
浙江大学硕士学位论文一蛋白质分子结构的非真实感可视化研究

摘要

生物信息学将是21世纪自然科学的核心领域之一，其研究重点主要体现在基

因组学(GenoIIlics)和蛋白学(Pmteomics)两方面。蛋白质是生命活动的物质基础，蛋

白质分子结构可视化的目的在于借助计算机图形学及相关技术，使得对微观结构的

探测与分析过程达到可视化、精确化、可预澳4化。

为了能够更清晰地表达结构信息以使观察者更好地了解和分析蛋白质结构，我

们提出将非真实感绘制的方法运用于蛋白质分子结构可视化中。我们所提出的蛋白

质结构可视化方法区别于现有方法之处在于，能为观察者提供全新的观察模式和视

觉效果，并且能提供更多的细节信息。针对常用的蛋白质结构图形表示，我们分别

设计并实现了基于图像的球棍模型(vDw模型)绘制方法、带状模型和分子表面

模型的轮廓边缘绘制方法以及彩色插图和基于笔划风格的插图绘制方法，并初步实

现了蛋白质分子结构的非真实感可视化系统。实验结果表明，我们所提出的蛋白质

分子结构非真实感可视化方法在中端硬件配置上可以实现实时绘制，所绘制出的蛋

白质分子结构由于具有传统的技术插图风格且能够更清晰地表达结构细节，因此更

符合专业研究者的观察认知习惯。
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1．1研究背景

第1章绪论

分子生物学是从分子水平研究生命本质的一门新兴边缘学科，它以核酸和蛋白

质等生物大分子的结构及其在遗传信息和细胞信息传递中的作用为研究对象，是当

前生命科学中发展最快并正在与其它学科广泛交叉与渗透的重要前沿领域【33]。

所谓在分子水平上研究生命的本质主要是指对遗传、生殖、生长和发育等生命

基本特征的分子机理的阐明，从而为利用和改造生物奠定理论基础和提供新的手

段。这里的分子水平指的是那些携带遗传信息的核酸和在遗传信息传递及细胞内、

细胞间通讯过程中发挥着重要作用的蛋白质等生物大分子。这些生物大分子均具有

较大的分子量，由简单的小分子核苷酸或氨基酸排列组合以蕴藏各种信息，并且具

有复杂的空间结构以形成精确的相互作用系统，由此构成生物的多样化和生物个体

精确的生长发育和代谢调节控制系统。阐明这些复杂的结构及结构与功能的关系是

分子生物学的主要任务。

蛋白质的分子生物学研究执行各种生命功能的主要大分子一蛋白质的结构与
功能。尽管人类对蛋白质的研究比对核酸研究的历史要长得多，但由于其研究难度

较大，与核酸分子生物学相比发展较慢。近年来虽然在认识蛋白质的结构及其与功

能关系方面取得了一些进展，但是对其基本规律的认识尚缺乏突破性的进展。因此，

蛋白质分子结构可视化对研究和进一步认识蛋白质起着重要的作用。蛋白质分子结

构可视化的目的在于借助计算机图形学及相关技术，结合计算化学、分子生物学的

最新进展，使得对微观结构的探测与分析过程达到可视化、精确化、可预测化。

在计算机图形学30余年的发展历史中，真实感绘制一直是贯穿其中的主旋律。

当人们可以用计算机生成越来越逼真的照片级真实感效果时，一些研究者从人类千

年古老而文明的绘画发展中发现了当今对另一类绘制效果的需求，从而在20世纪

90年代中期提出了非真实感图形学这一新兴的研究领域。非真实感图形学在近年

来引起了人们极大的兴趣，产生了大量的具有多样性、精确性和创新性的论文和技
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术。

非真实感图形学中利用计算机自动绘制科学和医学插图这一重要研究分支已

经引起了人们的重视。本章首先阐述了非真实感图形学的发展过程，接着介绍了分

子生物学中蛋白质结构的研究工作及成果，并概括了前人在科学和医学插图绘制以

及蛋白质结构可视化方面的相关工作，最后介绍了本文的主要工作与组织结构。

1．1．1非真实薯圈形学的发展

自20世纪60年代计算机图形学诞生以来，其主要目标是生成能仿效传统照相

机效果的图像，即富有“真实感”的图像。“真实感”(photo豫lli锄)一词就是当时

计算机图形学的开拓者们从一类流行于北美的画风中引入的。从心理学的观点来

看，真实感图形暗示着准确性和完美性，强调模拟场景对于现实世界的保真度【38】。

计算机图形学研究者使用“真实感计算机图形”0hotorealistic computer grapllics)这

一术语用来表示一系列算法技术，这些算法技术是利用摄影过程中所设计的物理定

则来仿效照相机输出。随着计算机图形硬件和算法的不断发展和改进，到20世纪

90年代中期，计算机已经可以逼真地模拟出各种自然界的客观现象以及想象中的

特殊效果了。特别是在近些年来好莱坞所创作的电影大片中，真实感图形与电影胶

片摄制出的图像得到了完美的结合，诸如《冰河世纪》、《海底总动员》、《怪物史莱

克》等著名的cG电影均借助于真实感图形技术达到了“像照片一样真实”的完美

效果。

照相机是近代才有的用于捕获现实世界影像的工具，而在此之前的素描、绘画、

卡通等艺术形式才是人们用来刻画丰富多彩的现实和虚幻的世界的主要手段。自

20世纪90年代中期开始，计算机图形学的研究者们开始意识到，在许多应用场合，

人们还需要由计算机来生成一些不同于照片的图形效果。因此，非真实感绘制

(Non—Phot∞ealistic Rendering，NPR)逐渐成为了计算机图形学的研究的另～个热

点。

顾名思义，非真实感绘制指的是利用计算机生成不具有照片级真实感，而具有

手绘风格的图形的技术。其目标不在于图形的真实性，而主要追求表现图形的艺术

特质、模拟各种风格的艺术作品，以及生成类似建筑、工业、科学等行业中所使用

2



浙江大学硕士学位论文一蛋白质分子结构的非真实感可视化研究

的插图的效果等。

真实感图形学是以物理学为主要依据来获得高度真实的图像，而非真实感图形

学则以认知科学、艺术设计和传统插图领域为依托，期望达到模拟智能、传达意图、

澄清语言与图片之间的关系和展示新产品等目的。近年来在非真实感图形学领域已

经产生了大量的理论和研究成果，从运用艺术网印(artistic screening)的方法来打印

图像，到模拟钢笔、水彩或木舨铜版等自然介质和艺术手法的绘制，以及基于笔划

的插图、特殊的光照明模型等技术，无不显示出多样性、精巧性和大胆的创新性。

可以预见，非真实感图形学注重认知性、艺术创造性等特点将在未来吸引更多研究

者的目光和精力。

1．10计算机生成科学和医学插图

科学和医学插图在相关的专业领域中发挥着至关重要的作用。医学书中充满了

精美细致的各种插图样本，在数十年来的医学书中一直被沿用，代代相传。

如今，科学和医学插图已经从艺术领域中分离出来，成为专门的科学研究领域。

第一幅医学插图用于1543年出版于Vc鹅alius的‘‘DeH啪allicorpusFabrica’，一书中，

该书是我们所知的第一本解剖学教科书。这本书中的图像由TiziaIl的弟子之一准确

且费力地一一画出并翻版为木刻印版。在那时，医学插图仍是一种艺术形式。今天，

许多大学都提供了科学插图或医学插图方面的学位课程【38】。

科学和医学插图与照片真实感的图片有显著的不同，插图的主要目的是向读者

传达专业相关有用的信息，因此往往不遵循视觉的真实性，但它的传统性和适于人

类视觉特征的画法却为广大科学研究者所普遍认可和接受。

图1．1显示了医学中真实照片与手绘插图的区别117】。
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(a) (b)

