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CHAPITRE I 

Introduction générale: 

Le graphisme et la chimie. 



En chimie, tout comme dans d'autres sciences 

expérimentales, on dispose de nombreuses méthodes d'analyse 

qui permettent de rassembler des mesures; le premier travail 

du chimiste sera d'ordonner ces résultats. Deux t ypes de pré

sentations sont fréquemment utili sé s, s oi t un table a u repre

nant des valeurs numériques, soit un graphique. Inutile de 

dire que la seconde méthode est p lus parlante, à tel point 

que certains problèmes sont caractérisés par une courbe t ype 

de résultats. 

Souvent aussi , la mesure est réalisée par un 

appareil d'analyse qui présente directement l'ensemb le des 

résultats sous la forme d'un gr aphique , et on parlera alors 

souvent de "spectre". Il suffit de se promener dans un labo

ratoire expérimental pour constater que de tels appareils ne 

sont pas rares. Citons pour exemples les appareils de spec

troscopie à IR ou UV, la RMN, la chromatographie, l'ESCA et 

la liste est loin d'être exhaustive. On constate donc que le 

graphique en tant que visualisation des résultats d'une ana

lyse est monnaie courante dans la vie du chimiste. 

Un autre problème qui se rencontre en chimie 

est la représentation des molécules. A cet effet, certaines 

mé thodes d'analyse suivies d'un traitement des mesures re

cueillies permettent d'obtenir pour des molécules des paramè

tres tels que longueur de liaison entre atomes, ang les de li

aison, ang les de torsion, distances d'atomes à un plan défini 

par d'autres atomes,etc. Ces rensei gnements sont très précieux 

pour la reconstruction de la molécule. Mais dans notre esprit, 

il est difficile de pouvoir l'imag iner à trois dimensions à 

partir de la seule donnée de ces paramètres, et il nous faut 

faire appel à des procédés de visualisation plus concrets. 
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On pourrait simplement se munir de tiges sym

bolisant les liaisons chimiques et de boules représentant les 

atomes, et à la manière d'un jeu de construction, il nous res

terait à .les attacher ensemble tout en respectant bien les 

paramètres internes de la molécule (c'est à dire longueurs 

et angles de liaison, et angles de torsion). Cependant, ce 

travail est ardu, long, peu pratique et l'assistance de l'or

dinateur et du graphisme devient ici très précieuse. 

Les programmes graphiques peuvent en effet à 

partir des coordonnées cartésiennes de chaque atome reconsti

tuer exactement la molécule et la présenter à l'écran ou sur 

papier. ·.cette image à deux dimensions peut même se compléter 

d'une vue stéréoscopique permettant à l'utilisateur de voir 

la molécule à trois dimensions au moyen de lunettes spéciales. 

Beaucoup peuvent se demander s'il ne s'agi t pas là de consi

dérations esthétiques et inutiles. Pour le chimiste, il n'en 

est rien! 

En effet, de nombreuses recherches chimiques 

se basent sur la connaissance de la structure moléculaire, 

notamment toutes les études de relation entre les propriétés 

géométriques et d'autres facteurs tels que l'activité pharma

cologique, 1 1 activité enzymatique, les propriétés é lectroni'": _.--, 

ques, ••• Pour ce genre de travaux, le passage des propriétés 

géométriques numériques à la représentation de la conformation 

moléculaire à l'écran (et/ou sur papier) constitue un gros 

avantage car il permet au chimiste de percevoir directement 

certaines caractéristiques structurales comme par exemple la 

forme générale de la molécule (étendue ou repliée), l'impor

tance de l a surface de contact, la sortie de groupements fonc

tionnels hors du plan de la molécule, la situation de certains 

groupes par rapport à d'autres, ••• En outre, des améliorations 

76. 



sont toujours possibles afin de faciliter encore ces études; par 

exemple des rotations peuvent présenter la molécule sous dif

férents ang les, des superpositions aident parfois à mettre en 

évidence d e s différences géométriques entre deux molécules de 

même famille, ••• 

L'ordinateur et le gr aphisme apportent donc une 

aide non négli geable aux chimistes d ans leurs travaux de recher

che et notre travail consistera à implémenter un outil inter

actif permettant de résoudre deux problèmes graphiques parti

culiers. 

l 
,1 
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CHAPITRE II 

Introduction aux problèmes graphiques 

à l'origine de ce travail. 



Le premier problème graphique qui sera traité 

dans ce mémoire est la représentation de structures moléculai

res et, plus particulièrement, la représentation de systèmes 

polymériques. 

Le second problème est plus spécifique aux chi

mistes théoriciens qui étudient les polymères: il s'agit de 

l'ordonnancement d'une structure de bandes d'énergie électro

nique dlun polymère. 

Qu'est-ce qu'une structure de bandes? 

Dès que deux atomes sont mis en présence pour 

former une liaison chimique, il apparaît directement un dédou

blement du niveau fondamental des particules, l'un d'énergie 

plus basse que le niveau fondamental, l'autre d'énergie plus 

élevée. 

Energie I 
/ 

\ 
\ 

/ \ 

I \ -----{, ,:-----
\ / 

orbitale 
atomique 

du 1°atome 

\ I 

\ / orbi tale --- atomique 
du 2°atome 

orbitale 
moléculaire 

Fig. II.1 

Si au lieu de deux atomes en présence, il y en 

a N (cristal, molécule infinie), nous obtenons alors N niveaux~ 

La distinction entre niveaux discrets n'est plus possible mais 

il apparaît une distribution quasi continue appelée bande d'é

nergie. 

74. 



Chaque polymère est ainsi caractérisé par un 

spectre de bandes qui consiste en un graphique ayant l'éner

gie pour ordonnée et une abscisse particulière appelée ~oint k. _ 

:,CN 
-co 
w· 0 

1 

,... 
0 •1-----

0 
(IJ 

-•-1-----~--.-------.---r---.----, 
1
1.00 7,90 11.35 IY.80 18.25 2l. 70 

K 
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î 
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,. 

Fig. II.2: Structure de bandes du polyéthylène. 

Qu'est-ce que l'ordonnancement d'une structure de 

bandes? 

En fait, les valeurs énergétiques sont fournies 

par un programme de calcul . Une des étapes de ce programme est 

·d'attribuer les valeurs énergétiques aux différentes bandes. 

Pour cela, il attribue les n premières valeurs de plus faible 

énergie à la première bande, puis les n suivantes à la secon

de bande, et ainsi de suite jusqu'au moment où tous les points 

ont été attribués; n représente le nombre de points en abscis

se pour lesquels les calculs ont été réalisés. 

73. 



N 
::,, 

ô 
1 

"' :1' 

ô 
1 

D) 
:, 

ci 
1 

:.:::en 
-on 
w· C 

1 

CO 

"' ô 
1 

0 
U) 

ci 
1 

., 
U) 

ci 

La conséquence évidente de cette procédure est 

que les bandes ne se croiseront pas, ce qui ne représente mal

heureusement pas la réalité chimique. Dès lors, il faut avoir 

la possibilité de corriger cette structure de bandes origina

le avant de l'injecter dans la suite des programmes de calcul. 

Cette étape de modification constitue l'ordonnancement du spec

tre de bandes. 
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CHAPITRE III . 

Etude de la configuration et de l'architecture 

du système graphique. 



Avant de discuter des problèmes du mémoire, nous 

allons décrire brièvement l'environnement dans lequel le travail 

a été réalisé. 

1) Configuration. 

disques 

PDP 11/60 

terminal 

VERSATEC 

table 
traçante 

MEGATEK 

écran clavier 
graphique + joystick 

Fig. III.1 

L'équipement comprend: 

FSCD 

tablette 

•un ordinateur PDP 11/60 possédant une mémoire de 64 K mots 

de 16 bits et deux disques de 5 Mgbytes, 

•un terminal conversationnel VTl00, 

•une table traçante Versatec, 
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•un système graphique comprenant 

un écran graphique d'une résolution de 4096*4096 

un clavier avec joystick 

une tablette avec souris 

une boîte de fonction (FSCD = Function Switch and 

Control Dials) avec 8 potentiomètres et 16 

boutons programmables. 

Le software de base se compose: 

-du système d'exploitation RSX-llM 

-des log iciels graphiques{WAND 7200 

VERSAPL0T 

2) Architecture du Megatek. [3] _____________ ,. 
ordinateur hôte 

~ 

IPCU 

bus périphérique 

bus graphique 

' 1 
1, '1, 

. . rrul tiplicateur ~rératrur matriciel rasterizor 
mémoire processeur de 

graphique graphique 
vecteµrs 

1 
clipper 

1 

HCRST 

Fig. III.2 
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Bus - -
Ils sont au nombre de deux et permettent la communication en

tre les différents modules. 

Le bus graphique s'occupe de véhiculer les commandes de con

trôle de l'ima ge, de la mémoire graphique vers les différents 

modules graphiques (c'est à dire processeur, HCRST, généra

teur, rasterizor). 

Le bus périphérique s'occupe de la communication entre les 

différents périphériques de l'ordinateur. 

Une telle organisation permet de s'occuper localement des 

périphériques du système Me gatek sans interférer avec le 

traitement de la régénération des dessins. 

La capacité de la mémoire est de 16 K mots de 32 bits. Les 

256 premiers mots sont réservés et le reste est disponible 

pour les listes d'affichage, c'est à dire des ensembles 

d'instructions de contrôle de l'image qui constituent de 

véritables prog rammes exécutables. 

Processeur graphique -----------

Il s'agit d'un microprocesseur qui contrôle les accès à la 

liste d'affichage stockée dans la mémoire. 

Ce processeur lit séquentiellement dans la mémoire. Pour cha

que mot, il va examiner les bits de fonction et décider de la 
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manière d'interpréter le reste du mot; finalement, il four

nira l'information correspondante au générateur de vecteurs. 

Quand le processeur atteint la fin de la liste d'affichage, 

il retourne au début de celle-ci et recommence la lecture 

de la liste. Ce traitement est réalisé 50 fois par seconde. 

Générateur de vecteurs 

Les dessins affichés sont composés entièrement de vecteurs 

(traits). Ce générateur a pour rôle de convertir l'informa

tion au sujet des coordonnées (X,Y) en un signal lumineux 

créé par déplacement d'un faisceau sur l'écran. 

