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. Was ist Visualisierung?

e Definitionen:

* Nach ,Oxford English Dictionary“:
Visualisierungen: ein (mentales) Bild von etwas nicht Sichtbarem oder

Abstraktem erzeugen.

* Graphische Darstellungen
* machen grolSe Datenmengen leichter erfassbar
* zeigen besser komplexe Zusammenhange
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Was ist Visualisierung?
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Was ist Visualisierung?
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-~ Was ist Molekulardynamik?

e Viele Prozesse (chemisch, physikalisch, biologisch) sind auf
atomarem Level noch nicht verstanden.
e z.B.: Verflissigen von Gas

e Experimente oft nicht moglich/
zu teuer/zu gefahrlich/etc.

* Daher Computer-Simulation
als Ersatz/Erganzung

* Basieren auf grundlegenden
physikalischen Gesetzen
(z.B.: Bewegungsgleichung nach Newton)

* Die Daten ohne Visualisierung zu analysieren ist mihsam und

fehleranfallig
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- MegaMol™

* MegaMol™ ist das speziell entwickelte
Visualisierungsprogramm fur Molekulardynamikdatensatze

* Aktuelles Forschungsprojekt an der Universitat Stuttgart
* Sonderforschungsbereich 716 der Deutschen Forschungsgemeinschaft
* Interaktive Visualisierung von tiber 100.000.000 Atomen
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Laser-Ablation: 2 Laser schieRen auf einen Alu-Block
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: Kollision von Methan- und Ethan-Tropfchen
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MegaMol™ fir die Biochemie

» Speziell fur Proteine gibt es besondere Darstellungen:

.
Stick View =5 EeR )

Spacefilling View

Cartoon View o || B &

Solvent Excluded Surface View
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3D-Monitor-Demo

e Raumliche Strukturen der Daten lassen sich am

besten in 3D erkennen.

Girls' Day 2013 - Virtuelle Molekiile sichtbar machen

Der Computer rechnet zwei Bilder aus:
Eins fur jedes Auge

Die Bilder werden durch den
Spezialbildschirm und die Spezialbrille
an das jeweilige Auge geschickt.

Das Gehirn setzt die beiden Bilder wieder
zusammen.

Uns wird also nur ,vorgetauscht” es sei 3D
In Wirklichkeit sind es einfach
2 flache Bilder.

SAMSUNG
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Programm

1. Einleitung

1.
2.
3.
4.

Eine Kugel in 3D-Koordinaten
Drei weitere Kugeln
Einfarben

Animation

2. Daten aus der Physik

1.
2.

Datensatz laden
Einfarben (diesmal richtig)

3. Daten aus der Biochemie

1.
2.
3.

4. Zeitabhangige Daten aus der Physik

Datensatz laden & Verbindungen anzeigen

Einfarben nach B-Faktor
Animierte Daten
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_ Ubung vorbereiten

e Am Rechner anmelden:
* Benutzername: prob10
e Passwort: Day2011 (GroRkleinschreibung)

* Datei-Explorer starten und GirlsDay-Verzeichnis kopieren:
 Netzwerklaufwerk ,H:“
* Verzeichnis ,girlsday” kopieren (copy)
» Auf Festplatte ,C:“ einfligen (paste)

* Inhalt:
* ,MegaMolGD“ — Visualisierungsprogramm
* Aufgabenblatt & Prasentationsfolien
* Unterverzeichnis ,Datensatze” — Forschungsdaten (Physik & Biochemie)
e Unterverzeichnis ,Skripte“ — Losungen und Beispielskripte
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MegaMol™ Girls‘ Day Edition

 MegaMol™ Girls’ Day Edition

e ,Kleine” Version von MegaMol™ zum rumspielen, lehren und lernen

[ MegaMor™ - Girs' Day - Ditemp\iaser-static\demaur - g B - AVIS%‘Q‘!E

Datei  Bearbeiten Ansicht  Apnimation  Hilfe

3D-Ansicht: J Zuricksetzen % Automatisch Drehen {g) Bild speichern Datenskript: [ Laden [ Speichern | %
4 ) 22 @ Y A Testen b Ausfohren

