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Space Division for Large and Variable Data
The Delaunay triangulation is one of the fundamental data structures of

Computational Geometry. The regular triangulation is its generalization, in which
weights of the input points are reflected. The first part of this thesis studies methods,
which can be used to the construction of a partially dynamic regular triangulation. In the
second part, tunnels in protein molecules and the application of regular triangulation for
their searching are described. The tunnel’s analysis is used in protein engineering for

the research and modifications of protein molecule behavior.
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1. Uvod

Vypocetni geometrie a pocitatova grafika jsou dva Siroce provazané obory.
Vypocetni geometrie se zabyvd problémy, jejichz podstatu Ize geometricky
interpretovat. V nékterych piipadech je tato interpretace jasna, napiiklad pfi planovani
cesty robota ¢i hledani vrstevnic v mapé, v jinych muaze byt pouziti vypocetni geometrie
piekvapivé — naptiklad pfi rozpoznavani obliceji. Vypocetni geometrie se snazi urCity
problém geometricky modelovat a nasledné¢ hledat jeho feSeni, tlohou pocitatové
grafiky je pak (mimo jiné) zobrazit nalezené vysledky formou, kterd bude srozumitelna
uzivateli.

Typickymi vstupnimi daty, se kterymi vypocetni geometrie pracuje, jsou soufadnice
bodi a urcité hodnoty v téchto bodech namétené. Vstupni soufadnice byvaji zpravidla
jednorozmérné (body na piimce), dvourozmérné (body v roving), nebo trojrozmérné
(body v prostoru). Se samotnou mnozinou boda se toho vsak pfili§ délat nedd, vétSinou
je nutné nad vstupnimi body vytvofit néjakou datovou strukturu, ktera urcitym
zpusobem d¢li prostor, a tak umoznuje rychlé nalezeni blizkych bodl a/nebo vypocet
sledované hodnoty v libovolném bod¢€. Takovych struktur existuje celd fada — patii
mezi né napiiklad pravidelnd a nepravidelnd miizka, rGzné stromové struktury
(KD stromy, BSP stromy, octree atd.), Siroka rodina Voronoiovych diagramii a mnoho
druhti triangulaci. Triangulace mnoziny bodt ve 2D, resp. 3D, je pospojovani dvojic
bodi useckami tak, aby tyto usecky tvofily vzajemné se neprotinajici trojuhelniky,
resp. tetrahedrony (Ctyfstény), které zcela pokryvaji ¢ast roviny, resp. ¢ast prostoru, ve
které body lezi. V praxi se pouziva nékolik riznych druht triangulaci, tato prace je po
dohod¢ s vedoucim diplomové prace zaméiena na regularni a CasteCné také na

Delaunayovu triangulaci ve 3D.

1.1 Hlavni cile
Rychlost pocitacti a velikost paméti neustale stoupa, stejn¢ tak ale rostou 1 objemy

dat, které je nutno zpracovavat — naptiklad pfi digitalizaci soch obsahuji vysledna data
miliény bodi. Proto jsou dilezité algoritmy, které nepotiebuji velké mnozstvi paméti
pro pomocné datové struktury a dokdzi takto rozsahla data zpracovat.

Zajimavym problémem je dynamizace triangulace. Jestlize chceme po vytvoreni
triangulace mnoziny bodd nékteré body odebrat nebo naopak nové ptidat, je opravdu
nutné celou triangulaci pocitat znovu? Odpoveéd je ne — jsou znamy algoritmy, které

umoziuji v triangulaci body ptidavat i odebirat. Pravé na tyto algoritmy se zaméiuje



¢ast této prace. Prvnim jejim cilem je navrhnout a implementovat feSeni umoziujici
triangulovat rozsahld a ménici se data.

Vysledné fefeni by mélo byt pouzito pro hledani tunelti v proteinech'. Analyzu
tunell vyuziva proteinové inzenyrstvi — existence tunelu vedouciho do urcitého mista
proteinu ovliviluje chemické vlastnosti proteinu. Cilem modifikace proteinu mize byt
roz$ifeni nebo naopak uzavieni tunelu tak, aby se usnadnila nebo znemoznila urcita
chemické reakce. Znalost geometrické aproximace tunelu mize odbornikim pomoci
soustiedit se na patficnou ¢ast proteinu, kterou je nutné pro zménu urcité vlastnosti
proteinu upravit.