Le faisceau tracera un trait quand il est en position allu

mé (DRAW), et déplacera sa_-position courante quand il est 

en position éteinte (MOVE). Un vecteur peut être tracé sui

vant deux modes: 

un vecteur absolu spécifie les coordonnées (X,Y) fi

nales de la ligne à tracer. Le point de départ est 

la position courante du faisceau; 

un vecteur relatif spécifie le déplacement suivant 

les deux axes <D.x,!J:.Y) que le faisceau doit parcourir; 

dans les deux modes, les coordonnées finales repré

sentent la nouvelle position courante. 

~C~S! - Hardware Clip, Rotate, Scale and Translate 

Les opérations de rotation, de mise à l'échelle et de trans

lation nécessitent de recalculer les coordonnées. Si ces opé

rations sont réalisées par software, cela aura pour effet 

d'alourdir le travail de l'ordinateur. Le module HCRST permet 

de réaliser ces opérations par hardware. 
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Pratiquement, le programme construit une matrice de trans

formation et à l'aide d'un appel à une sous-routine, il la 

transmet à la mémoire du système graphique. Le processeur 

graphique fournira cette matrice au module HCRST. 

Ce module est constitué de deux parties. La première appli

que la matrice de transformation aux différents vecteurs 

concernés. La seconde partie (Clipper) a pour effet de sup

primer les vecteurs qui seraient hors de l'écran. 

Rasterizor = Dot Matrix Plotter Interface 

Ce module permet à l'utilisateur de générer sur papier, à 

l'aide d'une table traçante, une copie du dessin visualisé 

à l'écran. Il s'agit d'un module hardware dont le rôle est 

de convertir. les vecteurs représentés à l'écran en une sé

rie de points qui seront tracés par le marqueur de la ta

ble traçante. 

Il faut faire remarquer que ce module est absent dans l'ar

chitecture du système graphique existant à l'Institut. 

!P2U_= Intelligent Peripheral Control Unit 

L.e microprocesseur si tué dans 1 1 IPCU est connecté aux bus 

graphique et périphérique afin de réaliser une interface 

intelligente entre le système graphique et les différents 

périphériques, c'est à dire le clavier, la tablette et le 

joystick. 
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3) Exécution d'un programme graphique. 

Dans ce paragraphe, nous allons donner une expli

cation sommaire des interactions entre le PDP 11/60 et le Megatek 

lors de l'exécution d'un programme graphique. 

Les programmes d'application sont stockés dans la 

mémoire du PDP 11/60 et exécutés par celui-ci. Chaque fois qu'un 

appel à une routine graphique est rencontré dans le programme, le 

processeur du PDP écrit les instructions corresp ondantes dans la 

mémoire graphique. La suite d'instructions dans cette mé moire gra

phique constitue une liste d'affichage qui représente un vérita

ble programme exécutable. La liste d'affichage sera parcourue par 

le processeur gr a phique qui réalisera les différentes opérations 

(tracé de trait, déplacement de la position courante, clignotement 

d'un dessin, suppression d'un dessin). La liste d'affichage sera 

complétée et modifiée au fur et à mesure de l'exécution du pro

gramme d'application. 
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CHAPITRE IV 

Analyse d'opportunité. 



1) Analyse de l'existant. 

Le laboratoire de Chimie Théorique Appliquée dis

pose d'une chaîne de programmes qui permet d'étudier la structu

re géométrique et électronique des polymères. Cette chaîne com

porte différents programmes de calcul (Geomol, Ehco81, Popinf, 

Madene) et d'autres à tendance graphique (Pluto, Ordbae , Dess94) . 

De~c~iEtio~ ~e_l~ chatne de Erog~ammes . 

a) Conventions utilisées dans les schémas. 

pro gr amme 

nom du programme 

fichier 

nom du fichier ou extension utilisée 

contenu du fichier 

Q----> sortie sur papier (listing ou dessin) 

p FB 

le pro gramme P utilise les données du fichier FA et 

crée le fichier FB sans modifier FA 

FA p 

le programme P utilise les données du fichier FA et 

modifie celui-ci. 

Fig. IV.1 
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b) Schéma de la chaîne de programmes. 

GOCYC.d. . 
c.Ol<iés. . 

PLUTO 

GEOMOL 

c.oo1:.d . 

c.a.JCi;,és . 

EHCO 81 1----~ én~.e.~ 

ORDBAE 

POPINF 

MADENE 

-----tDESS94 

Fig. IV.2 
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Le schéma proposé ci-dessus reprend l'ensemble 

des programmes utilisés dans la chaîne. Cependant, comme ce mé

moire est un travail concernant le graphisme, seuls les program

mes à tendance graphique seront détaillés. Nous négligerons dès 

lors l'explication de la théorie mathématique, support des pro~ 

grammes de calcul, et nous renvoyons le lecteur à la référence 

[4] pour de plus amples informations. 

c) Description des programmes graphiques. 

1° programme: PLUTO [s] 
• • • • • • • • • • • • • 

R8le: représentation d'une molécule sous différents 
angles d'observation et suivant s .différents 

tracés. 

Entrée: fichier avec coordonnées cartésiennes des 

atomes de la molécule. 

Sortie: fichier binaire contenant les informations 

pou~ représenter le dessin. 

Utilisation du programme: 

après avoir spécifié . le nom du fichier de · 

données, l'utilisateur doit entrer différents 

ordres qui lui permettent de définir les ca

ractéristiques du dess in, c'est à dire 

type de tracé: avec tiges 
avec tiges et ·boules- , •: \ . · 
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type de représentation : stéréo ou non 

avec ou sans ombrage 



angle d'observation 

dimensions du dessin, ••• 

L'exécution du programme a pour effet de créer 

directement un fichier; celui-ci servira d'entrée 

à un programme utilitaire qui produira le dessin 

via une table traçante. 

2° programme: ORDBAE 
• • • • • • • • • • • • • 

Rôle: permettre à l'utilisateur, via un dialoque, 

d'ordonner les bandes d'un spectre. 

Entrée: fichier avec les énergies. 

Sortie: fichier avec les numéros des bandes ordon

nées; représentation du spectre de bandes 

sur papier listing. 

Utilisation _du programme: 

ce programme nécessite l'emploi d'une télé

type. Après avoir défini les caractéristiques 

du spectre de bandes ~(nombre de points k, nom

bre de bandes), l'utilisateur peut réaliser 

l'ordonnancement en introduisant pour chaque 

couple de points à intervertir, le numéro du 

point k et · les deux numéros de bandes con

cernées. 

3° programme: DESS94 
• • • • • • • • • • • • • 

Rôle: représentation du spectre de bandes et de deux 

autres graphiques caractéristiques du polymère. 
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Entrée: fichier créé par les programmes de calcul 

de la chaîne. 

Sortie: fichier binaire contenant les informations 

pour représenter le dessin. 

Utilisation du programme: 

l'exécution du programme a pour effet de créer 

directement un fichier; celui-ci servira d'en

trée à un programme utilitaire qui produira 

le dessin via une table traçante. 

2) Critique de l'existant. 

En ce qui concerne la représentation des molé

cules, les causes d'insatisfaction sont les suivantes: 

le programme Pluto n'utilise pas d'écran gra

phique comme périphérique de sortie, dès lors le dessin sur 

papier est le seul moyen de visualisation. Si par malheur 

l'orientation de la molécule n'est pas satisfaisante, l'uti

lisateur est obligé de produire plusieurs dessins avant d'ob

tenir ce qu'il désire; 

l'utilisation des instructions permettant de 

réaliser les rotations est peu aisée à cause de leur nombre 

et des différents référentiels employés; en effet, pour effec

tuer la rotation, il faut introduire les v aleurs des paramè

tres angulaires à l'aide du clavier. 
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Pour ce qui est de l'ordonnancement des bandes, 

il y a lieu de souligner les points suivants: 

-la difficulté de visualisation, car le program

me ne représente pas le spectre par un tracé 

continu mais seulement avec les numéros de 

bandes, 

-la difficulté de réaliser l'ordonnancement vu 

l'obligation d'utiliser une télétype, 

-la consommation importante de papier listing 

pour permettre la représentation du spectre, 

-la difficulté de contrôler les modifications 

à cause du type de représentation. 

3) Expression des besoins. 

Tout d'abord, il faut préciser que la situation 

a changé récemment sur le plan de l'équipement; en effet, le 

Département de Chimie a maintenant accès à un matériel graphi

que de haute performance dont l'utilisation devrait permettre 

de résoudre les problèmes relevés au point précédent. 

a) Objectifs ~énéraux. 

-La représentation des structures moléculaires 

à l'écran graphique avec possibilité d'appliquer de ma

nière interactive des opérations telles que rotation, 

translation, mise à l'échelle, ••• 
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• 

-La conception et l'implémentation d'un outil 

interactif permettant de réaliser l'ordonnancement des 

bandes de manière aisée. 

-La possibilité d'obtenir un dessin, sur table 

traçante, de l'objet graphique visualisé à l'écran. 

-Pour la représentation des molécules: 

Dans la chaîne existante, le logiciel de base 

pour la représentation des molécules est le programme 

Pluto. Ce programme a l'avantage d'offrir beaucoup d'op

tions de travail, mais il est impossible de l'implémenter 

tel quel sur le PDP 11/60 à cause de la taille limitée 

du PDP et de l'absence de structure de recouvrement dans 

ce programme . 

Dès lors, nous avons été amenés à scinder en 

deux parties le problème de la représentation des molé

cules. 

Dans une première partie, où l'on travaillera 

avec le système Me gatek et le PDP, les options peu gour

mandes en place mémoire seront implémentées, c'est à dire 

~la représentation de la molécule avec 

des ti ges, avec des tiges et les 

symboles atomiques 

•les rotations de ·la molécule • 
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Dans la seconde partie, on utilisera le program

me Pluto (implémenté sur le Dec) afin de disposer des op

tions de représentation plus sophistiquées telles que 

•la représentation de la molécule avec des 

tiges et des boules, des sphères de 

Van der Waals, 

•la représentation de la molécule en 

stéréoscopie, avec ombrage. 

