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Abstract. O aprendizado humano é complexo e requer esforco, porém pode ser
facilitado com motiva¢do. Com isso, em conjunto com o avango da tecnolo-
gia voltada a Realidade Virtual (RV), este trabalho apresenta a utilizagdo da
RV no ensino cientifico, particularmente, da quimica. Adicionalmente, moto-
res de jogo, em especial Unity, tem ganhado popularidade devido a facilidade
de desenvolvimento e suporte multi-plataforma. O corrente estudo acompa-
nha a adaptacdo da aplicacdo UnityMol, propicia para a visualizacdo 3D de
moléculas, para o sistema multi-projetado MiniCAVE, através do componente
Unity Cluster Package. A aplicacdo resultante possibilita a visualizacdo de
moléculas em um ambiente imersivo e colaborativo.

1. Introducao

Levando em conta o processo de aprendizado humano, pode-se ver que ele € considera-
velmente complexo, requerendo muito esforco para que seja empregado com frequéncia
€ sucesso, 0 que torna necessaria, entio, a existéncia de motivagdo entre os estudantes,
principalmente os mais novos [Virvou et al. 2005].

Um fator que causa o aumento da motivagdo (e consequente aumento no aprendi-
zado) € a paridade entre o estilo de aprendizado da pessoa e o modo com que ela recebe
a instrucdo [Mikropoulos and Natsis 2011], sendo que o estilo visual-espacial tem certa
proeminéncia entre os estilos de aprendizado naturais [Gardner 1983].

Em conjunto, os avancgos das tecnologias voltadas a Realidade Virtual (RV) e Am-
bientes Virtuais (AVs), tanto em nivel de hardware como software, trouxeram a tona
maneiras novas e até mesmo antigas (que, agora, se tornaram melhores, vidveis e/ou
possiveis) para se interagir com e utilizar da virtualidade nos dominios do conhecimento
e da vida do ser humano, além do entretenimento. Alguns autores (e.g. Steuer [Steuer
1992]) definem o uso de RV envolvendo HMDs (head-mounted displays), no entanto, é
possivel obter o mesmo efeito de imersao através do uso de projetores em sistemas multi-
projetados, entre os quais 0 mais famoso é o CAVE [Cruz-Neira et al. 1992], em que o
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usudrio € posto entre quatro “paredes” nas quais sao projetadas partes continuas do AV,
fornecendo, assim, a sensag¢ao de imersao.

Desde a introducdo da capacidade de criacio de AVs em RV, duas de suas
aplicagdes mais importantes sdo aprendizado e treinamento [Casu et al. 2015]. Um dos
casos de aprendizado envolve a simulacdo de ambientes impossiveis de serem sentidos
diretamente, como, por exemplo, modelagem quimica, onde os modelos 3D e técnicas de
RV auxiliam na aquisi¢ao de conhecimento relativo aos modelos [Dias et al. 2011].

Aplicacdes de RV podem ser desenvolvidas utilizando diversas ferramentas, entre
as quais estdo motores de jogo, que fornecem a infraestrutura para criagao de jogos (estes,
frequentemente, envolvendo AVs), agindo como conexao entre légica propria do jogo e
componentes reutilizaveis [Anderson et al. 2013]. Eles tem sido repetidamente usados
na ciéncia devido a relativa baixa curva de aprendizado , a facilidade de desenvolvimento
de aplicagcdes com gréficos 3D realistas [Juarez et al. 2009], facilidade de integragdo com
hardware comercial (como HMDs) [Google 2016], entre outras facilidades.

Entre os motores de jogo gratuitos disponiveis no mercado, estd o Unity!, um mo-
tor de jogo completo, com motor de renderizacao customizado, ferramenta com workflows
intuitivos e suporte multi-plataforma [Unity Technologies 2016]. Outra grande vantagem
do Unity estd na comunidade, que, somente pelos meios oficiais?, ja disponibilizou mais
de 31.000 componentes extras. Assim, o Unity foi escolhido como um das bases para o
corrente estudo.

1.1. Objetivos

Tendo em vista o emprego de tecnologia de RV na visualizacao cientifica (de moléculas),
o objetivo principal do estudo é o aprimoramento das maneiras como educado-
res/profissionais de dreas voltadas a quimica podem visualizar e apresentar a seus alunos
e parceiros estruturas moleculares, bem como aumentar a colaboracao entre eles ao tratar

do assunto, de maneira a diminuir as barreiras na compreensao.

Para tanto, foi desenvolvida uma aplicacdo, o Visualizador Imersivo e Colabora-
tivo de Moléculas, utilizando, em suma, um aparato de hardware para exibi¢ao (o Mini-
CAVE [Dias et al. 2012], que fornece a imersado e aspectos colaborativos) e dois aparatos
de software (Unity Cluster Package [Neto et al. 2015] e UnityMol [Doutreligne et al.
2014], que fornecem a base de software para a aplicagao).