图1．1真实照片与医学插图的比较。圈(a)为照片，图(b)为对应的手绘医学插图旧

由此可见，传统的科学和医学插图对学习研究都有着不可替代的重要地位，这

些非真实感的插图在传达特定信息方面比真实感的照片更为有效。但是到目前为

止，科学和医学插图均由经过专门训练的、高度熟练的插图画家手工绘制而成，不

仅需要耗费大量的精力，并且只能存在于纸版的图书中。如果没有非真实感绘制的

方法和工具来绘制插图，大量的电子在线资料仅能包含手工绘制图形的扫描版，这

将严重地限制读者与这些图像的交互，而且想要对手工绘制的图形做出改动也是相

当困难的。因此，由计算机自动或者通过人工交互来绘制科学与医学插图是非常有

意义的一项工作。当今计算机图形学技术与图形硬件的飞速发展也为自动绘制科学

与医学插图提供了充分的条件。

1．13蛋白质结构的可视化

1．1-3．1蛋白质结构可视化的意义

蛋白质扮演着构筑生命大厦的主要角色，是生命活动的物质基础，具有防御、

调节、催化、收缩、储存、运输、运动、缓冲等多种生命功能。如果蛋白质不足、

结构有误或缺损，其功能就会失调，人体就会生病。同时在药物研究设计中，近年

来新型功能蛋白的不断发现，为人类征服癌症、艾滋病、帕金森氏症、老年痴呆症、

糖尿病等带来了光明前景。

研究蛋白质结构有助于了解蛋白质的作用，了解蛋白质如何行使其生物功能，
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认识蛋白质与蛋白质(或其它分子)之间的相互作用，这无论是对于生物学还是对

于医学和药学，都是非常重要的。对于未知功能或者新发现的蛋白质分子，通过结

构分析，可以进行功能注释，指导设计进行功能确认的生物学实验。通过分析蛋白

质的结构，确认功能单位或者结构域，可以为遗传操作提供目标，为设计新的蛋白

质或改造已有蛋白质提供可靠的依据，同时为新的药物分子设计提供合理的靶分子

结构。

一种生物体的基因组规定了所有构成该生物体的蛋白质，基因规定了组成蛋白

质的氨基酸序列。虽然蛋白质由氨基酸的线性序列组成，但是，它们只有折叠成特

定的空间构象才能具有相应的活性和相应的生物学功能。了解蛋白质的空间结构不

仅有利于认识蛋白质的功能，也有利于认识蛋白质是如何执行其功能的。确定蛋白

质的结构对于生物学研究是非常重要的。

随着20世纪以来高科技尤其是计算机技术的高速发展，生物信息学逐渐成为

当今生命科学和自然科学的重大前沿领域之～，同时也将是21世纪自然科学的核

心领域之一。

生物信息学是在生命科学的研究中，以计算机为工具对生物信息进行储存、检

索和分析的科学。目前的生物信息学基本上只是分子生物学与信息技术(尤其是因

特网技术)的结合体。生物信息学的研究材料和结果就是各种各样的生物学数据，

其研究工具是计算机，研究方法包括对生物学数据的搜索(收集和筛选)、处理(编

辑、整理、管理和显示)及利用(计算、模拟)【351。

生物信息学的研究重点主要体现在基因组学(Genomics)和蛋白学(ProteoⅡlicS)两

方面，具体说就是从核酸和蛋白质序列出发，分析序列中表达的结构功能的生物信

息。生物信息可视化是生物信息学几个主要研究方向之一。

科学计算可视化(简称可视化)，是计算机图形学的一个重要研究方向，科学

计算可视化的基本含义是运用计算机图形学或一般图形学的原理和方法，将科学与

工程计算等产生的大规模数据转换为图形、图像，以直观的形式表示出来。它涉及

计算机图形学、图像处理、计算机视觉、计算机辅助设计及图形用户界面等多个研

究领域。

在对蛋白质结构的研究中，通过可视化工具进行结构观察是最为直观的也是最



浙江大学硕士学位论文一蛋白质分子结构的非真实感可视化研究

常用的研究手段之一。因此，如何将分子生物学和计算机图形学相结合，更加精确、

清晰地对蛋白质分子结构进行可视化成为人们一直在探索的问题。

1．13．2蛋白质结构简介【34】

蛋白质是由多种氨基酸按特定的排列顺序通过肽键连接成有一定结构的高分

子化合物，是生物体的主要组成成分之一。蛋白质广泛存在于各种生物组织细胞，

是生物细胞最重要的组成物质。如具有催化作用的酶、具有免疫功能的抗体、有运

输作用的血红蛋白、有运动功能的肌肉收缩蛋白、生物膜的结构蛋白，某些激素和

毒索也是蛋白质。各种蛋白质中氨基酸的组成、排列顺序和肽链的立体结构都不同。

蛋白质是一种生物大分子，基本上是由20种氨基酸以肽键连接成肽链。肽键

连接成肽链称为蛋白质的一级结构。不同蛋白质其肽链的长度不同，肽链中不同氨

基酸的组成和排列顺序也各不相同。肽链在空间卷曲折叠成为特定的三维空间结

构，包括二级结构和三级结构二个主要层次。有的蛋白质由多条肽链组成，每条肽

链称为亚基，亚基之间又有特定的空间关系，称为蛋白质的四级结构。所以蛋白质

分子有非常特定的复杂的空间结构。一般认为，蛋白质的一级结构决定二级结构，

二级结构决定三级结构。

蛋白质的生物学功能在很大程度上取决于其空间结构，蛋白质结构构象多样性

导致了不同的生物学功能。蛋白质结构与功能关系研究是进行蛋白质功能预测及蛋

白质设计的基础。蛋白质分子只有处于它自己特定的三维空间结构情况下，才能获

得它特定的生物活性；三维空间结构稍有破坏，就很可能会导致蛋白质生物活性的

降低甚至丧失。因为它们的特定的结构允许它们结合特定的配体分子，例如，血红

蛋白和肌红蛋白与氧的结合、酶和它的底物分子、激素与受体、以及抗体与抗原等。

知道了基因密码，科学家们可以推演出组成某种蛋白质的氨基酸序列，却无法绘制

蛋白质空间结构。因而，对于蛋白质空间结构的了解，将有助于对蛋白质功能的确

定。同时，蛋白质是药物作用的靶标，联合运用基因密码知识和蛋白质结构信息，

药物设计者可以设计出小分子化合物，抑制与疾病相关的蛋白质，进而达到治疗疾

病的目的。

线性多肽链在空间折叠成特定的三维空间结构，称为蛋白质的空间结构或构

象。蛋白质的空间结构具体包括：一级结构、二级结构、三级结构和四级结构。

6
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(1)蛋白质一级结构(皿mary啦眦ture)：

一级结构是指多肽链的氨基酸碱基的排列顺序，也是蛋白质最基本的结构。它

是由基因上遗传密码的排列顺序所决定的，各种氨基酸按遗传密码的顺序通过肽键

连接起来。

每一种蛋白质分子都有自己特有的氨基酸的组成和排列顺序即一级结构，由这

种氨基酸排列顺序决定它的特定的空间结构，也就是蛋白质的一级结构决定了蛋白

质的二级三级等高级结构。

(2)蛋白质二级结构(secondary s觚lcture)

二级结构是指多肽链借助于氢键沿一维方向排列成具有周期性的结构的构象，

是多肽链局部的空间结构(构象)，主要有a一螺旋、p一折叠、D一转角等几种形

式，它们是构成蛋白质高级结构的基本要素。

(3)蛋白质三级结构(tcniar)r s缸1lcture)

三级结构主要针对球状蛋白质而言的是指整条多肽链由二级结构元件构建成

的总三维结构，包括一级结构中相距远的肽段之间的几何相互关系，骨架和侧链在

内的所有原予的空间排列。如果蛋白质分子仅由一条多肽链组成，三级结构就是它

的最高结构层次。

(4)蛋白质四级结构(quatemary咖陡lrc)

四级结构是指在亚基和亚基之间通过疏水作用等次级键结合成为有序排列的特

定的空间结构。

图1．2蛋白质结构从左往右依次为一级结构、二级结构、三级结构和四级结构
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1．1．3．3蛋白质数据库