-Pour l'ordonnancement des bandes: 

L'outil à réaliser devra répondre aux exigences 

concrètes suivantes: 

•la représentation de l'ensemble du spectre 

avec un système d'axes 

•la possibilité de sélectionner une zone du 

spectre à l 'aide d'une fenêtre, et de 

l'agrandir 

•la représentation à l'aide d'un tracé con

tinu ou à l 'aide des numéros de bandes 

•la possibilité d'indiquer facilement et de 

manière inter a ctive les points du spectre 

à inte rvertir 

•la possibilité d' a ccéder aux coordonnées 

d'un point que lconque du spectre. 
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-Pour la représentation à la table traçante: 

L'étude de l'arch itecture du système graphique 

a permis de constater l'absence d'un module hardware 

(Rasterizor), celui-ci ayant pour rôle de produire sur 

papier le dessin visualisé à l'écran. 

Or, la possibilité d'obtenir un dessin sur pa

pier de l'objet graphique présenté à l'écran, entre dans 

les spécifications de ce travail. 

Dans un premier t emps, la solution suivante a 

été proposée pour pallier à cette absence d'hardware. 

modu Pe JIC .-----

Fig . IV.3 
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Le module graphique I travaillerait avec le 

Megatek, tandis que le module graphique II aurait pour 

but de générer le dessin en ut~lisant un logiciel gra~ 

phique (DI3000, Versaplot, ••• ). Le module III est le 

programme utilitaire qui, à partir d'un fichier binai

re, produit le dessin à la table traçante. 

Cependant, il faut être bien conscient qu'avec 

une telle liaison système graphique.:table traçante, nous 

n'aurons pas de solution standardisée, mais une solution 

valable uniquement dans le cadre de nos applications 

(c'est à dire représentation de molécules et de spectres 

de bandes). 

Or, il est certainement intéressant d'essayer 

de sortir du cadre de ces deux applications et d'aboutir 

à une certaine gé néralisation des problèmes graphiques. 
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CHAPITRE V 

Proposition de standardisation des problèmes graphiques. 



En étudiant les deux applications envisagées 

dans le mémoire (structures moléculaires et ordonnancement des 

bandes), on constate qu'à la sortie des modules de calcul res

pectifs (Geomol et Ehco81), on dispose dans ·un cas des coor

données cartésiennes des atomes de la structure, et dans l'au

tre des valeurs d'énergie pour différents points k du spectre 

de bandes. 

De plus, pour être à même de représenter une 

molécule, il faut avoir défini l'ensemble des liaisons entre 

ses atomes. 

1) Principe. 

On peut donc considérer que dans les deux cas, 

nous avons des points dont certains sont reliés entre_-eux. 

H H 

H H 

.. 
Molécule d'éthylène 

Fig . V.l 

k 

Spectre de bandes 

D'où l'idée de considérer n'importe quel objet 

graphique comme étant constitué d' un ensemble de sommets et 

d'un ensemble d'arêtes (c'est à dire un multigraphe). 

On a ainsi une représentation standardisée des 

objets graphiques, et les différents modules graphiques tra

vailleront exclusivement sur des multigraphe~. 
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2) Moye11. 

Pour réaliser le principe énoncé ci-dessus, il 

faut mettre au point des primitives qui permettent de créer et 

de modifier un multigraphe. Les opérations indispensables sont 

les--sui vantes: 

-créer un sommet, 

-accéder aux information s d'un sommet, 

-modifier les informations d'un sommet, 

-créer une arête, 

-accéder aux information s d'une arête, 

-modifier les informations d'une arête. 

De plus, il faut choisir une structure de données 

pour mémoriser les informations concernant un multigraphe. Nous 

allons d'abord définir les informations nécessaires qui décri

vent un multi graphe avant de discuter du choix de la structure 

de données. 

a) Informations nécessaires pour la description_d'un élém~n! 

du_m~ltigr§J)he_(~o~met_ ou_arête_)~ 

Cet ensemble d'informations nécessaires a été 

défini en fonction des deux applications étudiées dans ce 

travail. Pour décrire un sommet, on dispose 

10) d'une zone tiabel' 

20) d'une zone ' numéro du sommet' 

3 0) d'une zone •coordonnée X' 

40) d'une zone ' coordonnée Y' 
5 0) d'une zone ' coordonnée Z' 

6 0) d'une zone ' caractéristique' 



Pour décrire une arête, on dispose 

10) d'une zone 'numéro de l'arête' 
20) d'une zone 'numéro du sommet initial' 

30) d'une zone 'numéro du sommet final' 

40) d'une zon e 'caractéristique' 

Il faut savoir qu'aucune des deux applications 

n'utilisent l'ensemble des zones décrites. Il reste donc de 

la place disponible pour enregistrer des données complémen

taires lors de développements ultérieurs de ces applications. 

Il nous semble i mportant de faire ici l'aver

tissement suivant. Cet ensemble de zones permet déjà de 

décrire les objets graphi ques r encontrés dans de nombreu

ses applications. Il se peut cependant que pour une appli

cation particulière, il soit indispensable d'enreg istrer 

plus de données qu'il n'ex ipte de zones réservées. Laso

lut ion sera donc d'ajouter une (ou plus ieurs) zone(s) im

médiatement à la suite de cell es déjà existantes afin de 

ne pas modifier la log iqu e de f onctionnement du système de 

mémorisation. 

b) Numérotation utilisat eur_et numé rota tion système. 

Chaque utili sateur souhaite habituellement 

posséder ses propres indices pour identifier les éléments 

d'un graphe; d'une façon gé né rale, il utilisera un chiffre. 

Mais la s équence des numér os ser a souvent aléatoire, ce 

qui ne peut servir efficac ement à la mémorisation des som.'."" _ 

mets et des arêtes. Dès lors, a fin de ne pas i mposer à l'u

tilisateur une numérotation d e s éléments du graphe, le sys

tème de mémorisation aura la sienne et il devra réaliser la 

correspondance entre numér otation utili s ateur et numérota tion 

système. 
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Dans un premier temps, les deux solutions sui

vantes ont été envisagées: -utilisation de tableaux 

-utilisation d'un fichier à 

accès direct. 

Etudions les inconvénients et 1es avantages de chaque solution. 

-Utilisation de tableaux: 

Avec cette solution, le système de mémorisation 

fonctionnerait comme suit. La correspondance entre numéro 

utilisateur et numéro syst ème serait réalisée à l'aide d'une 

table. L'indice du tableau représenterait le numéro système. 

La création d'un sommet (ou d'une arête) consisterait en des 

affectations de valeurs à des cases de tableaux. 

Les avantages de cette solution sont l'accès 

immédiat aux informations e.t l e f a it qu'on peut créer une 

arête dès que ses sommets ont été définis. 

Par contre, on dén ombre deux inconvénients ma

jeurs. D'abord, on est obligé de dimensionner les tableaux 

en fonction des applicat.ions import antes ( qui ne sont pas 

nécessairement les plus fréquentes), d'où une p erte de pla

ce en mémoire centrale. Essayon s d'estimer cette perte de 

place. L'application la p lus importante à envisager est ·· 

l'ordonnancement des bandes. Ce problème peut traiter jus

qu'à 150 bandes de 21 poin ts, soie nt 3150 points (ou sommets) 

et pratiquement autant d' a rêtes. Or actuellement, pour un 

sommet, il existe six zones mémoire réservé es, donc pour 

3150 points il faudrait un t ableau de dimension (3150 X 6). 

Pour une arête, il existe quatre zones ~éservé es, donc pour 

3150 arêtes : il faudrait un t ableau de dimension (3150 X 4). 

Au total, 31500 zones mémoire sont donc réservées. 
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D'un autre c6té, la plupart des applications (molécules, 

fonctions, polymères) auront un nombre de sommets souvent 

inférieur à 100. La place utilisée sera donc de 1000 cases, 

ce qui représente un taux d'occupation de 3.2%~ soient 

30500 zones mémoire non utilisées. 

Le second inconvénient est que l'utilisation de 

tableaux a une conséquence à p1us long terme sur le regrou

pement des modules. En ef''fet, elle oblige de regrouper en 

un seul programme tous les modules qui travaillent avec le 

système de mémorisation. Si tel n'était pas le cas,il fau

drait sauver l'ensemble des informations relatives à un 

multigraphe sur un fichier temporaire, et passer au program

me suivant dont la première tâche serait de recharger les 

informations dans les tableaux. 

-Utilisation d'un fichier à accès direct: 

Avec cette solution, la correspondance entre 

numéro utilisateur et numéro système serait aussi réalisée 

à l'aide d'une table. Le numéro de l'enregistrement repré

senterait le numéro système. La création d'un sommet (ou 

d'une arête) consisterait en une écriture d'enregistrement 

en fin de fichier. 

L'avantage principal est une perte de place 

minimale. En effet, la taille de -l'enregistrement doit être 

définie en fonction de 1•ïnformation la plus longue, c'est 

à dire la description d'un sommet qui nécessite six zones 

mémoire. 

L'inconvénient de cette solution est qu'il faut 

d'abord définir tous les sommets, puis les arêtes, afin de 

garder un système de numé r otation simple. Un autre inconvé

nient est que le nombre d'entrée/sortie risque de devenir 
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un facteur contraignant avec une application importante. 

Nous venons d'étudier deux solutions, toutes 

deux présentant des inconvénients importants qui n'inci

tent pas à les retenir. Nous allons voir ·s'il est possi

ble de les améliorer afin de dégager une solution qui réa

liserait le système de mémorisation avec suffisamment d'ef

ficacité. 

Comment pallier au problème du surdimensionne

ment des tableaux? On pourrait se limiter aux 20 premières 

bandes du spectre · (c'est à dire les plus intéressantes), 

ou morceler l'ensemble du spectre par paquets de 10 bandes; 

ceci offre l'avantage de conserver la description complète 

du spectre. Ces deux solutions permettraient de revenir à 

des dimensions plus raisonnables pour les tableaux lors de 

l'enregistrement du multigraphe. Mais pour représenter à 

l'écran le système complet, le module graphique doit dis

poser de l'ensemble des informations. Dès lors, le problè

me du surdimensionnement est simplement déplacé à l'étape 

suivante du travail. 