1.2. Estrutura do Estudo

A fim de oferecer melhor contextualizacdo a respeito da questdo em estudo, na Secao 2
Estudos Correlatos, serdo apresentados outros estudos que ja abordaram os os temas de
visualizacao imersiva de moléculas e utilizacdo de aplicacdes de visualizacdo no ensino
de quimica.

Nas Secoes 3 MiniCAVE, 4 Unity Cluster Package e 5 UnityMol serdo apresenta-
dos os principais aparatos de hardware e software sobre os quais o Visualizador Imersivo
e Colaborativo de Moléculas foi desenvolvido.

A Secdo 6 Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas apresenta, entao,
os detalhes de implementagdo do estudo, enquanto a Sec¢ao 7 Discussao apresenta alguns

1Unity: http://unity3d.com
2Unity Asset Store: https://www.assetstore.unity3d.com

712



V Congresso Brasileiro de Informética na Educagéo (CBIE 2016)
Anais dos Workshops do V Congresso Brasileiro de Informética na Educacéo (CBIE 2016)

pontos interessantes a respeito do trabalho desenvolvido. Para finalizar o tratamento do
Visualizador, a Secdo 8 Trabalhos Futuros contém algumas das dire¢Oes para futuros es-
tudos baseados no trabalho aqui desenvolvido.

2. Estudos Correlatos

O estudo mais correlato ao corrente é o realizado por Dias et al [Dias et al. 2011], em
que € explorada a exibi¢do de estruturas moleculares em sistemas multi-projetados, para
maior imersdo. Foi desenvolvido uma aplicac@o em Java (utilizando a biblioteca Java3D),
ChemCAVE3D, que permite o carregamento de modelos 3D nos formatos X3D e VRML
e interagdo com as moléculas através do mouse e teclado ou Kinect. Em pré-avaliacao
por educadores, houve crenga de que o sistema possa ser usado como apoio ao ensino de
Quimica.

Virios estudos [Tiiysiiz 2010, de Jong et al. 2013, Dalgarno et al. 2009, Altun
et al. 2009] abordam a questdo de laboratérios virtuais para o aprendizado de ciéncia.
Esses laboratérios sdo partcularmente uteis, pois evitam 0S riscos, custos € outros pro-
blemas geralmente relacionados a utilizacdo e manutencao de laboratorios fisicos. Nos
laboratdrios virtuais, as leis e propriedades das fisica, quimica e biologia sao simuladas
computacionalmente e € dada o aluno a possibilidade de interagir com objetos, particulas,
instrumentos, e assim por diante, a fim de que recrie experimentos que seriam realizados
em laboratorios fisicos. Outra vantagem, particularmente importante, € a possibilidade de
experimentos que seriam de outra forma impossiveis, devido a escala, velocidade, com-
plexidade, etc.

Anderson e Weng [Anderson and Weng 1999] desenvolveram o VRDD (Ap-
plying Virtual Reality Visualization To Protein Docking and Design), uma aplicagdo
de visualizagdo em RV do acoplamento e design de proteinas, onde a imagem € proje-
tada na ImmersaDesk, um display semi-imersivo no formato de mesa de rascunho. O
usudrio pode visualizar e manipular duas proteinas ao mesmo tempo, mudando detalhes
de suas representagdes e determinando como elas podem se acoplar. Ao fim do estudo, a
contribui¢do encontrada se centrava no fato de a RV aumenta o engajamento dos sentidos
visual e motor do usudrio num ambiente intuitivo quanto a interagdo. Outro ponto im-

portante determinado € o de evitar que o usudrio se perca na imersdo proporcionada pela
RV.

No estudo de Drouhard et al. [Drouhard et al. 2015], € utilizado o HMD Oculus
Rift para visualizacio imersiva e exploratoria de estruturas de cristais conjuntos de da-
dos de espalhamento de néutrons. O objetivo era a diminuicdo das barreiras de entrada
para andlise exploratéria de dados cientificos complexos; para tanto, foi desenvolvida
uma aplica¢do no motor de jogos Unity, devido a seu ambiente de desenvolvimento sim-
plificado e facilidades para criacdo de AVs. Ao fim, os autores reconhecem o potencial
do trabalho realizado e também notam que visualizacdes colaborativas com displays de
RV (varios HMDs ou um sistema multi-projetado) sdo particularmente desejadas para
instalacdes especiais.