近年来大量生物学实验的数据积累，形成了当前数以百计的生物信息数据库。

它们各自按一定的目标收集和整理生物学实验数据，并提供相关的数据查询、数据

处理的服务。随着因特网的普及，这些数据库大多可以通过网络来访问，或者通过

网络下载。

一般而言，这些生物信息数据库可以分为一级数据库和二级数据库。一级数据

库的数据都直接来源于实验获得的原始数据，只经过简单的归类整理和注释；二级

数据库是在一级数据库、实验数据和理论分析的基础上针对特定目标衍生而来，是

对生物学知识和信息的进一步整理。国际上著名蛋白质序列数据库有

swIss—PROT、PIR等；蛋白质结构库有PDB等。下面简要介绍与本文密切相关的

蛋白质结构数据库PDB【351。

蛋白质数据仓库(PDB)是国际上唯一的生物大分子结构数据档案库，由美国

Brool(1laven国家实验室建立。PDB收集的数据来源于x光晶体衍射和核磁共振

(NMR)的数据，经过整理和确认后存档而成。目前PDB数据库的维护由结构生物

信息学研究合作组织(RcsB)负责。RcsB的主服务器和世界各地的镜像服务器提

供数据库的检索和下载服务，以及关于PDB数据文件格式和其它文档的说明，PDB

数据还可以从发行的光盘获得。

本文工作中所用到的蛋白质分子结构均由PDB蛋白质数据库获得的PDB标准

蛋白质结构描述文件转换而来，PDB格式也是现有蛋白质结构可视化软件所通用

的文件格式。

1．13．4蛋白质结构的非真实感可视化

为了能够更清晰地表达结构信息以使观察者更好地了解和分析蛋白质结构，我

们提出将非真实感绘制的方法运用于蛋白质分子结构可视化中。我们所提出的蛋白

质结构可视化方法区别于现有方法之处在于，能为观察者提供全新的观察模式和视

觉效果，并且能提供更多的细节信息。蛋白质分子虽然是真实世界实际存在的物质，

但它的物理外观却很难给研究者提供清晰的分析途径，因此生物学者提出了各种图

形模型观察研究它的组织结构，这些模型并非严格依照物理外观来定义，而是对蛋

8
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白质分子结构的一种抽象表达。我们认为非真实感绘制的方法很适合于表现蛋白质

分子结构，尤其是技术示意图的风格绘制方法，完全符合生物学书本中被人们广为

接受认可的手绘插图效果(图113)。本文分别针对蛋白质分子模型中最常用的球棍

模型、带状模型和分子表面模型提出非真实感技术插图的绘制方法，并和传统的真

实感绘制效果进行比较分析。

(a) (b)

圈1-3生物学教科书中的蛋白质结构示意图(a)球棍模型(b)带状模型

1．2相关工作简介

1．2．1蛋白质结构的圈形描述

随着生物信息学的蓬勃发展和生物分子信息数据库的不断扩大，生物分子的三

维结构显示对于生物结构的分析起着越来越重要的作用。生物分子的三维立体结构

可以给人以直观的印象，尤其是对有经验的生物化学家，他们往往能从这些图形中

发现重要规律。

蛋白质结构有多种图形表示方式，最常见的有线框模型(、Ⅳire胁me)、棍模型

(Bonds)，球棍模型(CPK)、VDW模型、带状模型(Ribbon)和分子表面模型(如Conollv

表面、sAs表面)等(见图1．4)。

9
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图1．4蛋白质结构的多种图形描述。(a)线框模型(b)棍模型(c)球棍模型(d)范德华模型(c)带状模型(f)

分子表面模型【3I】

这些蛋白质结构图形描述方式的具体含义如下：

●线框模型(wn舭IIIle)：原子之间的化学键用一根直线表示。

·棍模型(Bond)：原子之阔的化学键用一个圆柱体表示。

·球棍模型(CPK)：原子用一个球体表示，化学键用一个圆柱体表示。

● 范德华模型(vDw)：原予用一个球体表示，球的半径为范德华半径乘以

一个缩放系数(同一个蛋白质分子结构中使用相同的系数)。

·带状模型(甜bbon)：由经过所有核心ca原子的B样条曲线为中心向两侧

均匀采样的带状表示。

● 分子表面模型(Molecular S删face)：

令』=h，口2，．．，％)为蛋白质分子中球形原予q=(c』，‘)的有限集合，其中q和

分别为原子q的圆心和范德华半径。令一个探测球(probe)p=(c，，‘)为与分子爿相

作用的溶剂分子。探测球在一的表面滚过时可以定义～系列分子表面。其中，

sAS(勘ZvP脚一∞B黜f6拓砌r庙cP)为p的球心在蛋白质分子爿表面滚过所形成的分子

lO
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表面。c01lIlolly表面为探测球p在蛋白质分子一表面滚过时最接近蛋白质分子的一

组点集。如图1．5所示【15】。

(a) (b) “)

图l 5原子联合体的表面模型(a)4个原子的联合体(b)solv％tAccc船iblc slIrfhce(c)connolly分子表面㈣

本文对蛋白质图形描述形式中的球棍模型、VDw模型、带状模型和cormolly

分子表面模型进行了非真实感的插图绘制。

1．2．2科学、医学与技术插图的绘翻

随着人们逐渐意识到非真实感图形学中科学、医学与技术插图在相关领域的重

要性，用计算机绘制插图成为图形学研究的一个新方向，并取得了一定的进展。

非真实感绘制插图一般采用人工交互或者完全由计算机自动绘制两种方法。

Dooley和cohen嗍，seli鲫锄和Feine一以及saito等【301分别于1990年前后绘制出
了静态的插图图像。schofield【28】于1994年在他的博士论文中提出的Pimesi系统

较好地结合了二维手绘方式与三维图形绘制。sousaf‘殳嘲等入于2003，2004年提出

了精确笔墨绘画系统，该系统的输入为三维模型，绘制过程中笔划的风格、方向等

特征由用户交互完成，得到了逼真的手绘素描效果。svak}line等人于2005年实现

了基于体绘制的插图绘制系统，主要用于绘制医学图像的插图。G00ch【1】等人于1998

年提出了用于自动绘制技术插图的光照模型，并对其加以改进于1999年提出了基

于交互的技术插图绘制方法【4】。

计算机绘制非真实感科学技术插图在医学、机械等领域已经出现了一些研究成

果，并将为专家学者的科学研究提供巨大的帮助。在分子生物学领域，目前尚未见

基于非真实感插图绘制的蛋白质结构可视化的相关研究工作，我们认为这将是一个
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很有意义的研究方向。

1．2．3蛋白质结构计算及可视化软件

1，咖(visual Moleclllar DynarnicS)与N舭∞(Scalable Molecular Dyn锄ics)

VMD是美国伊利诺斯大学研究开发的分子可视化软件，用于显示、动画演示

和分析大的生物分子体系。它具有广泛的通用性，可以读入标准PDB格式文件对

其中的结构作可视化。vMD提供了多种图形表达可视化方式，包括点线表示、CPK

球棍表示、带状表示等。

vMD使用OpenGL提供分子结构的三维图形显示，对显示的原子、键的数量

基本上没有限制，提供多种显示和着色方式，以及Tcl语言编写的图形和字符用户

界面，用户可以自己编写程序用于分子的分析。VMD还整合了NAMD程序，快速

稳定地进行分子动力学并行计算，并显示计算结果。

NAMD是美国伊利诺斯大学研究开发的用于在大规模并行计算桃上快速模拟

大分子体系的并行分子动力学软件。NAMD采用CHARM经验力场，通过数值求

解运动方程计算原子轨迹。主要功能有：几何优化(能量最小)和分子动力学(郎

之万动力学)；有效共轭梯度最小化；周期和非周期MD模拟；速率重新标度，球

边界条件，和谐振原子限制；化学和构象自由能计算；基于Tcl的脚本。

VMD可在Mac OS，unix，Windows平台上运行，NAMD可在Windows，

Unix／Linux上运行【311。

2．Swi睁PdbⅥ呻盯

S诵ss—Pdbvie、ver是一个由Nicol鹪Guex开发的可同时观察分析多个蛋白质结

构的工具软件，可与s、Ⅳiss-Model服务器(蛋自立体结构构建服务器)连接，进行

理论蛋白质立体结构构建。s、viss．PdbViewer的主要功能有：通过菜单操作与直观

的图形，可以很容易获得氢键、免度、原子距离、氨基酸突变等数据；可以将几个

蛋白叠加起来用来分析结构类似性，比活性位点或其它有关位点；可以调用光线跟

踪软件POV．Ray软件，生成高质量蛋白质三维结构图像，等等。

3．PE(ProteiⅡExplo仲r)

Protein Expolrer是美国马萨诸塞大学(uIliversity of Massachusens)开发的观
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察生物大分子结构的软件，前身为简单、易用的RasMol。R懿Mol是读取PDB格