Druhym cilem této prace je navrhnout metodu vyuZziti regularni triangulace pro
hledani tunelii v proteinech, otestovat tuto metodu a porovnat dosazené vysledky se
stavajici technikou hledani tunelt v Delaunayové triangulaci. Tato cast prace je
feSena ve spolupraci s tymem doc. Ing. Jiftho Sochora, CSc. z Fakulty informatiky
Masarykovy univerzity v Brng, ktery poskytl néktera testovaci data a know-how hledani

tunelll v Delaunayov¢ triangulaci.

1.2 Organizace textu
Text prace je rozdélen do deviti kapitol. V druhé kapitole je definovana regularni

a Delaunayova triangulace, dale jsou v ni popsany nékteré algoritmy konstrukce
regularni triangulace. Tteti kapitola se zabyva problematikou pfidavéani a ubirani boda
v triangulacich. Ctvrta kapitola obsahuje definici tii typti Voronoiova diagramu, v paté
jsou popsany proteiny, tunely v proteinech a pouziti Voronoiovych diagrami pti hledani
tunelt. V Sesté¢ kapitole jsou na zékladé¢ duality mezi Voronoiovymi diagramy
a Delaunayovou triangulaci odvozeny metody hledani tuneld v triangulacich. Sedma
kapitola se zabyva nckterymi detaily implementace vybranych algoritm. V osmé
kapitole jsou popsany vysledky rozsahlych testdl implementovanych algoritml
asrovnani regularni a Delaunayovy triangulace. Znacna pozornost je vénovana
porovnani tuneli v regularni a Delaunayové triangulaci. V devaté kapitole jsou shrnuty

cile a vysledky prace. Prilohy obsahuji obrazky tunelt a uzivatelsky manual.

" Tunel v proteinu zatim chapejme intuitivn& jako volny prostor vedouci z ur¢itého mista uvnitt
proteinu ven na jeho povrch.



2. Triangulace

V tvodu byla zminéna regularni a Delaunayova triangulace. Ty jsou zékladem celé
této prace, proto jsou v této kapitole podrobné definovany, dale jsou popsany jejich
vlastnosti a n€které metody konstrukce. Hlavni pozornost je vénovana regularni
triangulaci — navrh jejiho pouziti pro hledani tunelll v proteinech je jednim z hlavnich

cilt této prace.

2.1 Delaunayova triangulace

Triangulace. Je d4na kone¢na mnozina bodii S < R’,

S| =n. Triangulace 7 mnoZiny

S (dale 7(S)) je rozd€leni prostoru ohrani¢ené¢ho konvexni obalkou § na mnozinu
nepiekryvajicich se tetrahedronti, jejichz vrcholy jsou body zS. Maji-li dva
tetrahedrony spole¢ny prunik, je jim vrchol, hrana, nebo trojuhelnik triangulace 7.
Delaunayova triangulace (DT). Triangulace 7(S) je Delaunayova, jestlize koule
opsand libovolnému tetrahedronu neobsahuje ve svém vnitiku zadny dalsi bod
Z mnoziny S.

Vlastnosti D7. Zatimco pro Delaunayovu triangulaci ve 2D je znamo mnozstvi
péknych vlastnosti, ve 3D je pro DT zatim dokazan pouze fakt, Ze minimalizuje
maximalni polomér tzv. minimum containment sphere (tj. nejmensi koule, ktera
obsahuje tetrahedron). Casova i pamétova sloZitost Delaunayovy triangulace ve 3D je

O(n*) v nejhor$im piipads.

2.2 Regularni triangulace

Regularni triangulace (RT) je zobecnénim Delaunayovy triangulace. Kazdému bodu
je vni pfifazena véha a tyto vahy ovliviiuji vyslednou triangulaci (viz obr. 2.2).

Regularni triangulaci zavedeme podle [F93].

Viazené body. Mé&me kone¢nou mnozinu bods S < R’,

S|:n. Kazdému bodu pe S je
pfifazena vaha w, € R. Véha w, miZe byt i zapornd, obvykle se ale v RT uvazuji
vahy nezaporné a vazeny bod pak byva interpretovan jako koule se stfedem p
a polomérem \/wip .