IMDDaten dat = new IMDDaten()
dat.Log = Log:
if (!dat.Dateiladen()) return

AR 65, MG Programmtext:

AnzahlKugelr dat.AnzahlXuge

AnzahlVerbindungen -g: I Zu m Ste u e rn d e r

int x = dat.FindeSpalte ("x"):
if (x < 0) {

Fenier ("konnte Spalve \"x | da rgestel lten Daten

3D-Ansicht
,wie im
Original”

return;
int y = dat.FindeSpalte("y"):
if (y < 0) {
Fehler ("Xonnte Spalte \"y
recurn; -1
« i ’
Text-Cursor-Position:
Meldungen: X Liste leeren = Anzeigen:
& Fehler lL Wamungen I i) Nachrichten
Fehlermeldung
i) Skript edolgreich in Maschinensprache Ubersetzt
i) Lade Datei D:\temp\laser-static'\b2_cut chikpt

| Ansicht Drehen | Ansicht Zoomen | Animation i) Skriptausfivung gestartet

r = ) Datenspatten: number type mass xy z vx vy vz Eg]
Horzortaler Bickwinkel: 1227709 Winkelandeang 1l Drehgeschwindigket: 90 ||

i 2o - 5 — U 1] p— o i) Skriptausfuhvung beendet

)| Verikaler Blickwinkel -35.38462 = ’r = i) Daten edolgreich genenert: 107391 Kugeln. 0 Ve

U

« m »
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1.1. Kugel in 3D-Koordinaten

NSNS

AnzahlKugeln = 1;

Kugel[@].Position.Setzen(
0.0, 0.0, 0.0);

Kugel[©@].Radius

* Wie viele Kugeln?
* Fur (jede) Kugel
* Position
* Radius

M MegaMol™ - Girls' Day - Unbenannt.mmds*

o[ B [ |

* Nach Eingabe /] Testen
e ..dann | Ausfihren

Datei
3D-Ansicht [ Zuricksetzen 9 Automatisch Drehen el Bild speichern

Ansicht Drehen | Ansicht Zoomen | Animation
Horizontaler Blickwinkel: 0

Vertikaler Blickwinkel: 0

Bearbeiten  Ansicht  Animation  Hilfe

Datenskript: [ Laden [ Speichern

# G239 | & Testen
b Ausfihren

AnzahlKugeln = 1; -
Eugel[0] .Position.Setzer
Kugel[0] .Radius = 0.5;

] I 3

Text-Cursor-Position:
Meldungen: X Liste leeren

Anzeigen: |;¢'3 Fehler |_}_\1 Warnungen

i) Nachrichten

Fehlermeldung

-

Winkelanderung:
15

i) Daten erfolgreich generiert: 1 Kugelr

4 m 2
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. 1.2. Drei weitere Kugeln

AnzahlKugeln = 4;

Kugel[©@].Position.Setzen(
0.0, 0.0, 0.0);

Kugel[©].Radius = 0.5;

Kugel[1].Position.Setzen( .
1.0, 0.0, 0.0); Radius

Kugel[1l].Radius = 0.3;

Wie viele Kugeln?

Fir jede Kugel

* Position
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' 1.3. Einfarben der Kugeln

NSNS

AnzahlKugeln = 4;

Kugel[©@].Position.Setzen(
0.0, 0.0, 0.0);

Kugel[©].Radius = 0.5;
Kugel[©@].Farbe = Farbe.Schwarz;

Kugel[1].Position.Setzen(
1.0, 0.0, 0.0);

Kugel[1l].Radius = 0.3;
Kugel[1].Farbe = Farbe.Rot;

Girls' Day 2013 - Virtuelle Molekiile sichtbar machen

Wie viele Kugeln?