3. MiniCAVE

O MiniCAVE € um sistema de multi-projecao baseado no CAVE, proposto por [Dias et al.
2012] como uma alternativa simples e de baixo custo.
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O MiniCAVE € composto por trés telas (de dimensdes 2.5m x 1.5m, cada) dispos-
tas num angulo de 30° entre si. A cada tela sdo designados dois projetores BenQ W1000
HD com lentes polarizadas, a fim de oferecer estereoscopia passiva. Cada projetor esta
conectado a um PC Windows 7 dedicado (Intel Core 17, 8GB RAM e NVIDIA FX 1800
768MB). Todos os PCs se conectam entre si através de um switch Gigabit 3Com.

A Figura 1 apresenta a organizacdo do MiniCAVE. Nela, percebe-se que a
disposicao das telas tem o propdsito de envolver o(s) usudrio(s).

Aglomerado Grafico
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Figura 1. Diagrama da estrutura do MiniCAVE. Fonte: [Dias et al. 2011].

4. Unity Cluster Package

O Unity Cluster Package € um pacote para o motor de jogo Unity voltado a facilitar o
desenvolvimento de aplicagdes de RV que utilizam clusters graficos (conjunto de com-
putadores conectados entre si e realizando uma mesma tarefa compartilhada) através de
componentes drag-and-drop [Neto et al. 2015].

Ele € formado pelos seguintes componentes principais [Neto et al. 2015]:

e Multi Projection Camera: consiste numa modificacdo do componente de camera
original fornecido dentro do Unity, que € responsdvel por obter a imagem que
serd mostrada pela aplicacdo para o usudrio. Ele sobreescreve algumas funcdes da
camera original a fim de que apresente a imagem com distor¢ao adequada quando
apontada para um local indicado no AV e forneca efeito de paralaxe (seguindo a
cabeca de um usudrio especifico).

e Node Manager: faz uso do componente de rede nativo do Unity para implemen-
tar o modelo de renderizagcao em clusters graficos mestre-escravo. Ele estabelece
a necessidade de classificacdo dos dispositivos conectados ao cluster em mestre,
que € responsavel por inicializar a aplicacdo e, de maneira geral, a coordenar, e
escravos, que seguem as agoes do mestre, sem desencadear agdes proprias. Este
componente € responsavel por instanciar o Multi Projection Camera em cada com-
putador do cluster e o configurar (seguindo um arquivo de especificacdao) de ma-
neira que cada computador tenha sua a camera do visualizacdo do AV construido
apontando para um ponto especifico.

e Device Manager: permite coleta dos dados de entrada fornecidos por aparelhos de
interacao, incluindo mouse, teclado joystick e dispositivos moveis.
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5. UnityMol

UnityMol® é um software cédigo-aberto* que permite a visualizacdo de estruturas mole-
culares e redes bioldgicas, seguindo varias metdforas de visualizacdo (e.g. bola-e-vareta,
alcacuz, Van der Waals) [Doutreligne et al. 2014]. Como o nome indica, o UnityMol foi
desenvolvido utilizando o motor de jogo Unity.

O UnityMol pode representar moléculas através de texturas e particulas, mas o
meio principal utilizado é a representacao hyperball, proposta por [Chavent et al. 2011],
que foi implementada pelos autores a fim de ser possivel representar esferas, varetas e
hiperboloides através de um algoritmo unificado.

Moléculas podem ser carregadas a partir de arquivos com formato .PDB ou ob-
tidas pela internet, através de uma pesquisa por ID no Worldwide Protein Data Bank®.
Uma vez que a molécula esteja carregada, o usudrio pode manipula-la através de giro e
zoom, bem como alterar propriedades de sua representacao, como escala, cores, texturas,
brilho, exibi¢ao/oclusdo de atomos de hidrogéneo e outros [Doutreligne et al. 2014]. Re-
cursos mais avancados, tais como animacoes, também sdo possiveis, embora sejam mais
envolvidos no funcionamento.

A Figura 2 apresenta duas possiveis representacoes de uma mesma molécula pelo
UnityMol. E possivel perceber que a gama de opcdes € particularmente compreensiva.

[ ) UnityMol @ UnityMol

Figura 2. Duas representacées da mesma molécula no UnityMol.

6. Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas

O Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas desenvolvido pode ser descrito
como um port do UnityMol para sistemas multi-projetados (em particular, 0o MiniCAVE).

A aplicacio final € executada no cluster grafico do MiniCAVE, utilizando somente
trés dos projetores disponiveis (um de cada tela), pois ndo foi empregada a estereoscopia
passiva permitida pelo aparato. Os PCs ligados aos projetores utilizados tomaram o papel
de escravos do cluster, sendo que foi utilizado como mestre um sétimo PC conectado a

3UnityMol: http://www.baaden.ibpc.fr/umol/
4Cédigo-fonte UnityMol: https://sourceforge.net/projects/unitymol/?source=navbar
SWorldwide Protein Data Bank: http://www.wwpdb.org
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rede, mas independente do cluster do MiniCAVE, utilizando seu proprio monitor sepa-
rado.