式文件显示生物大分子三维结构图像的软件，应用很广，可由Umx，willdows及

Macintosh平台支持运行。

1．3

与现有的蛋白质结构可视化软件采用真实感绘制方法不同，本文基于非真实感

图形学领域中科学插图的现有研究成果，提出针对蛋白质结构的非真实感可视化方

法，以模拟生物教科书中一直沿用的插图效果，给学习和研究蛋白质结构的人员提

供更清晰的结构表达。

文章的组织结构如下：第二章分析和比较了多种非真实感的绘制方法，并针对

蛋白质结构的传统图形描述模型提出了相应的绘制算法：第三章具体介绍了运用可

编程图形流水线的着色器实现非真实感绘制算法，并将实验结果与前人工作进行比

较：第四章是本文工作的总结和展望。
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第2章蛋白质结构的非真实感可视化算法

本章对几种最常用的蛋白质结构图形描述方式进行了非真实感可视化的研究

分析，在非真实感图形学的一些已有算法基础上加以改进，分别提出了基于图像的

球棍模型绘制、轮廓边缘绘制、彩色插图绘制和基于笔划风格的插图绘制四种绘制

算法。

2．1基于圈像的绘制算法

在过去的十余年中，基于图像的绘制(Image．Based Ren删ng，IBR)已经自成一
派，发展成为一种绘制典范。用图像表示物体的最大好处在于绘制量与所要绘制的

像素数量(而不是几何模型中的顶点数)成正比，因此使用IBR是绘制模型的～种有

效途径。

2．1．1基于瑚lb帽rd和mp地叩rite的绘制原理

根据观察方向来确定多边形方向的技术叫做布告板技术(billboarding)，精灵

(spfite)是一种最简单的IBR单元，它是一幅可以在屏幕上运动的图像【391。如果对

sprite纹理加一个深度分量，就会得到一个称为深度精灵(d印th s叫tes)的相关绘制

图元。这样的纹理图像就是对每个像素增加了一个4参数的RGB图像，从而形成

一个RGB4的纹理，其中．d存储着从deptll s州tc多边形到deptll s蛐te所表示的正

确几何深度之间的偏差值。Deptll s州te包含了局部化的深度信息，因此可以生成

具有正确的可见性的场景。

2．1．2球棍∞lh6ck)模壁与ⅦW模型绘箭

我们用一张对齐屏幕的二维billboard来绘制每一个球形原子。我们从生物学教

科书上的手绘插图中抽取表示原子的纹理图像用于绘制billboard四边形，并把一幅

球的深度图作为d印tll sprite，如图2．1。Deptll s州te包含局部化的深度信息，可以

14
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用来避免可见性问题，并可以在可编程图形流水线的像素着色器中改变每个像素的

z深度值来实现，图2．2显示了是否使用depth spri把和binboard相结合所绘制结果

的区别。

(a) (b)

图2．1(a)从生物教科书中截取的纹理(b)作为深度精灵的深度图

(a) (b)

图2．2(a)仅用二维布告板绘制原子(b)dep山州te和billboard相结合绘制原子

可见，在原子的绘制中，运用d印tll sprite得到了正确的遮挡可见性。

对于表示原子间化学键的圆柱体，我们同样采用billboard的形式，通过化学键

所连接的两个原子的球心位置和半径计算出表示圆柱的billboard的四边形顶点位

置(如图2_3所示)。

y

，

e粥吖
(a)

(b)

图2．3圆柱biJlboard的位置计算(a)用圆柱体表示连接两个原子的化学键(b)圆柱bjllboard始终朝向视点
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因为基于图像的绘制大大减少了模型顶点个数，我们在对于复杂蛋白质大分子

的绘制时不仅获得了类似插图的效果，也达到了实时交互系统的速度要求(如图

2．4)。

(a)35币s (b)23审s

图2．4基于图像的绘制效果(a)蛋白质lcm的球棍模型表示(b)蛋白质1 rll2n的vDw模型表示

2．2轮廓边缘绘制算法

2．2．1基本原理

物体的轮廓边缘绘制是非真实感图形学，尤其是插图绘制中非常重要的一个组

成部分。可以将相关的绘制算法大致分类为：基于表面角度的方法。基于过程几何

的方法、基于图像处理的方法、基于向量边缘检测的方法或者这些方法的混合。

在插图绘制中，会用到多种不同类型的边缘【39】：

· 分界线(BouIldary)或者边界线边缘(Border Edge)：即不为任何两个多边形

所共享的边缘。比如一张纸的边缘。一个完全填充的物体通常不存在分界

线。

·折缝边缘(cre嬲e)：即为两个多边形所共享的边缘，而且这两个多边形之间

的夹角(称为两面角： Dihedfal An出e)要大于某个预先定义的值。折缝

边缘就是两个邻近顶点法线方向不一致的相邻多边形之交界。

● 当两个有公共边的三角形具有不同材质的时候，就会在着色效果上有一定

16
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的变化，从而出现材质边缘(Material Edge)。

●轮廓边缘(Silhouette Edge)：即与某个方向向量相比，相邻的两个三角形具

有不同的朝向。

对于非真实感中的插图绘制，用来定义轮廓边缘的方向是从眼睛到这条边缘上

某个点之间的向量。

基于表面角轮廓的方法使用视点方向和表面法线之间的点乘来获取轮廓边缘。

令E(“，v)为视线方向，P(”，v)表示模型上的点，Ⅳ(地v)是顶点的法向。如果

E(“，v)·Ⅳ(“，v)的结果接近于零，那么点伊(“，v)很有可能接近轮廓边缘。这种方法

相当于用一个边缘为黑色圆环的环境图(EnvjroI蛐ent M印，EM)对物体表面进行着

色处理。这种技术可以非常快地绘制出物体的轮廓，但随着表面曲率的不同，绘制

出的轮廓线宽度也会有所不同。

过程几何轮廓绘制的基本思想是首先绘制正向表面，然后绘制背向表面，使得

轮廓边缘可见。有许多方法可以用来绘制背向表面，如仅仅绘制出背向表面的边界

线，使用偏置或者其它技术使得这些线条恰好位于正向表面前面，或将背向表面本

身绘制成黑色，再将这些背向表面沿屏幕z方向向前移动，这样只有背向表面的

三角形边缘是可见的。所有这些方法的一个共同问题是：使用它们创建的线条宽度

并不均匀。

Saito和诎allashi【30】首先引入了通过图像处理生成轮廓的概念，而Decaudin【2习

对这种概念进行了改进。这种方法的基本思想是将图像处理技术应用于各种各样的

缓冲器信息来生成轮廓。通过寻找相邻Z缓冲器数值的不连续性和邻接表面法线向

量的不连续性可以确定出轮廓线边缘的位置。

card和Mitcbell川以实时方式实现了这些图像处理方法。首先使用顶点着色器

将世界空间的法线向量和场景的z深度值绘制到纹理中，把法线向量写入颜色通

道，z深度值作为aipha通道。然后在像素着色器中对同一个纹理采样8次，再使

用一个sobel边缘检测滤波器进行处理。现有的功能强大的像素着色器硬件可以很

好的支持这种方法，绘制出宽度均匀的轮廓。
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2．2．2蛋白质结构的轮摩线绘嗣与反走样技术

我们的蛋白质分予结构非真实感可视化系统采用基于图像处理的算法实时绘

制蛋白质结构清晰的边缘轮廓，有以下两点原因：

1．表面角轮廓和基于过程几何的方法绘制出的轮廓线条宽度都不均匀，而生

物学插图中蛋白质结构的轮廓线是光滑且均匀的，基于图像处理的算法可

以很好地生成均匀的轮廓线。

2．蛋白质结构通常非常复杂，基于图像处理的轮廓线绘制算法在第一遍绘制

法向图之后的图像处理过程只和最终显示的像素数量有关，与模型的顶点

数无关，在图形硬件高速发展的今天，这一方法可以很好地利用可编程图

形流水线中的着色器，高效地绘制复杂模型的边缘轮廓线。

t” (b) (c)

图2．5蛋白质带状模型轮廓线绘制(a)顶点法向图(”直接轮廓线图(c)处理后轮廓线圈

以带状∞bbon)模型为例，首先我们绘制顶点法向图，并将深度值写入a1Dha通

道，见图2．5(a)。假设得到的纹理图中P点的深度值(alpha)为P玩，则P点周围8

个邻接点的深度值分别为‰、PDo，、饿：、PDl。、PDl：、PD2。、PD2。、嘎：，
如图2．6所示。
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通过Sobel算子可以检测出图像中深度值发生突变的点，我们认为这些点位于

