfaces de usuario que son
efectivamente invisibles.

= Permanecen invisibles mientras el
usuario aprende de forma continua
interacciones mas complejas.

(Wigdor y Wixon, 201 1).
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Problematica

“Hemos constatado la dificultad que
representa para los alumnos el

aprendizaje de la estructura quimica de

las moléculas, paso inicial fundamental

para abordar su funcion y su >
transformacion en el metabolismo; )
ambos, temas fundamentales en la

ensenanza de la bioquimica.”

(Bustos et al., 2008)
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Problematica

El costo asociado a un alto nivel de sofisticacion
en la interfaz de PyMOL es la pérdida de intuicion
para ejecutar una accion.

Dificultad para representar la profundidad en el
despliegue de la estructura molecular en 3D en
los dispositivos estandar de visualizacion
bidimensional.

hemos constatado la dificultad que representa
para los alumnos el aprendizaje de la estructura
quimica de las moléculas, paso inicial fundamental
para abordar su funcion y su transformacion en el
metabolismo; ambos, temas fundamentales en la
ensenanza de la bioquimica.
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Problematica

Estado del arte (Ocumol Leap)

= Herramienta de manipulacion y
visualizacion tridimensional de moleculas.

" Integra a PyMOL con Leap Motion y
Oculus Rift.

= Actualmente se encuentra en version
alpha.

= Carece de soporte técnico.

Next Generatlon 3-D Molecular Visualization

= Requiere conocimientos de programacion

i R do de: http://chall t.
avanzados para ser instalado. ecuperado de: http:/challengepost.com

eliazkov y cols., 2015].
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OcuMOL Leap
o |
\r PyMmOL

i J
Carencia de soporte
Instalacion compleja

K 5

Umvers1dad

del arlbe




Propuesta — Hipotesis de trabajo

La realidad virtual por inmersion junto con una interfaz natural de usuario
mejora y facilita la manipulacion de estructuras tridimensionales en los
visualizadores moleculares.
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Metodologia — Fases (XP)

Historia de
Usuario
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Metodologia — Fases (DCU)

Etapas

—
]
l | Diseiio Centrado en el Usuario

— =

Definir Contexto Especificar
U D de Uso Requisitos

Si no se
cumplen los
objetivos

Evaluacion Producir
Soluciones
— —
Si se
cumplen los
objetivos
Fin
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Resultados — Diseno

Ejecuta

Devuelve datos de acelerometro y giroscopio a

Despliega imagenes en i
<

(1)
OO

| Genera un

Ejecuta

Utilizando un T

Envia comandos a
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Resultados — Estructura del XML

Comando
Paglna | Ment,
! ' en
Contiene un Contiene varias : ] Cada una contiene ; u
Pagina | ' ,
& . Comando o Menu |

Conti ' Texto (Voz)
. Contiene un
Comando o Menu == o

: Codigo (PyMOL o RealMOL) |
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Programado para

Tipo C#
Conti
CommandNode _ontene | Te,Xt?
Codigo

Y también programado para

En
Lee
o IniCiaIiza
g & CommandNode
ONO
Inserta
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Resultados - Validacion de los comandos de voz

Envia codigo

Ci \
C do d
» @

Envia codigo

Si es menq, recorre

 §
: . (1)
[ ] Actualiza menu o ejecuta comando
k- E—— o o

] G ®
Envia textos
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Resultados - Videos

https://figshare.com/s/1325e5eb713d76907 144
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Resultados — Evaluacion DCU

Inicio

| Etapas

! | Diseiio Centrado en el Usuario

- -
Definir Contexto Especificar
de Uso Requisitos

Process

objetivos

Producir

Soluciones
M —

Evaluacion

Si se

]
cumplen los
objetivos .
@ Test de evaluacion SUS

. (System Usability Scale)
’ TIC Fin
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Resultados — Evaluacion DCU

Inicio https://figshare.com/s/bddbe866eec43e6|38c9
| Etapas
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Si no se USO
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— . - Usabilidad
cumS;I:E los General
objetivos .
Test de evaluacion SUS
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Resultados - Analisis preliminar de la evaluacion SUS
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80.8 — 84
78.9 — 80.7
772 -78.8
74.1 - 77.1
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0-5I1.7
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Resultados - Analisis preliminar de la evaluacion SUS
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Conclusiones

= Prototipo funcional para el manejo de visualizadores moleculares que utiliza realidad
virtual por inmersion y una interfaz natural de usuario (NUI).

= RealMol es una interfaz que mejora la experiencia de los visualizadores moleculares con el
uso de realidad virtual y facilita su uso para usuarios inexpertos.

= Su implementacion es relativamente economica.

" |ntroduce un campo en crecimiento en la realidad virtual y la NUI a otras disciplinas.
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Conclusiones - Trabajo a futuro

= Anac
= Anac
= Amp
= Anac

®= Anad

ir soporte para Kinect 2.0.

ir soporte para otros dispositivos de realidad virtual.

iar la lista de comandos.
ir soporte para creacion de animaciones o peliculas.

ir soporte para otros visualizadores moleculares.

= Grabar sesiones para stand alone o con proyectores 3D
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