Avec l'utilisation d'un fichier à accès direct, 

la contrainte la plus importante est d'obliger l'utilisateur 

à définir d'abord tous les sommets, puis seulement les arê

tes. Pour supprimer cet inconvénient, il suffit d'utiliser 

deux fichiers à accès direct, l'un contenant la description 

des sommets et l'autre la description des arêtes. Cette so

lution permet aussi de définir la taille optimale pour l'en

registrement et il n'y a donc plus de perte de place. 

De plus, afin que. le nombre d'entrée/sortie ne 

soit pas un facteur contraignant, on donnera la possibili

té à l'utilisateur de morceler un spectre de bandes impor-
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ta.nt en plusieurs multigraphes· de tailles plus raisonnables; 

cependant; pour visualiser le spectre complet, il faudra im

plémenter une procédure de superposition de multigraphes. 

Il faut savoir qu'avec cette ·solution utilisant 

deux fichiers à accès direct, il existe encore un problème 

de surdimensionnement. Mais celui-ci est limité aux tableaux 

réalisant la correspondance entre numérotation utilisateur 

et numérotation système. Le taux d'occupation est le même 

(3.2%) mais le nombre de places non utilisées est beaucoup 

moindre (3050 sur 3150). 

Finalement, cette dernière solution a été rete

nue parce qu'on a su supprimer les inconvénients principaux 

et aussi parce qu'elle n'impose aucune contrainte au niveau 

du regroupement des modules qui seront développés ultérieu

rement. 

3) Librairie GRALIB. 

Pour pouvoir utiliser le système de mémorisa

tion, il faut mettre au point une librairie de routines dont 

l'utilisateur ne connaîtra que les effets. Ces routines de

vront permettre de créer les éléments d'un multi graphe, d'ac

céder aux informations concernant un multigraphe existant, et 

de modifier ces informations. 

Un jeu minimal de routines a donc été déve loppé 

en fonction des deux applications particulières de ce mémoire. 

Notre but n'a pas été de fournir u n ensemble complet de routi

nes, il est donc certain que d' autres applications nécessite

ront la création de nouvelles rou tines (par exemple la suppres

sion d'un élément du graphe). 
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a) Fonctionnement général de la librairie. - - - - - - - - .- - - - - - - - - - - -
Le système de mémorisation utilise deux fichiers 

à accès direct, l'un appelé GSOM.DAT utilisé pour la des

cription des sommets, l'autre appelé GART.DAT qui contient 

la description des arêtes. 

La correspondance entre numérotation utilisateur 

et numérotation système est réalisée à l'aide de deux ta

bleaux unidimensionnels (un pour les sommets, l'autre pour 

les arêtes). On mémorise dans la case du tableau le numéro 

utilisateur et la valeur de l'indice de cette case repré

sente le numéro de l'enregistrement où la description com

plète du sommet ou de l'arête est stockée. 

L'enregistrement des éléments du graphe commen

ce au record n°2. Le premier record sert à stocker le nom

bre total de sommets et un titre dans le cas du fichier des 

sommets, et le nombre total d~arêtes dans le cas du fichier 

des arêtes. 

b) Règles d'utilisation. 

-Avant de commencer à définir un graphe, il faut absolu

ment "ouvrir" le système de mémorisation [DEBUT] • 

-Quand le graphe est défini, il faut absolument clôturer 

le système de mémorisation (frftl . 

-Lorsqu'on désire utiliser un graphe déjà défini (et clô

turé) ou compléter un graphe partiellement défini, il 

·faut, après ouverture, replacer la table de correspon-

dance dans son état lors de sa dernière clôture D:NIGaj • 

~Avant de définir une arête, il faut définir ses sommets. 
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-La plupart des routines renvoient un code erreur qui ren

seigne sur la manière dont la routine s'est exécutée. 

c) Desc~iEtio~ des ~iffér~ntes routines_existantes. 

Subroutine DEBUT (label) 

rôle: ouverture du système de mémorisation, 

c'est à dire des deux fichiers 

paramètre: label= titre du multigraphe; il 

est obligatoire et doit contenir 

moins de 50 caractères 

Subroutine FIN 

rôle: clôture du système de mémorisation, 

c'est à dire •écriture du premier enre

gistrement de chaque fichier 

•fermeture des fichiers 

Subroutine INIGRA 

rôle: quand on désire modifier ou compléter un 

graphe déjà défini lors d'une session an

térieure; comprenant une ouverture et une 

clôture, cette routine sert à replacer 

les tables de correspondance dans leur 

état lors de la dernière clôture 

Subroutine CRESOM (lab, numsom, coord, detsom, icode) 

rôle: créer un sommet 
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paramètres: lab = label du sommet (2 caractères max) 

numsom = numéro utilisateur du sommet 

(~9999) 

coord = tableau à 3 cases qui contient 

les coordonnées du sommet 

detsom = caractéristique du sommet 

icode = code erreur (renvoyé par la 

routine) 

code erreur= O ~pas d'erreur 

-1-+ il n'y a plus de place pour 

créer un nouveau sommet 

Subroutine NUSYSO (numsom, numsys, icode) 

rôle: accéder au nmnéro système d'un sommet à 

partir de son numéro utilisateur 

paramètres: numsom = numéro utilisateur dont on 

cherche le numéro système 

numsys = numéro système du sommet 

(renvoyé par la routine) 

icode = code erreur (renvoyé par la 

routine) 

code erreur= O ~pas d'erreur 

-1 _,,. aucun sommet n'a un tel nu

méro utilisateur 

Subroutine DATASO (numsys, lab, coord, detsom, icode) 

rôle: accéder aux données d'un sommet à partir 

de son numéro système 
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: 

paramètres: numsys = numéro système du sommet 

lab = label (renvoyé par la routine) 

coord = tableau à 3 cases qui con

tient les coordonnées du 

sommet (renvoyé par la rou

tine) 

detsom = caractéristique (renvoyé~ 

par la routine) 

icode = code erreur (renvoyé par la 

routine) 

code erreur= O ->pas d'erreur 

-1 -,>le numéro système ne corres

pond pas à un sommet 

Subroutine CHGESO (numsys, lab, coord, detsom, icode) 

rôle: modifier les données d'un sommet à partir 

de son numéro système 

paramètres: numsys = numéro système du sommet 

lab = nouveau label 

coord = tableau à 3 cases contenant 

les nouvelles coordonnées 

du sommet 

detsom = nouvelle c a ractéristique 

icode = code erreur (renvoyé par 

la routine) 

code erreur= O -;:.pas d'erreur 

-1 ~le numéro système ne corres

pond pas à un sommet 
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Subroutine CREART (numart, numini, numfin, detar, icode) 

rôle: créer une arête 

paramètres: numart = numéro utilisateur de l'arête 

numini = numéro système du sommet ini-

tial 

numfin = numéro système du sommet final 

detar = caractéristique de l'arête 

icode = code erreur (renvoyé par la 

routine) 

code erreur= O -;:.pas d'erreur 

-1 ~ il n'y a plus de place pour 

créer une nouvelle arête 

Subroutine NUSYAR (numart, numsys, icode) 

rôle: accéder au numéro système d'une arête à 

partir ctu·numéro utilisateur 

paramètres: numart = numéro utilisateur de l'arête 

numsys = numéro système (renvoyé par 

la routine) 

icode = code erreur (renvoyé par la 

routine) 

code erreur= 0 -.>pas d'erreur 

-1 ~ aucune arête n I a un tel nu

méro utilisateur 

Subroutine DATART (numsys, numini, numfin, detar, icode) 

rôle: accéder aux données d'une arête à partir 

de son numéro système 
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paramètres: numsys = numéro système de l'arête 

numini = numéro système du sommet 

initial (renvoyé par la 

routine) 

numfin = numéro système du sommet 

final (renvoyé par la rou

tine) 

detar = caractéristique (renvoyée 

par la routine) 

icode = code erreur 

code erreur= 0 ->pa s d'erreur 

-1 ->le numéro système ne corres

pond pas à une arête 

Subroutine CHGEAR (numsys, numini, numfin, detar, icode) 

rôle: modifier les données d'une arête 

paramètres: numsys = numéro système de l'arête 

numini = numéro système du nouveau 

sommet initial 

numfin = numéro système du nouveau 

sommet final 

detar = nouvelle caractéristique 

icode = code erreur (renvoyé par 

la routine) 

code erreur = 0 --;> pas d'erreur 

-1 --.> aucune a rête n'a un tel nu

méro système 
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4) Contraintes inhérentes à la so1ution implémentée. 

Avec l'ensemble des routines décrit ci-dessus, 

on peut transformer des objets graphiques en multigraphes. 

Jusqu'à présent, les deux fichiers de travail utilisés con

tiennent la description d'un et un seul multigraphe, on ne 

pourra donc visualiser qu'un seul objet graphique à l'écran. 

Or, il serait très intéressant de représenter 

plusieurs polymères à l'écran afin de les comparer, de super

poser plusieurs parties d'un spectre de bandes, ••• 

Pour cela, il faut que les fichiers de travail 

contiennent la description de plu sieurs objets graphiques. La 

solution proposée est d'implément er un module de fusion qui, 

à partir de la description de deux objets graphiques (conte

nue dans 4 fichiers), crée les deu x fichiers de travail con

tenant l'ensemble des information s relatives aux deux objets 

graphiques. Cette procédure de f u sion répétée plusieurs fois 

permettrait de stocker dans les d eux fichiers la description 

de plusieurs multigraphes. 

D'autre part, comme les informations relatives 

aux multigraphes seront sujettes à des mises à jour lors de 

l'exécution des modules graphiques (rotation pour molécules, 

interversion de points du spectre de bandes), il serait inté

ressant de pouvoir extraire des f ichiers de travail une copie 

de la description d'un multigraphe mis à jour. A cet effet, 

il faudra disposer d'une procédure de fission. 
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CHAPITRE VI 

Description générale des solutions • 

• 



Dans les chapitres précédents, nous avons rele

vé différents problèmes généraux qu 'il faudra résoudre afin de 

réaliser les objectifs de ce travail. Ces problèmes sont les 

suivants: 

-création d'un multigraphe à partir d'une molécule 

-création d'un multigraphe à partir d'un spectre de 

bandes 

-fusion 

-fission 

-création d'un fichier d e données pour le programme 

POPINF 

-création d'un fichier d e données pour le programme 

PLUTO 

-représentation d'un multigraphe 

-superposition de plusieur s multi graphes 

-zoom d'une partie de mul tigraphe 

-interversion de deux points d'un multigraphe 

-rotation d'un multi gr aphe 

Nous allons étudier les solutions de ces diffé

rents points en nous attardant plus particulièrement aux pro

blèmes graphiques. 