物体的轮廓边缘线上。令P点处x方向深度变化值为4矗r，y方向深度变化值为

埘y，则根据Sobcl算子有式2．1和2．2：

锻=PD孙+2xPD坤+PD20—P毋弛一2×PDl2一尸D22

硝】，=P日叼+2×P岛』+PD02一PDh一2×PD21一J尸_D22

综合z方向和y方向的深度值之差我们得到：

．dd=4正r2+4dy2

则户点处像素颜色圪。，。满足下式：

． 协l∞k
‰H 21w^妇

(2．1)

(2．2)

(2．3)

!篁：0～ (24)
谚△d<Dth，㈧d

、：

式中三k。。。为预先设定的阚值。

同样我们对法向深度图(图2．5(a))中的法向值也进行滤波，获得场景中法向

值突变的点，这些点位于折缝边缘上。令P点处的法向值为尸虬，则PⅣI、，％、

PⅣ，、PⅣ。分别为．P点上、下、左、右四个邻接像素点的法向值。我们由式2．5，2。6

分别算出尸点周围J方向和y方向的法向差值4，Ⅸ和出y，再由式2．7计算出Jp点

处法向的变化值4玎：

加Ⅸ2川一PⅣ4 (2．5)

6耐2 PNl—PN2 Q．q

△玎=fi△，zz02+8△叫f2 (2．7)

则P点处像素颜色只。：满足下式：

f6肠c．|}

‰2iw^妇
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参：：慧 亿s，
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式中_Ⅳ。。。为预先设定的闽值。

结合式2．4和2．8分别对图中法向值和深度值进行滤波得到的颜色值‰．和

圪。，2，最终尸点的颜色值为：

圪。，=圪。·圪。： (2．9)

上述步骤提取出的轮廓线只有一个像素宽，且大多呈现锯齿状，我们利用像素

着色器Qixel shader)对提取出的轮廓线进行反走样处理。

通过sobcl边缘检测滤波器算出邻接像素的深度差值之后设定一个阈值来检测

轮廓边缘，即差值大于这个阈值的像素被认定为轮廓边缘，绘制为黑色，而差值小

于这个阈值的像素绘制为白色。这样得到的边缘图像是黑自二色的且只有一个像素

宽，走样较明显。我们在得到邻接像素的深度差值之后，将它与阈值点乘，以此获

得光滑的灰度边缘来反走样(见式2．10)。对于式2．7计算出的法向差值我们也采

取同样的方法对折缝边缘进行反走样(见式2。u)。最后利用式2．9计算P点处最

终的像素颜色。

巴b，l=硝·‰M (2．10)

‰，2=出·％⋯ (2．11)

另外，在获得边缘图像之后我们增加了一个对图像模糊的pass来获得更为光滑

的边缘轮廓，图2．7为原始轮廓线和处理后的轮廓线的对比。

(8】 (b) (c)

图2．7局部放大的轮廓线细节。(a)直接提取出的轮廓线(b)运用点乘后的轮廓线(c)模糊后的轮廓线
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2．3彩色插图绘制算法

23．1基本原理

科学插图画家通过他们自己的眼睛来观察世界和所描绘的物体，并且再创造图

像以使观察者能够创造观察者自己的、正被讨论的物体的心理模型。为此，科学插

图画家经常通过氛围来强调物体，或通过在暗的物体后面加亮背景以对背景进行淡

化，科学插图画家在使用光方面有着巨大的自由，插图的光照明往往与原始场景的

光照明相当不同，因为在艺术史的观点来看，最初用于传达物体完整性的是轮廓线

和局部着色，而不是光亮度。

一般而言，技术手册、有插图的教科书或百科全书中的插图都遵循～定的惯例，

这些惯例是随时间变迁而发展出来的，并且与标准计算机图形学模型相当不同，大

致可以归纳为以下几点【38】：

●用黑色的曲线画边缘轮廓。

●用和黑与白反差较强烈的颜色对物体进行明暗处理。

●颜色的冷暖通常指示了表面的法向。

●很少使用阴影。

·在必须显示重要细节的区域会假想特殊的光照条件。

●通常物体由一个在标准位置的光源(在物体前方左上角)予以照明。

在这一节中我们主要讨论在插图中有效地使用颜色，和传统的Phong光照明模

型相结合以达到更好的插图效果。

手工插图中的轮廓线总是以黑色勾出，在Phong光照明模型中，用于明暗处理

的颜色范围也是有限的。彩色插图使用了色度和亮度的变化以传达形状特征。为建

立色调(toncs)，艺术家可混合黑色或白色以使给定颜色变深或变浅。在给定颜色中

加入灰色而形成的色调通常可以改变色度而较少地改变亮度。因此，假如仅有有限

范围的光亮度值可以选择，则有必要采用不同的色调。

插图领域的另一重要概念是色温(color temperature)。颜色分类为冷色、暖色和

中性色。冷色包括蓝色、紫色和绿色，而暖色包括红色、橙色和黄色，中性色包括

紫红色和黄绿色。人类的视觉感知对于色温非常敏感，它能够产生深度印象并因此

2l
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被用作深度暗示。与暖色调的物体相比，冷色调的物体被感知为更远。当不同颜色

的两个表面靠得很近时，这一效果就会显现处理，可将其用于插图设计中。

现今图形绘制中最常用的Phong光照明模型将物体表面一给定点的亮度定义

为：

如。=L—k+‘艺(上·Ⅳ)+‘t(R·y)” (2．12)

Phong模型的主要缺点在于存在部分未被光源直接照亮的区域。在未被直接照

亮的区域，用于确定漫反射和镜面反射的两个向量之间的夹角超出了有效范围，因

此在式(2．12)中仅有泛光项会影响亮度计算。由于泛光项不依赖于任何光源或观察

方向，最终光亮度在这一特定区域是常数，从而导致在图像中难以辨别形状特征，

见图2．8(a)。

边缘轮廓和高光是可视化中非常有用的信息，但单纯的Phong模型难以将这些

特征结合到插图中。图2．8(b)显示了边缘轮廓和高光，而图2．8(c)将边缘轮廓和高

光结合到Pl啪g明暗处理中。为创作这一图像，需要手工调节屯和％的参数值。

而且，显而易见地，在插图中被间接照明的区域形状信息缺失了。

(c)

图2 8使用Phong模型生成插图，暴露出该模型的一些缺点：(a)未被直接照亮的区域看起来颜色是固定

的；(b)丢失了形状信息，特别是在高曲率区域仅绘制高光和边缘时(c)在经PhoⅡg明暗处理的图像中包

含边线和高光时，丢失了细节吐

Gooch等人【1增先提出将色温和色调运用于一个粗糙物体的光照明模型中，粗

糙物体被认为是理想的漫反射物体，因此仅讨论式(2．12)中的漫反射项。他们利用

表面法向和光源的方向的点乘将冷色和暖色之间进行混合，如式(2．13)：

，=(学卜[卜半卜 ∞哟
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这样即可得到七。和k一之间的一个插值。

如果仅仅使用色调的过渡变化来绘制物体，物体的形状信息将因为缺少光亮度

而丢失。为了给图像带来更多的亮度变化，可采用以下两种方式：在两种极端的颜

色(如蓝色和黄色)之间通过插值建立颜色等级，或者通过对物体颜色明暗进行比

例缩放来建立颜色等级。如图2．9所示：

图2．9对一个红色的物体加上一个完全饱和的黄色到完全饱和的蓝色，和一个深红到红色

的色调的过程和所得到的最终结果叽

Gooch等人将这两种方法结合到一个模型中。首先建立从完全饱和的蓝色

(t。=屯。=(o，o，6”到完全饱和的黄色(k，=k。=(弘_y，o))的色调等级，该等级

独立于物体的漫反射。另一方面，假如基于物体的漫反射率建立色调等级，则范围

会从纯黑(‰)到由k，=％定义的物体的颜色。因此，除了在三一Ⅳ<0的区域中

亮度也会变化之外，得到的效果与传统的明暗处理类似。这两种方法中两个色调的

线性组合由下式得到：

乏笺‰ ∽砷
k一=kⅢl。+pk

”⋯’

为调整图像的色调，可将四个变量口，卢，如船和k“。设为不同的值以创造多种效

果(如图2．10)。
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(a) (b)