Power vzdalenost. Pro vazeny bod p je definovéna jeho power vzdalenost od

nevazeného bodu xeR’ jako 7, (x):|xp|2 —w,. Power vzdalenost lze geometricky



interpretovat jako druhou mocninu délky te¢ny z bodu x na kouli se sttedem v bodé p

a polomérem /wp (pokud x lezi mimo tuto kouli), viz obr. 2.1a.

Ortogonalita. Dvojice vazenych bodi p, g je ortogonalni, jestlize plati | pq|2 =w,+w,,

viz obr. 2.1b.

NS
BN p (%) w

(a) (b)

Obr. 2.1: (a) Power vzdalenost, (b) ortogonalita dvojice vazenych bodda.

Ortogonalni stifed. VaZeny bod z je ortogondlnim stfedem tetrahedronu abcd, jestlize
z je ortogonalni na vSechny vrcholy tohoto tetrahedronu (tedy na body a, b, ¢, d).
Regularita (globalni). Necht zje ortogondlnim stfedem tetrahedronu abcd.
Tetrahedron abcd je globalné regularni, jestlize pro vSechny body pe S —{a,b,c,d }
plati, ze 7_(p)>w,.

Regularni triangulace. Triangulace 7(S) je regularni, jestlize kazdy tetrahedron z T’
splnuje kritérium globalni regularity.

Redundantni bod. Bod p € S, pro ktery neexistuje globalné regulérni tetrahedron pabc
(a,b,c €S), neni vrcholem RT(S) a nazyvé se redundantni’. MnoZina vrcholii RT(S) je
tedy podmnozinou S.

Slozitost RT. Stejn¢ jako u DT je ¢asova i pamétova slozitost regularni triangulace ve

3D O(n*) v nejhor$im piipads.

Pro konstrukei triangulace budou uzite¢na dvé nasledujici lemma.
Regularita (lokalni). Necht' jsou diny dva tetrahedrony abcd a abce se spolecnou
sténou abc a bod z, ktery je ortogonalnim stfedem tetrahedronu abcd. Pak sténa abc je

lokéalné regularni, jestlize 7_(e)>w,.

? K redundantnim bodim se jesté vratime v kapitole 2.3.3.



Regularni triangulace. Jestlize mnozina vrcholl triangulace 7 obsahuje vSechny
neredundantni body z Sa vSechny stény triangulace jsou lokalné regularni, pak

triangulace 7' je regularni triangulaci mnoziny S.

<>

(a) (b)

Obr. 2.2: Srovnani minimalni DT (a) a RT (b) ve 2D. Tvar RT je ovlivnén vahou bodu (vahy jsou
vyznaceny kruznicemi).

2.3 Metody konstrukce
2.3.1 Inkrementalni vkladani

Algoritmus inkrementalniho vkladani vytvarii triangulaci ,,bod po bodu®. Pii vkladéani
bodu nalezne tetrahedron (skupinu tetrahedronti), ktery s bodem inciduje, ptipoji bod do
triangulace a sérii lokalnich oprav zajisti, ze je vyslednd triangulace opét regularni.
Algoritmus inkrementalniho vkladéani je pouzit v této praci, proto je podrobné vysvétlen

v kapitole 2.4.

2.3.2 Inkrementalni konstrukce
Algoritmus inkrementalni konstrukce [B05] vytvari triangulaci tetrahedron po

tetrahedronu, pficemz vytvofené simplexy uz se dale neméni. Prvnim krokem je
nalezeni globaln¢ regularniho tetrahedronu. VSechny stény tohoto tetrahedronu jsou
vlozeny do seznamu aktivnich stén (AFL — active face list). Pro kazdou sténu z AFL je
nalezen bod, ktery od ni m4a minimalni znaménkovou Delaunayovu vzdalenost (viz
[BOS5]). Ptipojenim tohoto bodu ke sténé je sténa expandovana, vznikne novy globalné
regularni tetrahedron. Tim vzniknou tfi nové stény. Jestlize néktera z nich uz v AFL
existuje, je zn¢j odstranéna (tak je souCasné nalezena sousednost mezi novym
a ,,star§Sim*“ tetrahedronem), v opa¢ném ptipad¢ je do AFL piidana. Pokud pro sténu
neexistuje bod, ktery by ji mohl expandovat, pak tato sténa lezi na hranici konvexni

obalky, a je z AFL vyjmuta. Algoritmus kon¢i ve chvili, kdy je AFL prazdny.