1) Point de vue logique. 

a) Création_d'un multi graEhe à Eartir_d'une molécule. 

objectif: construire un multigraphe à partir d'un fichier 

contenant le numéro atomique et les coordonnées 

de chaque atome d'une molécule 
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algorithme général: 

-pour chaque atome, créer un sommet 

-pour chaque couple d'atomes (i,j), effectuer 

si dist(i-j)~ rad(i) + rad(j) + tol, 

alors créer une arête entre les sommets i et j 

avec i~j 

O<i<j 

tol = valeur de tolérance 

dist(i-j) = d istance entre les atomes i et j 

rad(i) = ray on de liaison de l'atome i 

rad(j) = ray on de liaison de l'atome j 

b) Création d'un multigraEhe à partir d'un _§)ectre ~e~b~Qes. 

objectif: construire un mul t i graphe à partir d'un fichier 

contenant la valeur d' é nerg ie et la dé rivée en 

chaque point k · 

al gorithme général: 

-pour chaque bande du spectre , effectuer 

créer un sommet avec le premier point 
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pour chaque point i suivant de la bande effectuer 

créer un s ommet avec le point i 

créer une a r ête ave c le sommet précédent 

c) Fusioni fission,_et création de fich!e~s _d~ ~onn~e~ 2o~r 

les Erogrammes POPI NF et PLUTO. 

Les solutions à c es problèmes n' é tant p a s compli

qué es, nous allons les traiter ensemble. La fusion consiste à 

faire une copie d'un fichier et à placer cette cop ie à la fin 



• 

• 

d'un autre fichier . Entre la copie ajoutée et le contenu ori

ginal, la procédure de fusion laisse de la place disponible 

qui pourra être utilisée ultérieurement. La fission consis

te à créer un fichier dont le contenu est la copie d'une par

tie d'un autre fichier. Pour les deux problèmes restant, il 

suffit de créer des fichiers de données suivant les formats 

décrits dans la documentation de ces deux programmes. 

d) Visualisation d'un_m~lti_g_r§)hei ~oom_d~une_y~ti~ de_m~l= 

ti~r~hei supe~positio~ de_ylusi~urs_m~lti&r~hes. 

Les coordonnées des sommets des multigraphes sont 
0 

souvent exprimées dans des unités très diverses (A pour les 

molécules, point k et énergie pour les spectres, etc). Or, 

tous ces multi graphes doivent être représentés via un appa

reil graphique qui a son propre système de coordonnées. Dès 

lors, il faut disposer de fonctions de conversion qui permet

tent de passer des coordonné e s d'app lication aux coordonnées 

de 1 1 appareil. 

Avant d'expliquer deux méthodes qui permettent 

d'accéder à ces fonctions d e conversion, nous allons intro

duire de nouvelles notions. 

•Quelques définitions: 

coordonnées d'applicat ion: le système de coordonnées à 

deux ou à t rois dimensions dans lequel les 

objets gr aphiques sont définis 
G O 0 

ex: A x A x A pour les molécules 

point k ~ énerg ie pour les spectres 

de bandes 

39.· 



coordonnées de l'appareil: il s'agit du système de 

coordonnées de l'appareil graphique avec 

lequel on travaille 

ex: écran Megatek 

axe X: -2048 

axe Y: -2048 

+2047 

+2047 

table traçante Versatec 

axe X: longueur du papier en inch 

axe Y: largeur du papier en inch 

fenêtre (window): rectangle défini en coordonnées d'ap

plication qui permet de délimiter un objet, 

c'est à dire déterminer quelle partie de 

l'objet apparaîtra 

champ de vision (viewport): rectangle défini en coor

données d'appareil et dans lequel on désire 

afficher le contenu de la fenêtre 

•Méthodes utilisées: 

Dans le cas d'un ob jet bidimensionnel, on utilise 

les deux relations suivantes p our réaliser la conversion des 

coordonnées d'app lication en coordonné es de l' a ppareil gra

phique [6J : 

Xd = ev 

V. -V 
xd xg (X -W ) + V 

W -W a x g xg 
xd xg 

(1) 
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avec (Xd ,Yd ) = coordonnées d'un point exprimées dans ev ev 
le système de coordonnées de l'appa-

reil graphique utilisé 

(X ,Y)= coordonnées d'un point exprimées dans le a a 
système de coordonnées de l'application 

(W W ) - coordonnées du coin inférieur gauche de xg' yb -
la fenêtre 

(Wxd'wyh) = coordonnées du coin supérieur droit de 

la fenêtre 

(vxg'vyb) = coordonnées du coin inférieur gauche du 

champ de vision 

(Vxd'vyh) = coordonnées du coin supérieur droit du 

champ de vision 

Nous allons expliquer comment obtenir la relation 

(l); la démonstration pourra se faire de manière analogue pour 

la relation (2). Sur base des définitions de la fenêtre et du 

champ de vision, on peut dire que les valeurs de X en coor

données d'application varieront de Wxg à Wxd et que les va

leurs de X en coordonnées d'appareil varieront de Vxg à Vxd• 

On va s'arranger pour que 

quand X 
a 

quand Xa 

= w xg , alors Xdev = V· 
xg 

= wxd' alors Xdev = vxd 

(a) 

(b) 

On sait qu'une droite peut être représentée par l'équation 

Y= mX + b avec b ·= ordonnée à l'origine 

m = pente de la droite 

On remplace X par X et Y par Xd a ev 

X = mX + b (3) dev a 
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Pour définir les paramètres m èt b, on utilise les hypothè~ 

ses (a) et (b) 

(5)-(4) 

' . 
(6)~(4) 

vxg = 

Vxd = 

mW + b xg 

mWxd + b 

(4) 

(5) 

V -V = mW d + )S - mW )S xd xg · x xg ·· 

vxg = 

m = (6) 

V -V 
xd xg W + b 

W xg w -xd xg 

b = V xg 

V -V 
xd xg W 

w -w xd xg 
xg (7) 

(6),(7) ..... (3) V -V V -V 
.xd xg X + V 

W -W a xg 
xd xg 

xd xg W 

W -W xd xg 

V -V 
X = xd xg (X -W ) + V (1) 

dev w -W a xg xg 
xd xg 

xg 

Ces relations permettent de réaliser un zoom d'une 

partie d'un objet représenté. En effet, pour obtenir un a gran

dissement, il suffit de diminuer la fenêtre sans toucher au 

champ de vision, c'est à dire qu'il faut modifier les para-

mètres wxg' wxd' wyb' Wyh• 
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D'autre part, pour réaliser la superposition de 

multigraphes, il suffit d'utiliser les mêmes fonctions de 

conversion pour représenter les différents multigraphes. 

Dans le cas d'objets tridimensionnels, on utilise 

les 3 relations suivantes: 

X = [(Xslope * X ) + Xintcp] * VSX + vcx dev a 

y = [(Yslope * y ) + Yintcp] * VSY + VCY dev a 

2ctev = [Czslope * z ) a + Zintcp] * vsz + vcz 

avec (X ,Y ,z) = coordonnées d'un point exprimées dans a a a 
le système de coordonnées de l'appli-

cation 

(X Y Z ) = coordonnées d'un point expri-dev' dev' dev 
mées dans le s y stème de coor-

données de l'appareil graphi

qu e utilisé 

(VCX,VCY,VCZ) = coord onnées du point central du 

champ de vision 

VSX = demi-largeur du champ de vision 

VSY = demi-hauteur du champ de vision 

VSZ = demi-profondeur du champ de vision 

Xslope, Xintcp = pente et ordonnée à l'origine de 

la droite de conversion pour la 

coordonnée X 

Yslope, Yintcp = idem p our la coordonnée Y 

Zslope, Zintcp = idem p our la coordonnée Z 
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On utilise un cube · comme champ de vision afin de 

ne pas distordre les objets graphiques • 

..C-.--.--l---1r'"" 1 
: 1 

1 ! 
! -.-·i 
1 ,,... 1 
1 .- t 
1 .. - ' ---------~,- ----- ~--~ 

{VCX,VCY,VCZ) 

1 

i _.>---t--......._ __ -::::,0 
1 

Fig. VI.1 

vsx 

Nous allons expliquer la manière de définir les 

paramètres Xslope et Xintcp de la relation 

on pose 

Xdev = [<xslope * Xa) + Xintcp] * vsx + vcx (1) 

On pose A= (Xslope *X) + Xintcp a 
(2) 

De manière à ce que le paramètre A varie 

A = 1 quand X = Xmax a 
A =~1 quand X = Xmin a 

de -1 ... +1, a 

En introduisant ces hypothèses dans la relation (2), 

on obtiendra 

1 = Xslope * Xmax + Xintcp (3) 

-1 = Xslope * Xmin + Xintcp (4) 

(3)-(4)-. 2 = Xslope * Xmax + X_j..P-tcp - Xslope * Xmin - X~p 

Xslope = 
2 

(5) 
Xmax-Xmin 
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1 = 

(5),(6)~(2) 

A= 

si X = a 

X = a 

2 * Xma.x + Xintcp 
Xmax-Xmin 

Xintcp = 1 - 2 * Xmax 
Xmax-Xmin 

2 * X + 1 -a 
Xmax-Xmin · 

Xmax alors A = 1 

Xmin alors A 2 
= 

(6) 

2 * Xmax 

Xmax-Xmin 

Xmin 
+ 

Xmax-Xmin 

-2 Xmax-Xmin = 
Xmax-Xmin 

= -~1 

-1 2 Xmax -
Xmax-Xmin 

+ 1 

Lorsque l'implémentation sera abordée, on expli

quera la raison pour laquelle une méthode a été utilisée pour 

les objets bidimensionnels et une autre pour les objets tri

dimensionnels. 

e) In!e~ver~iQn_de ~e~x_poi~t~ d'un multi~raphe_et ~ota!iQn 

de_m~lti grap!le.!.. 