图2．10取不同的参数值获得的不同色调的彩色插图【1】

(a)Q 2 0．2，B 2 O．6，l=bh=(o’0，O．4)，l晌10w=(O．4，O．4，0)

(”d
2

0．25，B
2

0．5，lcbIIle2(0，o，0．3X k州b。2(0．55，O 55，0)

23．2蛋白质结构的彩色插圈绘制

利用可编程图形硬件中的着色器可以非常方便地改变传统的Phong光照模型，

实现彩色插图的绘制算法。具体实现过程的流程如下：

我们对蛋白质结构的VDw，带状模型和Su血ce模型等图形描述方式采用了

Gooch等人提出的彩色插图绘制的方法，并和边缘轮廓绘制相结合，达到了清晰的

24
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结构表达效果。

对于vDW和Surf；岵e模型，我们统一将光源置于模型的左上方。对于带状模

型，我们采取单面的网格(MeSh)进行绘制，利用Gooch方法的冷暖色调，很好地体

现了带状的正反面结构和深度信息，绘制效果如图2．11所示。

(a) (b)

图2．11蛋白质1crn的彩色插图绘制效果(a)I=(1 0，1．0，1．0)(”I=(1 0，O．O，00)

2．4基于笔划风格的插图绘镧算法

2．4．1基本原理

插图画家用铅笔、钢笔等工具进行插图绘制，类似于艺术家创作中素描的手法。

构建插图的笔划描述了物体的色调、纹理和几何形状信息。一部分基于笔划的非真

实感绘制从一副参考图像中获取颜色、色调和笔划方向等信息，另一部分研究工作

将3D物体模型作为输入，采用笔划纹理映射实时模拟笔划风格绘制。

Lal(e等人【l 6J讨论了如何利用漫反射着色项来选择应用于物体表面上的纹理。随

着漫反射项逐渐变暗，可以使用相应较暗的纹理。同时，为了增强素描效果，可以

在屏幕空间上的所有物体增加一个纸纹理。这个方法存在一个局限性，它必须将需

要两个纹理的多边形分割成两个多边形来处理。Lande一14】通过使用多重纹理贴图来

避免这种几何操作。Pmlm等人⋯J提出了一种可以实时生成笔划纹理分级细化图的

方法，并可以将其以平滑的方式应用到物体表面上。第一步是生成即时使用的纹理，
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称为色调艺术图(ToIlal Art M印s，TAM)，主要思想是将笔划分为分级细化图层次，

如图2．12所示。有了这些纹理之后，就可以在每个顶点所需要的tone之间进行插

值对这个模型进行绘制。

)：酋 画
蛸 匿

匡 萤邕箧璺

酉雾震圈■■
图2．12色调艺术图．其中每一副图中的笔划都在它下方和右方的图中出现㈨。

card和Mitchell【71借助像素着色器，非常高效地实现了这种方法。

具体实现过程的流程如下：

2．4-2带状(ribbon)模型的笔划插图绘嗣

我们采用P删m等人工作中的TAM作为笔划纹理，对蛋白质结构带状模型进

行笔划插图的绘制。对插图画家来说，笔划的方向是让观察者感觉到所描绘物体形

状的关键之一。我们选取沿着蛋白质带状模型螺旋走向的方向作为笔划方向，对带

二●矗■卤圜
目

每国
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状模型的网格(Mes}1)进行纹理映射。

同时，我们利用带状模型网格(MeSh)为单面的特点，对背面(backf知ing)的三

角形也进行绘制，并对计算出的漫反射颜色乘以一个缩小的系数，选取颜色较深的

纹理以达到深度暗示(depm-cue抽g)的效果。为了区分同一蛋白质分子结构的多个带

状结构表示，我们提供了选取笔划颜色的功能。图2．13为两种笔划颜色绘制的带

状模型结果。

图2．13蛋白质l锄的两种笔划颜色的插图绘制
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第3章蛋白质分子结构非真实感可视化系统实现

基于在第2章中阐述的非真实感绘制算法，我们初步实现了一个蛋白质分子结

构的非真实感可视化系统MNV(Moleclllar Non．DhotorealisticⅥsualization)。MNV

系统从生物专业研究者的观察特性和认知习惯出发，对蛋白质分子结构进行插图风

格的可视化，着重强调结构的清晰性与细节信息的准确表达，并支持实时人工交互。

MNV系统利用现今可编程图形流水线及其着色器的强大功能，运用Direct3D及其

着色语言实现了各个功能模块的绘制算法，以下首先对可编程图形流水线和

Direct3D着色语言进行简要介绍，接着介绍MNv系统的系统框架，功能模块和操

作界面，最后将展示一些MNv系统的绘制结果。

3．1可编程图形流水线及其着色器

3．1．1图形漉水线

计算机体系结构中的流水线是指按固定次序，执行的一系列处理阶段，每一阶

段从上一步获得输入并将结果输出到下一步，这些不同的阶段可以并行执行，以提

高处理效率【j”。

传统的图形流水线执行固定的功能，被称为固定图形流水线。如图3．1所示，

固定顶点处理模块将所有顶点的坐标从本地坐标系变换到屏幕坐标系(或称设备坐

标)，并计算顶点的表面属性和光照属性。图元装配及光栅化模块首先将变换后的

顶点根据它们的联接信息重新组合成图元(primi曲e)；然后对图元进行透视变换，

使之产生距离感，并根据视口参数对图元进行裁剪(clipping)和背面剔除(cullmg)，

最后对剩下的图元进行光栅化，即将图元转换成二维图像，它的单位是片段

(触gmem)，同时对顶点属性进行插值，计算出片段的属性。片段操作通过纹理采

样和纹理操作来计算每个片段的最终颜色值，确定片段的深度值。光栅扫描操作首

先会对每个片段进行一系列测试，这些测试包括：alpha测试(alpha test)、模版测

试(stencil teSt)、深度测试(deptll tcst)等，如果其中任何测试失败，片段将会被
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丢弃，而不能去修改帧缓存中相应的数据。随后混合操作(blending)将片段的颜色

值同帧缓存对应位置的颜色值混合。为了防止锯齿状的效果，图形流水线中往往还

有反走样模块。最后用结果更新帧缓存对应的颜色值。

新的图形芯片在此基础上增加了能够替代原来的固定功能模块的可编程模块，

因此称之为可编程的图形流水线(pro铲锄mab】e鲫llics pipeline)。可编程顶点着色

器代替固定顶点处理模块，而可编程片段着色器代替固定片段处理模块。图3．1所

示的图形流水线为典型的可编程图形流水线，其中若是去掉图中的可编程模块即为

固定图形流水线。

顶
^

可编程顶 可编程片

点着色器
+

段着色器 光

栅
厘 帧

—■
扫

● 走 ● 缓点
一 留 固定片段 描

样 存数

L| 固定项点 一
处理模块

据
处理模块

图3．1可编程／固定图形流水线【37】

3．12可编程图形流水线中的着色罱

如图3．1所示，目前的图形硬件支持两类可编程模块，这两个模块分别是可编程

顶点着色器(ve慨shader)和片段着色器(丘agment shader)。顶点着色器执行顶

点级操作，一般用来代替固定流水线的顶点处理模块；片段着色器执行片段级操作，

代替对应的固定流水线的片段处理模块。

顶点着色器处理通过流水线的每个顶点，一个顶点着色器是一段处理顶点数据

的小程序，它的输入是顶点属性的组合，其中必须包括顶点的位置，其他还可能包

括漫反射颜色、镜面反射颜色、纹理坐标、法线向量和一些由用户自定义的值。顶

点着色器在处理过程中不能删除或者添加顶点，而且同时只能处理一个顶点。项点

着色器的运行环境如图3．2所示。顶点着色器能够访问多组寄存器，在目前的硬件

设计中这些寄存器一般只支持四元的浮点数向量，下一代的GPU可能还会加入对布
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尔型和整数的支持。着色器从只读的输入寄存器读取顶点属性，利用常量寄存器和