Pro n bodt je Casova slozitost algoritmu v jeho zdkladni podobé O(n3) . Podle [BO5]

1ze vsak pouzitim nékolika vylepSeni dosdhnout takika linearni slozitosti. VylepSeni



spoCivaji predevs§im v hashovéni stén v AFL a v ulozeni bodl do pomocné struktury

délici prostor, naptiklad do pravidelné mfiizky.

2.3.3 Prevod do vyssSi dimenze
Zajimavou vlastnosti regularni triangulace je jeji spojitost s konvexni obalkou ve

vyssi dimenzi.
Necht je ddna mnozina bodt S — R*. Definujme pro kazdy bod p = (xp, yp,zp) €S
4 + 2 2 2 4 : 4 ;.
s vahou w, bod p" =(x,,v,,2z,,x,+y,+z,—w,) €R". Pokud je vaha w, nulova, je
bod p promitnut na paraboloid®, pokud je kladna (resp. zaporna), lezi bod p* pod (resp.

nad) paraboloidem. Pro S definujme mnozinu S* = { plpe S}. V [E92] je ukazano, Ze

vertikalni projekci tetrahedrondi tvoficich dolni konvexni obalku mnoziny S*do R’
vznikne R7(S). Tim je konstrukce reguldrni triangulace ve 3D pievedena na konstrukci
konvexni obalky ve 4D, ktera mize byt vytvofena napiiklad algoritmem Quickhull®.

Spojitost s konvexni obalkou umoziiuje dalsi pohled na redundantni body. Protoze
body z S* jsou svou vahou posunuty mimo paraboloid, nemusi byt kazdy bod z S*

vrcholem dolni konvexni obalky S*. Bod pe S, jemuz odpovidajici bod p* neni

vrcholem dolni conv(S™ ), je redundantni (viz obr. 2.3).

Obr. 2.3: Vztah RT v 1D a konvexni obalky ve 2D. Bod ¢ lezi nad konvexni obalkou (vyznacena silnou
¢arou), a tedy je redundantni.

* Tento paraboloid je dan rovnici u(x, y,z) = x* + y* + 2*.

* www.ghull.org.



2.4 Inkrementalni vkladani
Algoritmus inkrementdlniho vkladani pro RT je popsan napiiklad v [E92].

Algoritmus vytvari regularni triangulaci dané mnoziny S ={p,,p,,....p,} vazenych
bodli inkrementéalné — v kazdém kroku vlozi do RT jeden bod a sérii lokalnich oprav
pievede vzniklou triangulaci znovu na regularni. Co je to lokalni oprava, jak a kam se
nové body vkladaji a zplisob vytvoieni poc¢ate¢ni RT je popsan dale. Pro vloZeni bodu
a lokalni opravy je pouzivan souhrnny nazev swap X—Y, kde X je pocet tetrahedronti

vstupujicich do swapu a Y pocet vyslednych tetrahedroni.

2.4.1 Pocatecni triangulace
Je ztejmé, Ze vyse nastinény algoritmus musi ,,n¢kde zacit. Proto se do S piidavaji

¢tyfi pomocné body p ,,p ., p,,p, takové, Ze jimi tvofeny tetrahedron obsahuje
vSechny ostatni body S. Tim je zaruCeno, ze pii vkladani bodu do R7 bude bod lezet
uvnitf triangulace (coz znaéné zjednodusuje cely algoritmus). Po dokonceni triangulace

celé mnoziny S jsou z RT odstranény tetrahedrony, které obsahuji néktery z vrcholt
P 4P 3PPy

V teoretickych popisech lezi body p ,,p ;.p,,p , vnekoneCnech, v praxi mohou

byt body zvoleny napfiklad takto: p,=(s . +K-d,s,s.), p,=(s,s,+K-d,s.),

x2%y
p,=(s,s,s.+K-d) a p,=(s,-K-d,s —K-d,s.—K-d), kde s=(s,,s,,5.) Je
stted min-max boxu S, d je jeho nejdelsi hrana a K je konstanta. Urceni K je delikatni
zalezitost — pokud bude malé, miize byt hranice triangulace po odebrani bodi

P4»D 3P, P, (atetrahedroni, které je obsahuji) nekonvexni. Pokud bude velké, trpi

numericka stabilita. V praxi pouzivané hodnoty K se pohybuji mezi 10 a 20.