La solution de chacun de ces problèmes n'est pas 

générale mais a été réalisée en fonction des appareils gra

phiques disponibles (joystick, HCRST). Ces solutions seront 

explicitées plus loin quand on parlera de l'implémentation. 

33. 



2) Point de vue implémentation. 

Les solutions aux six premiers problèmes ont 

donné lieu à autant de subroutines qui ont été rassemblées 

en un seul programme (FICPRO) vu que toutes produisaient un 

fichier pour résultat. 

Deux programmes de visualisation ont été implé

mentés; le premier travaille avec le Megatek et le logiciel 

graphique WAND, le second travaille avec la table traçante 

Versatec et le logiciel VERSAPLOT. 

En fait, pour réaliser le second programme de 

visualisation, il a suffi de prendre les routines de dessin 

déjà existantes et de remplacer les routines graphiques du 

package WAND par celles de ·VERSAPLOT. 

Avant de voir en détail le premier programme 

graphique, une remarque s'impose. On sait que la taille de 

la mémoire du PDP 11/60 n'est pas énorme; dès lors, afin de 

pouvoir malgré tout développer des programmes importants, 

on a recours à la technique du recouvrement (OVERLAY). De 

quoi s'agit-il? 

En fait, dans un long programme d'application, 

on utilise rarement tous les modules en même temps, mais 

seulement quelques-uns parmi l'ensemble. Il est donc inuti

le de charger tout en mémoire centrale. Avec la technique 

du recouvrement,seuls les modules nécessaires sont chargés. 
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Pratiquement, cela· se passe de la manière suivante. 

Lors du link du programme, il faut définir à l'aide du langage 

ODL (Overlay Description Language) une arborescence qui repré

sente une structure de recouvrement. Dans cette structure, on 

distingue des modules permanents, ceux qu-i appartiennent à la 

racine de l'arborescence, et des modules rechargeables, ceux 

qui appartiennent à une des branches. 

Les modules permanents seront chargés en mémoire 

centrale pendant toute l'exécution du programme. Quand un mo
dule rechargeable devra être exécuté, la branche de l'arbo

rescence à laquelle il appartient sera chargée. 

Pendant tout le développement du programme, il a 

fallu porter attention à ce problème de structure de recou

vrement; c'est pourquoi on a préféré développer beaucoup de 

courtes subroutines qui réalisent une et une seule action 

bien précise plutôt que de longues procédures qui peuvent ré

aliser plusieurs actions. 

NB: en annexe, sont reprises les structures d'overlay des 3 

programmes. 

Le graphe de la figure VI.2 donne la structure 

physique du programme. Les sommets représentent les sous

routines et les arêtes, les appels entre sous-routines. 

On peut classer les différentes sous-routines 

en six catégories en fonction de leur rôle: initialisation, 

utilitaire, présentation de menu, préparation à la repré

sentation, représentation, modification. 
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Fig. VI.2 Structure physique du programme DESSIN. 
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1° classe de routines= initialisation 
• • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • 

rout ines: debut, inhoud, subecr, cursor. 

Dans la partie d'initialisation du programme, on 

trouve l'ouverture des fichiers de travail (DEBUT), la défi

nition d'objets graphiques qui seront utilisés dans le pro

gramme (curseurs, division de l'écran) et surtout la routine 

INHOUD qui joue un rôle capital pour le déroulement du pro

gramme. 

On sait que , grâce à la procédure de fusion, l'u

tilisateur a la possibilité de stocker l _a description de plu

sieurs multigraphes dans les deux fichiers de travail. Il nous 

faut donc une routine qui fera -un relevé des différents mul

tigraphes décrits dans les fichiers. Pour chaque multigraphe, 

on enregistre dans une table les paramètres suivants: 

le numéro du premier record dans le fichier des sommets 

le numéro du dernier record dans le fichier des sommets 

le nombre de sommets 

le numéro du premier record dans le fichier des arêtes 

le numéro du dernier record dans le fichier des arêtes 

le nombre d'arêtes 

le titre . 

Ces paramètres sont très importants car ils per

mettent de localiser parfait ement la description d'un multi

graphe spécifique dans les deux fichiers. Ainsi, quand l'uti

lisateur désirera travailler avec un multi grap he particulier, 

on pourra à l'aide de ces paramètres accéder immédiatement 

aux informations . 
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D'autre part, ces paramètres ne sont jamais mo

difiés lors de l'exécution du programme graphique parce que 

dans les applications étudiées, l'utilisateur n'ajoute ni ne 

supprime d'éléments au multigraphe. Il est certain que dans 

un contexte dynamique (c'est·· à dire avec ajout et/ou suppres

sion), la table des paramètres devrait être mise à jour après 

chaque modification. 

2° classe de routines= "utilitaires" . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 

routines: aboseg, delseg, creseg, champ, joystk, mulmat. 

On a regroupé sous le terme "utilitaire" les rou

tines qui sont utilisées quel que soit le type d'application. 

Avant de décrire le fonctionnement des différentes 

routines, nous allons introduire une nouvelle définition: on 

appelle segment graphique une collection d'instructions repré

sentant des primitives graphi ques que l'on peut manipuler com

me une unité. 

CRESEG, DELSEG, ABOSEG 

Dans le logiciel WAND, tout segment graphique est 

identifié par un numé ro. Un s e gment nouvelleme n t créé ne peut 

donc pas porter un numéro déjà a ttribué à un autre segment 

existant cap; cela provoquerait u ne erreur fat a le à l'exécution. 

D'autre part, le programme of fre à l'utilisateur 

la possibilité de diviser l'écran graphi que en p lusieurs par

ties et de choisir la partie de l'écran où le multigraphe doit 

être visualisé. 
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Les différentes possibilités de division de l'écran sont: 

Part: 1 1 2 1 1 2 

2 3 4 

1 

Ecran: 1 2 3 4 

Fig. VI.3 

Le calcul du numéro de segment est réalisé à 

l'aide de la relation 

1 Numéro de segment = Ecran * 10 + Part 1 

Les seuls numéros p ossibles de segment sont 11, 

21, 22, 31, 32, 41, 42, 43, 4 4 , et au maximum quatre multi

graphes peuvent être visualisés sur l'écran graphique. Les 

numéros des segments existants seront donc stockés dans un 

tableau à quatre cases. 

Après cette introduction, nous pouvons revenir 

au rôle de chacune des 3 routines. 

CRESEG: cette routine a pour rôle de calculer le numéro du 

se gment qui sera créé et de stocker ce numéro dans 

la table. 

DELSEG: cet te routine a pour rôle de vérifier s'il n'existe 

pas déjà un segment i dent ifié par un numéro X. 

Si tel est le cas, on supprime le segment et on en

lève le numéro de la table. 
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ABOSEG: cette routine a pour rôle de supprimer tous les seg

ments affichés à l'écran et de remettre à zéro toutes 

les cases de la table. 

Les autres routines utilitaires sont: 

CHAMP: cette routine a pour r·ô1e de définir les paramètres 

du champ de vision cho•isi par l'utilisateur. Les dif

férents champs de vision sont décrits à la figure pré

cédente. 

JOYSTK: cette routine a pour rôle de renvoyer les coordonnées 

d'écran d'un point sé1ectionné à l'aide d'un curseur 

déplacé par le joystick. 

MULMAT: cette routine a pour rôle de réaliser la multiplica

tion de deux matrices (c'est à dire des tableaux bi

dimensionnels). 

3° classe de routines= présentation de menu 
• • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • 

routines: dessin, menu. fct, ordo, struct,typecr, 

dispo, ecran. 

Nous n'allons pas n ous attarder sur ces routines 

car elles ne présentent pas grand intérêt au niveau de l'al

gorithme. Il s'agit de routine s qui affichent un menu au vi

déo, acceptent et valident le choix de l'utilisateur, et ori

entent la suite du traitement. 

4° classe de routines= préparation à la représentation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 
routines: cadre, coord. prelim, crdmol. 
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La routine CADRE calcule les paramètres des rela

tions de conversion pour les multigraphes bidimensionnels, 

tandis que la routine PRELIM réalise ces mêmes calculs pour 

les multigraphes tridimensionnels. 

Nous allons expliquer pourquoi deux méthodes de 

conversion des coordonnées ont été implémentées. Avec - les 

objets graphiques tridimensionnels, apparaît un problème 

nouveau: il faut absolument respecter la géométrie de l'ob- · 

jet afin que l'image ne soit pas distordue. 

Ainsi, lorsqu'un cycle benzénique doit être re

présenté, il est indispensable d'obtenir un hexagone régu

lier et non pas un hexagone étiré; de plus, il faut aussi 
0 

qu'une arête représentant une liaison C-C (longueur=l.54 A) 

soit plus grande qu'une arête représentant une liaison C-H 
0 

(longueur=l.09 A). 

Pour ne pas générer d'image distordue, les deux 

précautions suivantes doivent être prises: 

•le champ de vision sera un cube, c'est à 

dire que les fourchettes de variation des 

3 axes sont identiques en valeur absolue, 

•on s'arrangera pour qu'au niveau des coor

données d'application, les trois coordon

nées aient aussi la même fourchette de va

riation en valeur absolue. 

La conséquence de la première précaution est de 

ne pas utiliser toute la place disponible de la partie de 

l'écran où l'objet doit être visualisé. Or, avec un graphique 

à deux dimensions, cela a peu d'imp ortance d'avoir un multi-
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graphe étiré, au contraire cela produit un effet d'agrandis

sement suivant l'un des axes. C'est la raison qui nous a 

poussés à implémenter deux méthodes de conversion de coor

données. 

5° classe de routines= représentation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 
routines: tracax, graphe, molplt, labplt, suppos, deriv. 

Quand les fonctions de conversion ont été calcu~ 

lées, on peut représenter le multigraphe à l'écran graphique. 

Ceci est réalisé par différentes routines: 

TRACAX: représente le système d'axes (X,Y) avec titres des 

axes. 