暂存寄存器来执行计算。常量寄存器是只读的，它的赋值必须通过在外部应用程序

中调用函数来设定，它的值，如投影矩阵、光源位置、光照方向等等。暂存寄存器

一般在计算过程中作为临时存储空间来使用。着色器会将最终执行结果写入只写的

输出寄存器。这些输出寄存器必须预先确定语义，郎接受哪种顶点属性，如变换后

的顶点坐标、纹理坐标、顶点颜色。这些结果将送到流水线的下一阶段继续处理。

图3．2顶点着色器的结构p
7 J

片段着色器又叫像素着色器(pi】(el shader)它在流水线中进行每个片段的操作。

一个片段是光栅化产生的具有屏幕坐标并附带了很多属性的点，如插值后的颜色

值、深度值、一个或多个的纹理坐标。根据一系列的参数设置和条件，片段着色器

将修改帧缓存中对应位置的像素。注意，这里的片段并不是对应着帧缓存中每个像

素的最终颜色值，而且帧缓存中的每个像素通常会对应多个片段。其中一些片段经

过一系列处理(如深度测试)后会被丢弃，另一些混合后组成最终像素颜色。片段

着色器的基本结构如图3．3所示。就像顶点着色器，片段着色器也可以访问多组寄

存器。输入寄存器包含了经过插值的顶点着色器的处理结果，像片段的颜色，纹理

坐标等，这些值是只读的。另外，片段着色器可以通过纹理取样器(tcxture salnpler)

来访问纹理，着色器可以直接使用输入寄存器中的纹理坐标，或使用经过计算得到

的纹理坐标，进行纹理采样。着色器将计算的结果写入输出寄存器；输出寄存器也

需要预先确定语义。
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图33片段着色器的结构p7】

本系统的算法的实现就充分利用了可编程图形流水线中的顶点着色器和片段

着色器。

3．2 Di阳嵋D及其着色语言

本系统的算法采用Direct3D作为3D开发函数库。Direct3D是Microsoft开发的

交互多媒体应用程序接口Di坞ct)(的核心组成部分之一，使用Direct3D，可以方便

快捷的在图形硬件之上进行3D应用程序的开发。Direct3D和Windows应用程序、

GDI以及图形硬件之间的关系如图3．4所示121】：

图3．4 Dircct3D与windows应用程序、GDI和图形硬件的关系p1】

如图3．4所示，Direct3D向应用程序提供了一个设备无关的接口。Direct3D应
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用程序可以和GDI(Graq蚰cs Device Inte梳e)应用程序共存，同样通过图形卡驱
动访问图形硬件。不同的是，Direct3D可以通过创建一个HAL(H矧№AbS廿action
Laycr)设备充分利用图形硬件的特性。HAL设备以一种一致的方式对硬件特征进

行抽象，从而可以隐藏不同三维加速硬件的差异。

Dircct3D 9．O的绘制流水线如图3．5所示【21】：

图3 5 Di删D9．O绘制流水线啦

3．2．2肼眦BD中的着色语言

Micmsoft从D沁ct)(8开始引入顶点着色器(venex shader)和像素着色器(pixel

shader)即片段着色器(丘螂lent shader)。随着Direct)(9．O的发布，Micmsoft推出

了Direct3D支持的最新顶点及片段汇编级着色语言，其最重要的特性是增加了更

多的指令槽和几条新指令，其中大多数用于流控制。

这里的着色语言是一种汇编式的指令程序。如图3．6所示，通过使用

D3DxAssembleSl喇叭)程序把人们可读的汇编语言代码传递给D3DX库并返回着

色器的二进制表示，该二进制表示由CreatePixelShade哟或CrcateⅥ虮exShadem传

递给Direct3D运行时。因为开发者要直接用GPu汇编指令语句编写venex shader

和pixel shader，这就要求开发者对GPU及相关的硬件细节有较多的了解，诸如寄

存器的分配、寄存器读端口限制、并行处理指令等等。
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困
I．．．．．．．．．．，。．．一

图3．6 Direct3D中的着色语言p卅

从Direct 3D 9．O开始，Microson开始引入了一种叫HLsL(Hi曲Level shadillg

Language，高层绘制语言)的面向过程的着色语言。如图3．5所示，在Direct3D 9．0

中，使用D3Dxcompileshader0，程序把HLsL着色器传递给D3Dx并返回编译后

着色器的二进制表示，该二进制表示由cDeatePixelShader0或CreateVenexShade哟

传递给Dired3D运行时。

HLSL是Direct)(9最为强力的新组件之一，使用这种标准的高级语言，开发者

可以专注于算法而不用再去理会相关的硬件细节。除了把开发者从硬件细节中解放

出来之外，HLsL也具有高级语言所有的全部优势，诸如：代码重用容易，可读性

增强以及存在一个优化过的编译器。为了利用这些优势，本系统的着色算法就采用

HLSL来实现。

使用MNV系统进行蛋白质分子结构的非真实感可视化时，用户首先选择所要

观察的蛋白质分子的名称，接着加载相应的文件，选择图形表示方式和绘制模块，

即可以得到可视化结果，并可以在观察过程中实时调整参数获得不同的绘制效果。

洲系统的框架图如下：
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MNV

3．4 MNV系统功能模块

圈j．7^fNv系统框架

MNV系统由文件加载功能模块和绘制功能模块组成。其中绘制功能模块分为

四个：球棍模型绘制模块，边缘轮廓绘制模块，彩色插图绘制模块以及基于笔划风

格的插图绘制模块。

3．4．1文件加载功能模块

MNV系统基于对蛋白质数据PDB标准文件解析得到的结果进行绘制，根据蛋

白质分子结构图形描述方式的不同，从PDB文件中解析的结果文件分为以下两类：

1．文本文件(txt格式)

我们从标准的蛋白质数据PDB格式文件解析出蛋白质分子的原子组成结构，

包括各原子的名称、位置和它们之间化学键的连接关系，保存在一个文本文件中

(I戗t)。MNV系统可以读入这个文本文件中保存的信息，直接用于绘制球棍模型和

VDw模型。

2．3D Mesh文件(w“efbnt格式)

从PDB文件中描述的各个原子的位置可计算出带状模型和分子表面模型(见

1．2．1节)并三角化，得到它们各自的网格模型(Mes”。MNy系统可读入Wavefbnt

格式的Mesh文件绘制带状模型或分子表面模型。
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用户选择要观察的蛋白质分子名称，MNy系统将各种图形表示所需要抟文件

一同加载进来，便于在不同图形表示之前切换观察。

1．基于图像静绘制模块

用户可以选择以基于图像的绘制模块绘制球棍模型或vDw模型，系统会根据

该蛋自质分子中各原子的位置、名称和主副链信息，运用基于bi】lboard和d印th

s埘te的算法对球棍模型进行绘制。球体的大小和棍半径均可调节。

2，边缘轮廓绘制模块

边缘轮廓绘制模块适用于VDW模型、带状模型和分子表面模型的可视化。用

户选择所需要的图形表示方式，之后即可选择只显示蛋白质结构的边缘轮廓，或在

原有的绘制效果加上边缘轮廓的绘制，并可调节边缘轮廓线条的租细。

3．彩色插图绘制模块

彩色插图绘制模块适用于VDw模型、带状模型和分子表面模型的可视化，也

是这三种模型默认的绘制模式。式2．14中的各个参数(屯。，t。。，a，∥，％)

均可调节。

4．基于笔划风格的插图绘制模块

基于笔划风格的插图绘制模块适用于带状模型。用户可调节笔划颜色和明踣纹

理颜色。

3．5 MNV系统操作界面

l，系统界面

图3．8为MNV系统的界面图，显示蛋白质分子lmbn的带状模型。左边的视

图为非真实感彩色插图与边缘轮廓相结合的绘制结果，右边的视图为传统的Phong

光照模型的绘制结果。
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图3．8MNV系统界面

2．选择蛋白质分子结构图形表示界面

用户可以选择球棍模型(Ball-stick)、VDw模型、带状模型(mbbon)或分子表面

模型(surfhce)中的任意一种表示方式对蛋白质分子结构进行观察，如图3．9(a)。

3．选择绘制功能模块界面

如果用户之前选择了球棍模型的表达方式，则系统将自动以基于图像的绘制模

块进行绘制；如果用户选择的表达方式为VDw模型，则可选择基于图像的绘制模

块或彩色插图绘制模块；如果用户选择了带状模型或分子表面模型的图形表示方

式，则可选择彩色插图绘制模块(见图3．9(b))，边缘轮廓绘制模块(见图3．9(c))

或两者相结合进行绘制：如果用户选择的表达方式为带状模型，还可以选择基于笔

划的插图风格模块进行绘制。
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【a) (b) (c)