Dalsi moznosti je nalézt konvexni obalku S, vytvofit jeji RT (to je mozné provést
napfiklad technikou ufezavani usi, viz kapitola 3.4) a do takto vzniklé triangulace
piidavat zbylé body. Tento zpuisob je méné pouzivany, ziejmé kvili své veEtsi

implementacni i asové narocnosti.

2.4.2 Vlozeni bodu
Pti vkladani bodu p do triangulace je vyhledan tetrahedron, ve kterém bod p lezi.

Jestlize neptfedpokladame tzv. obecnou polohu bodil (zadné 4 body nelezi v jedné
roving, zadnych pét bodii nelezi na jedné kulové plose), musime rozlisit nékolik ptipada

(viz [J91, K02]):



* Bod p lezi uvnitf tetrahedronu abcd. To je nejjednodussi (a pro realna data také
nejcastej$i) varianta. Bod p je spojen s vrcholy a, b, ¢, d, z jednoho tetrahedronu
tak vzniknou Ctyfi nové (swap 1—4, viz obr. 2.4).

* Bod p lezi ve sténé abc tetrahedronu abcd. V tomto ptipad€ je nalezen sousedni
tetrahedron abce (pokud existuje) a tyto dva tetrahedrony jsou rozdéleny na Sest
novych tetrahedronii (swap 2—6, viz obr. 2.4). Pokud by byl pouzit postup
z ptedchoziho bodu, bude vznikly tetrahedron pabc rovinny. Takovy tetrahedron
je z pohledu dé€leni prostoru zbytecny a z pohledu stability algoritmu nezadouci.
nalézt vSechny tetrahedrony, které hranu ab obsahuji, a kazdy z nich rozdélit na
dva. Z ptivodnich N tetrahedront tak vznikne 2N novych (swap N—2N, viz
obr. 2.5).

* Bod p splyva s nékterym vrcholem triangulace. V tomto piipad€ neni bod p do

triangulace vlozen.

d d d d
a b a b e
(a) (b)

e

Obr. 2.4: Vlevo swap 1—4, bod p lezi uvnitf tetrahedronu abcd, ten je rozdélen na Ctyii tetrahedrony
abcp, abdp, acdp a bedp. Vpravo swap 2—6, bod p lezi ve stén€ abc , dva tetrahedrony abcd a abce jsou
rozdéleny na Sest tetrahedronti abdp, bedp, acdp, abep, beep a acep.

a
swap N—2N ’
b

Obr. 2.5: Swap N—2N, bod p lezi na hrané ab, z kazdého tetrahedronu abxy vzniknou dva tetrahedrony
axyp a bxyp.

a

b



2.4.3 Lokalni opravy
Vlozenim bodu p do triangulace mize samoziejm¢e dojit k poruseni jeji regularity.

Proto musi byt otestovany vSechny vnéjsi stény noveé vzniklych tetrahedronti (tzn. stény,
které neobsahuji nové vlozeny bod p). Jestlize sténa porusuje kritérium lokalni
regularity, je na ni aplikovana jedna zdale popsanych lokalnich oprav. Tim
v triangulaci vzniknou nové dvojice, trojice €i ¢tvefice tetrahedrond, jejichz vnéjsi stény
musi byt opét zkontrolovany a ptipadné opraveny (v nejhor§im ptipadé mlze dojit ke
zmeéne celé triangulace).

M¢jme nereguldrni sténu abc, kterd je sdilena dvéma tetrahedrony abcd, abce.
Oprava stény abc spociva v nahradé téchto dvou tetrahedronii (a v nékterych piipadech
1 jednoho ¢i dvou sousednich tetrahedronil) dvéma az ctyfmi novymi tetrahedrony, které
vyplituji stejny prostor jako tetrahedrony piivodni a neobsahuji neregularni sténu abc.
Musime pfitom v zavislosti na geometrii rozlisit tfi rizné ptipady:

* hrana de prochdzi vnitfkem stény abc. Pak jsou dva tetrahedrony abcd, abce

nahrazeny trojici tetrahedronti abde, acde, bcde (swap 2—3, viz obr. 2.6a).