No Visualizador, os menus e controles do UnityMol sdo exibidos somente no n6
mestre, assim, como esse no exibe seu contetido num monitor separado das telas prin-
cipais do MiniCAVE, € possivel que ele seja utilizado como uma Estacdo de Controle,
enquanto as telas do MiniCAVE exibem pura e simplesmente a molécula sendo estudada.

O Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas foi posto em execuc¢iao no
Laboratério de Interfaces e Visualizacao (LIV), da Faculdade de Ciéncias, dentro da
Unesp - Bauru, onde estd montado o MiniCAVE. Um esquema da disposi¢do dos elemen-
tos no LIV € apresentado na Figura 3. Na Figura, a regido dentro do contorno vermelho
indica onde estdo as carteiras nas quais alunos e/ou colegas de trabalho podem observar
as moléculas. Também € possivel ver que a Estacdao de Controle, na forma de um compu-
tador verde, situa-se ao lado do MiniCAVE; o conteido exibido na Estacao de Controle
equivale ao conteudo exibido na tela central do MiniCAVE e isso acontece pois os Multi
Projection Cameras desses nés estdo configurados para apontar para a exata mesma parte
do AV da molécula, assim, o operador da Estacdo de Controle tem a melhor visao (den-
tro das limitacdes de espago das telas e monitor) do contexto geral do AV onde estd a
molécula.
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Figura 3. Disposicao dos elementos do Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas.

7. Discussao

O corrente estudo visou a adaptagdo de um software cddigo-aberto de visualizacdo ci-
entifica de estruturas moleculares para um sistema multi-projetado.

A aplicagdo resultante permite que moléculas sejam exibidas no que essencial-
mente corresponde a uma drea continua de 7.5 metros de largura por 1.5 metro de altura
(4rea de 11.25 metros quadrados), disposta de maneira angular, de modo a envolver os
usudarios, proporcionando imersao no AV em que se situa a molécula em estudo. O fato
de que o contetudo da aplicagdo € exibido em um conjunto de telas acessivel a toda plateia
também permite que haja colaboracio entre eles, de maneira a promover a discussio e
observacao do contetdo por todos de maneira sincrona.

Recursos de customizacao da molécula oferecidos pela aplicagao permitem que as
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visualizacOes sejam efetivas para a plateia ou reforcem certos aspectos determinados pelo
operador da estacao de controle.

Isso pode ser melhor apreciado nas Figuras 4, 5 e 6, fotos panoramicas do Vi-
sualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas em execucdo, cada uma exibindo uma
possivel representaciio para uma estrutura cristalina de DNA®, proposta por [Drew et al.
1981]. Na Figura 4, foi utilizada a representacdo “hyperball”, comentada na Secdo 5
UnityMol , sendo que as liga¢des entre cada atomo sdo representadas por cubdides. Na
Figura 5, foi utilizada a representacdo “’bola-e-vareta”, que pode ser melhor para visua-
lizar sitios ativos ou de ligacdo de proteinas [Kraulis 1991]. Na Figura 6, foi utilizada a
representacdo ’alcacuz” (a qual tem certa semelhanca com o doce de mesmo nome) junto
a uma textura adicional nos dtomos, para efeitos visuais mais interessantes. Essas sdo s6
algumas das possiveis maneiras de representar as moléculas na aplicacdo, ja que ha varios
parametros como espessura e cor dos dtomos e ligagdes, oclusio de dtomos de hidrogéneo
ou exceto hidrogéneo, salientar anéis, entre outros.

Figura 4. Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas com representagao “hyperball”.

...nilﬂllﬂﬂ" ”! I

Figura 5. Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas com representacao “bola-e-vareta”.

8. Trabalhos Futuros

Dado o potencial de ambos o MiniCAVE e Unity Cluster Package para trabalhar com
estereoscopia passiva, o primeiro e mais proximo trabalho futuro envolvera a configuracao
do Visualizador para que trabalhe com estereoscopia passiva.

A validacao com professores e alunos da area quimica serd empregada, para que
os beneficios proporcionados pelo Visualizador possam ser melhor mensurados e seus
recursos sejam otimizados de acordo.

6 1BNA: http://www.rcsb.org/pdb/explore/explore.do?structureld=1bna
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Figura 6. Visualizador Imersivo e Colaborativo de Moléculas com representagao “alcaguz”.

Outro item futuro, particularmente importante, envolvera suporte ao uso de dispo-
sitivos moveis escravos, para que sejam utilizados como HMDs de relativo baixo custo,
através de aparatos como Google Cardboard’, permitindo que alunos ndo sé6 acompanhem
a estrutura molecular de maneira ainda mais imersiva, mas também apresentem maior en-
gajamento, pois poderdo estar montando o préprio material de aprendizado (o HMD, no
caso do Google Cardboard).
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