GRAPHE: représente un multigraphe bidimensionnel avec des 

traits. 

MOLPLT: représente un multigraphe tridimensionnel avec des 

traits. 

LABPLT: représente un multigraphe tridimensionnel avec des 

traits et des labels. 

SUPPOS: représente plusieurs multigraphes bidimensionnels. 

DERIV: représente la dérivée première par un vecteur rota

t i f en chaque point du spectre de bandes. 

L'algorithme général pour les routines graphe, 

molplt et labplt consiste, pour chaque arête du multigraphe, 

à aller chercher les coordonnées des sommets, appliquer les 

relations de conversion et tracer un trait entre les deux 

points. 
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a) 

. 23. 

,-

Fig. VI.4 Représentation a) avec symboles atomiques, b) sans 

symbole atomique du polyparaxylylène. 

6° classe de routines= modification . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 
routines: intchg, numban, degen, reqest, rotate, matrix. 

Ces fonctions de modification doivent résoudre les 

deux problèmes laissés en suspens lors du paragraphe précédent. 

Il s'agit de la rotation des molécules et de l'interversion de 

deux points du spectre de bandes. 

La procédure de rotation s'effectue suivant l'al

gorithme général suivant: 

1) acquérir la valeur des angles de rotation 

à l'aide de la boîte de fonction [ROTAT~ 

2) construire la matrice de transformation 

[MATRI)9 



3) appliquer la matrice de transformation 

au segment graphique. Ceci est réalisé 

par hardware [ROTATE] 

4) si arrêt= oui, arrêter la procédure 

sinon, retourner en 1. 

La procédure pour intervertir deux points du 

spectre de bandes est la suivante: 

1) acquérir les coordonnées d'écran des deux 

points à intervertir [REQEST] 

2) calcul de la valeur du point k de ces 

deux points [INTCHq] 

3) proposition de numéros pour la bande in

férieure et la bande supérieure [DEGEN, 

NUMBAN]. 

4) si confirmation à la proposition, modi

fier les données dans les fichiers de 

travail [INTCI-IG] • 

Deux algorithmes sont utilisés pour la proposi~ 

tien des numéros de bandes. Si les points sélectionnés ne 

sont pas confondus avec d'autres points du spectre, le pro

gramme uti l ise un algorithme qui fait une seule proposition 

de numé r os de bandes; par contre, si les points sélectionnés 

sont confondus avec d'autres points du spectre (cas des som

mets finals d'une bande), un tel algorithme ne sait pas trou

ver directement la solution. 
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exemple: 

6----
6 ~ 1° point sélectionné par l'utilisateur 

---- 5 5 

4---- 4 

~ 2° point sélectionné par l'utilisateur 

3 ---- 3 

Fig. VI.5 

Les différentes possibilités sont: intervertir 3 avec ·0 s 
3 avec 6 

4 avec 5 

4 avec 6 

Un algorithme qui fait une seule proposition n'a 

aucun moyen de trouver le bon couple de valeurs; c'est pour

quoi pour de tels points, on a préféré implémenter un algo

rithme qui propose toutes les possibilités et qui attend une 

confirmation de la part de l'utilisateur. 

Pour implémenter le programme HRDCPY, les routi

nes du lo g iciel WAND ont été remplacées par les routines du 

log iciel VERSAPLOT. Nous n'allons donc pas nous attarder sur 

ce programme. Il faut cependant faire remarquer qu'une option 
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supplémentaire a été développée pour le dessin sur papier: 

il s'agit de la représentation en stéréoscopie. 

La stéréoscopie a pour but de fournir à l'obser

vateur la perception de la profondeur à partir d'images pla

nes, en présentant à chacun des deux yeux une image légère

ment différente du champ d'observation. 

Pratiquement, une vue stéréoscopique est réali

sée de la manière suivanxe; on applique une rotation de -3° 

(autour de l'axe vertical du dessin) par rapport à l'objet 

original et ·cela donne le dessin de gauche, : puis. on appli

que une rotation de +3° par rapport à l'objet original et 

cela donne le dessin de droite. Finalement, les deux dessins 

doivent être rapprochés de sorte que deux points identiques 

soient séparés par une distance d'environ 60 mm (ce qui cor

respond à la distance entre les deux yeux). L'effet stéréos

copique peut être perçu à l'aide de lunettes spéciales. 

POLYPROPYLENE SYNDIOTRCT{QUE 

Fig. VI.6 
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CHAPITRE VII 

Manuel d'utilisation. 



1) Programme FICPRO • 1 

Dans ce programme ont été rassemblées toutes les 

routines qui créent des fichiers. Six options s'y trouvent. 

a) Qption_l: création d'un multig~aEhe à ~artir d'une molécule. 

Rôle: définir l'ensemble des liaisons entre les atomes de la 

structure sur base des coordonnées cartésiennes de cha

que atome et créer un multigraphe représentant cette 

structure. 

Schéma: 

C.OO'C.d.., FICPRO 1----
c.OJr.tb.. .[ aptiorn ,i J 

Fig. VII.1 

Entrée: fichier avec coordonnées cartésiennes de chaque atome. 

Sortie: fichiers contenant la description des sommets et la 

description des arêtes du multigraphe. 

Utilisation du programme: après avoir choisi l'option "Créa

tion de multigraphe à partir d'une molécule", l'uti

lisateur doit spécifier le nom de son fichier d'en

trée et un titre pour identifier le multigraphe qui 

sera créé. 
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[ 1 

b) Qption 2: création d'un multigr:aE_he à e_artir d'un 3>ectr~. 

Rôle: définir un multigraphe représentant un spectre de bandes. 

Schéma: 

somme_&; 

' FICPRO ____ .,.. 
1[~a.J 

Fig. VII.2 

Entrée: fichier avec les valeurs des énergies et des dérivées 

premières du spectre de bandes. 

Sortie: fichiers contenant le description des sommets et la 

description des arê:t;es du multigraphe. 

Utilisation du programme:· après avoir choisi l'option "Créa
tion de multi graphe à partir d'un spectre", l'utili

sateur doit spécifier: 

-un titre pour identifier le multigraphe 

qui sera créé 
-le nombre total de bandes dans le spectre 

-le nombre de points k 

-le nom du fichier de donné es 

-s'il désire un multigraphe représentant 

tout le spectre ou seulement une partie. 

Dans le second cas, l'utilisateur devra 

spécifier le numéro de la première bande 

et de la dernière bande du spectre dont 

il désire faire -un multigraphe. 
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Rôle: fusionner plusieurs fichiers contenant chacun la des

cription des sommets d'un multigraphe . en un seul fi

chier contenant la description des sommets de tous les 

multigraphes; 

fusionner plusieurs fichiers contenant chacun la des

cription des arêtes d'un multigraphe en un seul fichier 

contenant la description des arêtes de tous les multi

graphes. 

Remarque: si on désire travailler sur un seul multi

graphe avec le programme DESSIN, cette étape 

est inutile. 

Schéma: 

FICPRO 
.----------11 

[ opb:on 3] 

Fhêtes 

Fig. V.IT.3 

·Entrée: deux fichiers contenant la description des sommets et 

deux fichiers contenant la description des arêtes. 

Sortie: un fichier contenant la description des sommets des 

deux multigraphes et un fichier contenant la descrip

tion des arêtes des deux multigraphes. 

Utilisation du programme: après avoir choisi l'option "Fusion 

de fichiers", l'utilisateur doit spécifier: 

17. 

le nom du fichier avec la description des sommets 

le nom du fichier avec la description des arêtes. 

NB: cette procédure est à répéter pour chaque multi

graphe que l'on désire fusionner. 



d) Option 4: fission de fichiers. 

Rôle: à partir d'un fichier contenant la description des som

mets de plusieurs multigraphes, créer un fichier qui con

tiendra une copie de la description des sommets d'un de 

ces multigraphes; 

à partir d'un fichier contenant la description des arê

tes de plusieurs multigraphes, créer un fichier qui con

tiendra une copie de la description des arêtes d'un de 

ces multigraphes. 

Schéma: 

FICPRO 

---- [option 4] 

Fig. VII.4 

Entrée: un fichier contenant la description des sommets de 

plusieurs multigraphes et un fichier contenant la 

description des arêtes de plusieurs multigraphes. 

Sortie: un fichier contenant la description des sommets et 

un fichier contenant la description des arêtes du 

multi graphe sélectionné. 

Utilisation du programme: après avoir choisi l'option "Fis

sion de fichier", le programme affiche le titre des 

multi graphes disponibles dans les fichiers de don.:.: 

nées. L'utilisateur doit spécifier: 

16. 

-le numéro du multigraphe dont il désire faire une copie 

-le nom du fichier avec la description des sommets 

-le nom du fichi'er avec la description des arêtes. 



e) Option_5: fichier de données pour POPINF. 

Rôle: créer un fichier de données pour le programme POPINF. 

Schéma: 

FICPRO ---r,_~bamJes 
[Of'tion 5;J 9t'donn~ 

Fig. VII.5 

Entrée: fichiers contenant la description des sommets et la,•J 

description des arêtes de multigraphes. 

Sortie: fichier contenant l'ensemble des numéros de bandes 

ordonnés 

Utilisation du programme: après avoir choisi l'option "Fi

chier de données pour POPINF", le programme affiche 

le titre des multigraphes disponibles dans les fi

chiers de données. L'utilisateur doit spécifier: 

-le numéro du multigraphe avec lequel il désire tra-

vailler 

-le nombre de points k 

-le nombre de bandes 

-le nom du fichier de sortie. 
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f) Qption_6~ fichier de données_pour PLUTO. 

Rôle: créer un fichier de données et un fichier de commande 

pour le programme PLUTO. 

Schéma: 

[option 6 

Fig. VII.6 

COO"l:c:f. . 

c.evde's. 

Entrée: un fichier contenant la description des sommets de 

plusieurs multigraphes et un fichier contenant la 

description des arêtes de plusieurs multigraphes. 

Sortie: fichier de données qui, pour chaque atome de la 

structure, reprend le s ymbole atomique, le numéro 

de l'atome et les coordonnées cartésiennes; 

fichier de commande qui contient les ordres du pro

gramme Pluto en fonction des choix de l'utilisateur. 