图3．9(a)模型选择界面(b)插图绘制模块选择界面(c)边缘轮廓绘制模块界面

3．参数调整界面

用户可以在观察的同时对光照参数和相机参数进行调节，包括光源位置、相机

位置、光源颜色和镜面反射系数等(图3．10)。

选择彩色插图绘制模块时，可以调节冷暖色调以及其它相关参数(图3．11)

图3 10光照与相机参数调节界面

(a) (b) (c)

图3．1l(a)彩色插图参数调节界面(b)笔划插图参数调整界面(c)球棍模型和vDw模型的参数调整界面

3．6结果与比较

本文中蛋白质分子结构的非真实感可视化绘制算法在一台配有Intel Pentim4

3．OGHz处理器和NVIDIAFX7800图形卡的PC机上实现。绘制效果见图3．12．3．15。

肌血球素(myoglobill)是人类所发现的第一个蛋白质，由一条肽链和一个血红素

辅基组成的结合蛋白，是肌肉内储存氧的蛋白质。肌血球素的发现对蛋白质学的发
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展有着里程碑的重大意义。肌血球素在PDB蛋白质数据库中的代码是lInbn。

图3．12为1mbn的球棍模型表示，其中图(a)为传统的Phong光照模型，图(b)为我

们的非真实感绘制效果。

(a) (”
圈3．12 1mbn的球棍模型表示(a)Phong光照模型(b)非真实感绘制效果

图3．13为1mbn的带状模型表示，其中图(a)为Phong光照模型绘制效果，图(b)为

MNV系统绘制的边缘轮廓绘制效果，图(c)为非真实感彩色插图与边缘绘制相结合

的绘制效果，图(d)为非真实感基于笔划风格的插图绘制效果。

(b)
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图3．13 1mbn的带状模型表示(a)Ph蚰g光照模型(b)非真实感边缘轮廓效果

(c)非真实感带边缘轮廓的彩色插图效果(d)非真实感基于笔划风格的插图绘制效果

图3．14为1mbn的cPK模型表示，其中图(a)为Phong光照模型绘制效果，图(b)为

非真实感彩色插图与边缘轮廓相结合的绘制效果。

(a) (b)

图3．14 lmbn的VDw模型表示(a)Ph0“g光照模型(”非真实感彩色插图与边缘轮廓相结合的绘制效果

图3．15为1mbn的分子表面模型表示，其中图(a)为非真实感算法绘制的边缘轮

廓绘制效果，图(b)为非真实感彩色插图与边缘绘制相结合的绘制效果。
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(a) (b)

图3．15 1mbn的分子表面模型表示(a)非真实感边缘轮廓效果(b)非真实感带边缘轮廓的彩色插图效果

vMD软件是目前比较常用的蛋白质结构可视化软件之一，我们主要和它的绘

制效果进行比较。图3．16和3．17分别为HIV蛋白(111sg)和长寿蛋白(1m2n)结构的

VMD绘制效果和MNV系统采用非真实感可视化绘制效果的对比。

人类的寿命与基因有关，体内有多个基因主宰着生命长短。研究表明，那些在

恶劣环境下控制机体防御功能的基因，能够显著地改善多种生物的健康状况并且延

长其寿命。作为首先被确认的长寿基因之一，人们对SII也基因的认识最多，SIR2

基因所编码的蛋白质是一种具有全新活性的酶，蛋白质lm2n为其中一种。

40
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圈3．16 lhsg的绘制效果对比。(a)，(c)，(c)，(g)为VMD绘制的球棍模型、VDw模型、带

状模型和分子表面模型(b)’(d)，(D，(h)为非真实感可视化算法绘制的球棍模型、vDw模

型、带状模型和分子表面模型
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图3 17 lm2n的绘制效果对比。(a)，(c)，(eX(g)为VMD绘制的球棍模型、vDw模型、带状模型

和分子表面模型(b)，(d)’(f)，(h)为非真实感可视化算法绘制的球棍模型、vDw模型、带状模

型和分子表面模型
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由这些绘制效果对比可以看出，我们的非真实感可视化算法借鉴了传统手绘插

图的风格，能够更清晰、准确地表达蛋白质结构信息。

绘制不同模型的性能统计数据分别如表l、表2、表3和表4所示

表1基于图像的球棍模壁绘制的性能数据

蛋白质名称 原子数目 化学键数目 绘制时间(f幽)

1cm 327 337 95

1hsg 1514 1440 60

1m2n 3850 3930 30

表2 vD■模型绘制的性能数据

蛋白质名称 原子数目 基于图像的绘制 绘制边缘轮廓 绘制带边缘轮廓

(fps) (审s) 的彩色插图(审s)

1cm 327 95 93 90

1hsg 1514 90 68 65

1m2n 3850 35 57 45

表3带状模型绘制的性能数据

蛋白质名称 原子数目 绘制边缘轮廓 绘制带边缘轮廓 绘制带边缘轮廓的笔

唧s) 的彩色插图(f1)s) 划插图(昂s)

1cm 327 94 92 90

1hsg 1514 93 62 65

lm2n 3850 90 50 51
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表4分子表面模型绘制的性能数据

蛋白质名称 原子数目 绘制边缘轮廓(币s) 绘制带边缘轮廓的彩色插图(邱s)

1cm 327 95 92

1hsg 1514 88 85

lm2n 3850 85 78

以上的性能统计数据表明，我们的非真实感可视化系统对于含有4000个原予

的这样复杂的蛋白质分子结构的绘制可以达到实时，满足研究者进行交互观察的需

求。
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第4章总结与展望

蛋白质分子结构可视化对分子生物学的研究有着重要的意义。蛋白质分子虽然

是真实世界实际存在的物质，但它的物理外观却很难给研究者提供清晰的分析途

径，因此生物学者提出了各种图形描述模型观察研究它的组织结构，这些模型并非

严格依照物理外观来定义，而是对蛋白质分子结构的一种抽象表达。

现有的可视化软件普遍采用传统真实感图形学的绘制方法，经过实验分析，我

们认为非真实感绘制的方法能够很好地表现蛋白质分子结构，尤其是技术示意图的

风格绘制方法，完全符合生物学书本中被人们广为接受认可的手绘插图效果。因此，

本文分别针对蛋白质分子模型中最常用的球棍模型、带状模型和分子表面模型提出

了相应的非真实感插图的绘制方法。通过与现有可视化系统绘制效果的比较分析，

可以看出我们的非真实感可视化方法获得了良好的绘制效果，能够清晰地显示蛋白

质分子结构的细节信息，并具有手绘插图的风格，在视觉习惯上更为研究者所易于

接受。

我们相信，在非真实感图形学为越来越多的研究者所关注的今天，蛋白质分子

结构的非真实感可视化将成为很有前景的一个研究方向。未来的工作可以在以下方

面展开：

第一，非真实感图形学有诸多绘制方法，MNv系统中仅用到了基于图像的绘

制、边缘轮廓绘制、彩色插图绘制和基于笔划风格的绘制算法等。从绘制风格的多

样性方面来看，MNv系统还存在一定的局限性。

第二，M^Ⅳ系统通过读取对蛋自质数据PDB文件进行解析得到的结果文件进

行绘制，从用户交互的角度来看，将解析过程结合到MNV系统中是很有必要的，

这样用户可以直接选择读入PDB格式文件，再选择各种绘制方法进行可视化。

第三，基于笔划风格的绘制是最接近手绘插图的绘制方法，由于时间和精力有

限。我们的系统仅对带状模型进行了绘制，得到较好的效果。如果参考实际手绘生

物插图，将这种方法应用于分子表面的绘制上，一定可以描绘出分子表面的细节层

次信息。
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第四，本文的工作重点在非真实感图形学算法的研究应用，在今后的工作中，

需要更多蛋白质专业知识作为基础，更好地从蛋白质结构研究的实际需求出发，实

现蛋白质结构的非真实感可视化。

第五，从人类视觉和认知学的角度，可以建立一套科学合理的蛋白质结构着色

方案，为不同的原子、不同的结构特征等进行分色绘制，以取得更加清晰明了的视

觉效果。

第六，在对蛋白质结构的研究中，观察静态的结构信息只是一个起点，我们在

未来的工作中将结合相关专业知识，逐步实现对蛋白质分子互相作用动态过程的非

真实感可视化模拟，完善整个可视化系统的功能。
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