Fir jede Kugel
* Position

* Radius

* Farbe

 Farben:

* Rot, Grin, Blau, Gelb, Turkis,
Magenta, Weil3, Schwarz




NS

:.;: 1.4. Animation — Kugeln in Bewegung

* Animation der Kugeln
* Definition mehrerer Zeitpunkt
» Kugel-Positionen (Radien, Farben) fir jeden Zeitpunkt setzen
 Computer ,bewegt” die Kugel zwischen den Zeitpunkten.
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AnzahlKugeln = 1; e Jetzt auch Anzahl der

AnzahlZeitpunkt = 3; .
AktuellerZeitpunkt = 0; Zeltpunkt feStIegen

Kugel[©@].Position.Setzen(
0.0, 0.9, 0.0);

Kugel[@].Farbe = Farbe.Grin; * Immer einen ZE|tpunkt Zum
AktuellerZeitpunkt = 1; aktuellen Zeitpunkt
Kugel[©@].Position.Setzen( definieren

1.0, 1.0, 1.0);
AktuellerZeitpunkt = 2; * Flr diesen Zeitpunkt
Kugel[@].Position.Setzen( Kugelwerte (z.B. Position)

0.9, 0.0, 0.0); setzen.

* Nicht gesetzte Werte (z.B.
Radius, Farbe) wird von den
letzten Zeitpunkten
ubernommen.

Girls' Day 2013 - Virtuelle Molekiile sichtbar machen




2.1. Physik-Datensatz laden

* Datensatz: physikalische Simulation

* Block solides Aluminium
* Ein Laser-Strahl schielRt einen Krater hinein
* 100 000 Kugeln!

* Datei speichert Liste von Atomen
* Unterschiedliche Attribute pro Atom
* Nummer, Typ, Position, Energie, ...

e Lesen und Ubernehmen der Daten

* Erst einmal einfach ,nur” Position
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| 2.1. Physik-Datensatz laden

IMDDaten dat = new IMDDaten(); int x
if (!dat.DateilLaden()) return; int y
int z

dat.FindeSpalte("x");
dat.FindeSpalte("y");
dat.FindeSpalte("z");
AnzahlKugeln = dat.AnzahlKugeln; for (int i = 0; i < AnzahlKugeln; i++) {

Kugel[i].Position.Setzen(
dat.Zeitpunkt[@].AtomDaten[i, x],

* IMDDaten ladt und dat.Zeitpunkt[@].AtomDaten[1i, y],
verwaltet eine Datei: dat.Zeitpunkt[@].AtomDaten[i, z]);
Kugel[i].Radius = 2.0;

e Daten aus dat Ubernehmen

* For-Schleife:
e Zahlt 1 hoch

e Fur alle Kugeln ...
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Kugel[i].Farbe = Farbe.Mischen( e Farben mischen:
Farbe.Rot, Farbe.Blau, 0.3); '

* Farben mischen e 0=>1.Farbe (Rot)
* 1. Farbe (Rot) e 1=>2.Farbe (Blau)
* 2. Farbe (Blau) * 0,5=>Mischt zu gleichen
* Mischfaktor :
Teilen

zwischen Null und Eins

* 0.3 mischt die Farben im . . . . .

Verhaltnis: 00 025 05 0,75 1,0
70 % (Rot) und

30% (Blau)
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2.2. Einfarben (diesmal richtig)

o
int eam = dat.FindeSpalte("eam_rho"); ° Datenspalte ,,eam_rho

* Energie des Atoms
for (int i = @; i < AnzahlKugeln; i++) {

* Werte ungefahr zwischen Null
und Eins daher ideal zum
Einfarben.

Kugel[i].Farbe = Farbe.Mischen(
Farbe.Gelb, Farbe.Blau,
dat.Zeitpunkt[@].AtomDaten[i, eam]);
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© 3.1. Proteindatensatz laden & Verbindungen anzeigen

* Proteine werden als Kugeln und Stabchen
dargestellt
* Wie im Molekil-Baukasten
e ,Kugel-Stabchen-Modell”
e Einfarben nach Atom-Typ (Element)

* Kohlenstoff (C) = schwarz / grin
» Sauerstoff (O) = rot
 Stickstoff (N) = blau

* Schwefel (S) = gelb

Wasserstoff (H) = weild

* Proteindaten aus PDB-Datei laden ; . x
* PDB = Protein-Datenbank (www.pdb.org) o S o R