Utilisation du programme: après avoir choisi l'option "Fi

chier de données pour Pluto", le programme affiche 

le titre des multigraphes disponibles dans les fi

chiers de données. L'utilisateur doit spécifier: 

-le numéro du multigraphe avec lequel il désire tra

vailler 

-le nom du fichier de données 

-le nom du fichier de commande, 
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et il devra choisir une option parmi les menus suivants: 

type de représentation 

a) avec tiges 

avec tiges et boules 

avec sphères de Van der 

b) mono 

stéréo 

c) avec ombrage 

sans ombrage 

d) aucun label 

tous les labels 

certains labels. 

Waals 
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2) Programme DESSIN. 

Rôle: représenter à l'écran un multigraphe et donner à l'utili

sateur la possibilité de le modifier. 

Schéma: 

DESSIN 

Fig. VII.7 

Entrée: fichiers contenant la description des sommets et la des

cription des arêtes de multigraphes. 

Sortie: fichiers contenant la mise à jour de la description des 

sommets et des arêtes des multigraphes. 

Utilisation du programme: de manière générale, le programme fonc

tionne de la façon suivante: 

-présentation au vidéo d'un menu principal avec diffé

rentes options 

-l'utilisateur tape le chiffre correspondant à son 

choix, puis la touche<Return> 

-présentation détaillée de l'option choisie 

-nouveau choix de l'utilisateur 

-puis un dialogue (questions-réponses) s'engage entre 

le programme et l'utilisateur. 
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Les différentes options du menu principal sont: 

1: Division de l'écran 

2: Choix du multigraphe 

3: Choix du type de dessin 

4: Arrêt du programme 

Description des différentes options: 

1 

•division de l'écran: cette option permet à l'uti

lisateur de diviser la surface disponible 

de l'écran graphique en plusieurs parties; 

les différentes possibilités sont: 

2 3 4 

Fig. VII.8 

•choix du multigraphe: le p~ogramme affiche au vi

déo le titre de tous les multigraphes dis

ponibles dans les ·fichiers de données et 

l'utilisateur choisit le multigraphe sur 

lequel il désire travailler; 

•choix du type de dessin: les options disponibles 

actuellement sont: 
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"1: molécule ou polymère", avec pour menu secon

daire: 

1: Représentation de la structure 

-sans symboles chimiques 

-avec symboles chimiques 

-avec atomes d'hydrogène 

-sans atome d'hydrogène 

2: Rotation 

"2: ordonnancement" , avec pour menu secondaire: 

1: Type de représentation 

-avec arêtes 

-avec labels 

2: Agrandissement d'une zone 

3: Choix des points à intervertir 

4: Coordonnées d'un poin~ 

5: Superposition de multigraphes 

"3: représentation de fonction" 

Explication des différentes options: 

•Pour l'option 'molécule ou polymère' 

-l'utilisateur est obligé de représenter la molécule 

avant d'appliquer des rotations 

-le système d'axes utilisé pour les rotations est le 

système gaucher suivant: 
y 

Fig. VII.9 

X 
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-pour réaliser les rotations, il faut utiliser les 4 

boutons supérieurs de la boîte de fonction 

DDDD 
DDDD 
DDDD 
DDDD 

le pour la 

le pour la 

le bouto pour la 

G) 

© 
© 
0 

G) 

0 
© 
© 

rotation 

rotation 

rotation 

Fig. VII.10 

autour de l'axe X 

autour de l'axe y 

autour de l'axe z 
le pour revenir au menu "molécule ou 

polymère" 

au début, les boutons doivent être tournés dans 

le sens horlogique 

•Pour l'option 'ordonnancement' 

-l'utilisat eur doit d'abord représenter le spectre 

-pour sélectionner les points à intervertir, l'utili-

sateur déplace le curseur à l'aide du joystick afin 

de l'amener sur le numéro du point à choisir; quand 

le curseur est positionné correctement, il faut ap

puyer sur le bouton du joystick; 

-quand l'utilisateur a confirmé l'interversion de deux 

points;. une croix apparaîtra à gauche des numéros des 

deux points sensibilisés. 
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3) Programme HRDCPY. 

Rôle: représenter sur papier un multigraphe. 

Schéma: 

HRDCPY 

Fig. VII.11 

Entrée: fichiers contenant la description des sommets et la des

cription des arêtes des multigraphes. 

Sortie: deux fichiers binaires contenant les paramètres indis

pensables pour la représentation sur papier. 

Utilisation du programme: l'utilisateur doit d'abord spécifier 

la longueur maximale (Xmax) de papier que l'imprimante 

pourra utili_ser pour représenter les dessins créés par 

l e programme HRDCPY. 

Ce paramètre se calcule de la manière suivante: 

Xmax = 11 * nombre de dessins que l'utilisateur désire 

créer pendant une exécution du programme 

HRDCPY. 
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exemple: si 10 dessins à créer, 

VP7>XMAX=llO<Return> 

VP7>/E (instruction qui termine 
·/ l'initialisation et lance 
✓ l'exécution) 

affiché par le 

programme 

à introduire par 

l'utilisateur 

Puis, le programme affiche le titre de tous les multigra

phes disponibles dans les fichiers de données, l'utilisa

teur choisit celui avec lequel il désire travailler et dé

finit le type de dessin à l'aide des options proposées, c'est 

à dire: 

Molécule ou polymère 

Mono 

Stéréo 

Avec symboles atomiques 

sans atome d'hydrogène 

avec atomes d'hydrogène 

Taille du cadre 

20 cm 

15 cm 

10 cm 

Fonction 

Dans cette option, l'utilisateur devra spécifier les para

mètres suivants: 

Xmax = valeur maximale de 

Xrnin = valeur minimale de 

Ymax = valeur maximale de 

Ymin = valeur minimale de 

(Xo,Yo) = coordonnées du 

des deux axes 

titre pour axe X 

titre pour axe Y 

l'axe X 

l'axe X 

l'axe y 

l'axe y 

point d'intersection 
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CHAPITRE VIII 

Evaluation et perspectives. 



Dans ce dernier chapitre, nous aborderons les li

mitations de ce travail. 

1) Limite de la généralisation des problèmes graphiques. 

Le principe qui consiste à transformer un objet 

graphique en multigraphe est spécialement bien adapté aux dessins 

rencontrés dans les problèmes scientifiques. En effet, la majori

té de ces dessins sont définis dans un système de coordonnées, ce 

qui facilite le passag e à la visualisation sur écran graphique ou 

sur papier. Par contre, les programmes de ce travail ne sont pas 

à même de représenter des diagrammes de flux, des organigrammes, 

des schémas d'accès, ••• , c'est à dire des dessins qui ne sont 

pas définis naturellement dans un s y stème de coordonnées. 

2) Librairie GRALIB. 

Pour l'instant, cette librairie ne contient pas 

de primitives de suppression d'éléments du multigraphe. D'un au

tre côté, l'utilisateur n'a pas la possibilité d'ajouter des som

mets ou arêtes à un multigraphe déjà défini, il peut seulement 

modifier les informations d'élé ments existants. Ce contexte assez 

statique dans lequel on travaille, ~n•est p as une contrainte pour 

les deux applications étudiées dans le mémoire. En effet, il n'y 

a aucun intérêt à supprimer un atome ou une liaison dans une mo

lécule. 

Néanmoins, il serait intéressant d'envisager des 

app lications où l'utilisateur aurait la possibilité d'ajouter, 

de supprimer des éléments du rnultigr~p he de manière interactive 
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et de visualiser directement la modification à l'écran graphique. 

Pour permettre ce type d'application, il faut non seulement implé

menter des primitives de suppression, mais aussi gérer l'emplace

ment des enregistrements , dans les fichiers de travail qui peuvent 

contenir la description de plusieurs multigraphes. 

On voit donc que de nouveaux problèmes surgissent 

quand on passe d'applications assez limitées au niveau des modi

fications, à des applications dynamiques. 

3) Programmes de visualisation. 

Les deux programmes graphiques implémentés permet

tent de résoudre les problèmes qui étaient posés àu début de ce 

travail et constituent un outil de base en ce sens qu'on peut re

présenter n'importe quel objet graphique défini dans un système 

de coordonnées et décrit sous la forme d'un multigraphe. 
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Naturellement, des améliorations peuvent être ap

portées en fonction d'applications spécifiques; par exemple la 

superposition de molécules, la vue stéréoscopique à l'écran gra

phique, la description d'un multigraphe de manière interactive à 

l'aide de la tablette et de la souris avec visualisation à l'é-

cran, •••• 

En conclusion, il faut constater qu'un tel travail 

est loin d'être terminé et qu'avec de l'imagination, de nouvelles 

possibilités graphiques peuvent être envisagées pour des travaux 

ultérieurs. 
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Annexe. 

1) Structure physique. 

Ficpro 

Fig. A.1 : Structure physique du programme FICPRO. 

Fig . A.2 : Structure physique du programme HRDCPY. 



2) Structure d'overlay. 

a) Programme Dessin. 

1 
Inhoud 

1 
Menu 
Typecr 
Ecran 
Dispo 
Subecr 
Aboseg 

Fig. A.3 

1 
Struct 
Mulmat 
Crdmol 

1 
1 

Molplt 
Labplt 

b) Programme HRDCPY. 

1 1 

Dessin 
Delseg 
Creseg 
Champ 

1 

1 
Rotate 
Matrix 

1 
Prelim 

1 
Numban 

Hrdcpy 
1 

1 
Dispo 

1 
Inhoud Crdhrd Cadre 

1 
Mulmat 
Prehrd 

Fig. A.4 

c) Programme FICPRO. 

1 
Connec 

Fig. A.5 

1 
1 1 

Molhrd Labhrd 

1 

Ficpro 
1 

1 
Ordgra Fusion 

1 
Fision 

1 
Ordo 
Coord 

1 
Intchg 

1 
1 

Degen 

1 
Coohrd 
Grahrd 

1-
Dispo 
Inhoud 

1 
1 

1 
1 

Fct c 
Tracax 
Graphe 
Cadre 
Suppos 
Deriv 

1 

1 
Reqest 
Cursor 
Joystk 

Plot Ficban 
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