PDBDaten dat = new PDBDaten();
if (!dat.DateilLaden()) return;
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| 3.1, Proteindatensatz laden & Verbindungen anzeigen

* Proteindaten aus PDB-Datei laden
* Schleife Gber alle Atome
* Jedes Atom als Kugel darstellen
* Verbindungen anzeigen

AnzahlKugeln = dat.AnzahlKugeln;

for (int j = 0; j < dat.AnzahlKugeln; j++) {
Kugel[j].Position = dat.AtomDaten[@][j].Position;
Kugel[j].Radius = dat.AtomTypRadius(dat.AtomDaten[0][]j].Typ);
Kugel[j].Farbe = dat.AtomTypFarbe(dat.AtomDaten[@][j].Typ);

¥

AnzahlVerbindungen dat.AnzahlVerbindungen;
for (int i = @; i < dat.AnzahlVerbindungen; i++) {
Verbindung[i] = dat.Verbindung[i];

¥
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3.2. Einfarben nach B-Faktor

* Farbmischung nach B-Faktor

 Wertebereich zwischen maximalem und minimalem B-
Faktor

* B-Faktor-Werte auslesen und speichern

double BFaktor, MaximalerBFaktor = 0.0,
MinimalerBFaktor = 0.0;

for (int j = 0; j < dat.AnzahlKugeln; j++) {

BFaktor = dat.AtomDaten[©][]].BFactor;

if(j==0) {
MaximalerBFaktor = BFaktor;
} ’ Min. B-Faktor Max. B-Faktor
if( MaximalerBFaktor < BFaktor ) {
MaximalerBFaktor = BFaktor; ‘
! 0
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3.2. Einfarben nach B-Faktor

* Farbmischung nach B-Faktor
* Mischfaktor zwischen 0 und 1 berechnen
* Farbe berechnen und zuweisen

for (int j = @; j < dat.AnzahlKugeln; j++) {
BFaktor = dat.AtomDaten[@][j].BFactor;
Kugel[j].Farbe = Farbe.Mischen( Farbe.Blau, Farbe.Rot,
( BFaktor - MinimalerBFaktor) /
( MaximalerBFaktor - MinimalerBFaktor) );

Min. B-Faktor Max. B-Faktor
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 3.3. Animation zeitbasierter Daten

e Simulationsdaten haben viele Zeitpunkte

* Andere Positionen in jedem Zeitpunkt

AnzahlZeitpunkte = dat.AnzahlZeitpunkte;

for (int i = @; 1 < dat.AnzahlZeitpunkte; i++ ) {
AktuellerZeitpunkt = i;
for (int j = 0; j < dat.AnzahlKugeln; j++) {
Kugel[j].Position = dat.AtomDaten[i]|[j].Position;
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. 4. Zeitbasierte Daten aus der Physik

IMDDaten dat = new IMDDaten(); e IMDDaten wie in Aufgabe
if (!dat.DateilLaden()) return; 2 1. laden

e Ja“ mehrere Dateien laden
e 1 Zeitpunkt pro Datei

dat.AnzahlZeitpunkte;

AnzahlZeitpunkte

for (int i = @; i < dat.AnzahlZeitpunkte; i++ ) {
AktuellerZeitpunkt = 1i;
for (int j = 0; j < dat.AnzahlKugeln; j++) {
Kugel[j].Position.Setzen(
dat.Zeitpunkt[i].AtomDaten[j, x],
dat.Zeitpunkt[i].AtomDaten[], VY],
dat.Zeitpunkt[i].AtomDaten[j, z]);

J e Zeitbasiert verwalten wie in
Aufgabe 3.3.
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| Girls* Day 2013 — Virtuelle Molekile sichtbar machen

1 .
Wir hoffen es hat euch SpaR gemacht!
Vielleicht haben wir ja sogar Interesse flir das Studium geweckt.

Fragebogen bitte ausfillen.

Girls' Day 2013 - Virtuelle Molekiile sichtbar machen