* hrana de prochazi mimo sténu abc. Pokud v triangulaci existuje tetrahedron,
ktery spolu s tetrahedrony abcd a abce zcela vypliuje prostor dany body a, b, c,
d, e, jsou tyto tii tetrahedrony nahrazeny dvojici tetrahedronti abde a acde (swap
3—2, viz obr. 2.6b). Tato oprava je inverzni k opravé popsané v bod¢ 1.

» hrana de prochdzi nékterou z hran stény abc. Necht’ protind napt. hranu ab.
Jestlize jsou stény abd, abe vnéjSimi sténami triangulace, nebo existuji dva
tetrahedrony abdx, abex (tetrahedrony, které s dvojici neregularnich tetrahedront
sdileji stény abd, abe a zaroven spolu sousedi, viz obr. 2.7), je sténa abc
nahrazena sténou cde, tetrahedrony abcd a abce jsou nahrazeny tetrahedrony
acde a bcde. Obdobné jestlize existuji sousedé abdx, abex, jsou nahrazeni
tetrahedrony adex, bdex (swap 4—4, viz obr. 2.7).

Jestlize neni splnéna nékterd z popsanych podminek, neni st€éna doCasné opravena.

Jsou provedeny opravy dalSich neregularnich stén a v jejich dasledku dojde i k oprave

drive ,,neopravitelné stény.



d

a Swa = ’ %@ qwap - %

e

Obr. 2.6: (a) Swap 2—3, dva tetrahedrony abcd a abce jsou nahrazeny trojici tetrahedronti abde, bcde,
acde. (b) Swap 3—2, tfi tetrahedrony abcd, abce, bcde jsou nahrazeny dvojici tetrahedronti abde, acde.

‘ T - ‘ ‘ — <

Obr. 2.7: Swap 4—4. (a) V tetrahedronech abcd a abce je neregularni sténa abc nahrazena sténou cde.
Obdobné musi byt prohozena i sténa abx v tetrahedronech abdx a abex (pokud existuji). V (b) je pro vétsi
prehlednost zndzornén swap 4—4 bez sousednich tetrahedronti.

2.4.4 Poradi lokalnich oprav
Lze tici, ze na poradi lokalnich oprav nezalezi. Vnéjsi stény skupiny noveé vzniklych

tetrahedrondi jsou vloZeny do zasobniku®. P¥i odebrani stény ze zasobniku je nutné
pouze zkontrolovat, zda tato sténa v triangulaci stale existuje (je mozné, ze byla zrusena
n¢jakou predchozi opravou). Pokud sténa existuje a je neregularni a mize na ni byt
pouzita jedna z vySe popsanych oprav, je opravena a do zasobniku jsou vlozeny vnéjsi
stény nové¢ vzniklych tetrahedrontll. V opa¢ném piipad¢ je sténa zapomenuta a pokracuje
se odebranim dal§i stény ze zasobniku. Po vyprdzdnéni zéasobniku je vysledna

triangulace opét regularni.

2.4.5 Vyhledani tetrahedronu
Pti vkladani bodu je nutné nejprve najit tetrahedron, ve kterém vkladany bod lezi.

Jednoduchou a oblibenou skupinou algoritmd, které tento problém fesi, jsou algoritmy
prochazek v triangulaci. Jejich detailni popis a porovnani lze nalézt v [DO1]. Jako
nejlepsi volba se jevi stochasticka prochézka, kterou zde strué¢né popiseme.

Algoritmus zacne v libovolném tetrahedronu ¢ a otestuje ndhodné zvolenou sténu.
Pokud rovina p, ve které tato sténa lezi, oddéluje tetrahedron ¢ a hledany bod p, ptejde

hledani do sousedniho tetrahedronu, ktery s sdili testovanou sténu, a postup se

> Sténu je mozné ulozit jako dvojici indexd tetrahedront, které ji obsahuji.
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opakuje. Jestlize rovina p neoddéluje ¢ a p, algoritmus otestuje stejnym zptuisobem dalsi
st¢énu. To opakuje, dokud nenalezne tetrahedron, ktery od bodu p neoddéluje Zadna
z jeho stén (resp. rovin, které jsou st€énami ureny) — v tomto tetrahedronu lezi bod p.
Postup hledani je naznacen na obrazku 2.8 — je hledan trojuhelnik obsahujici bod p,
trojuhelniky testované v jednotlivych krocich hledani jsou tmavé zvyraznény, cisla

oznacuji potadi testovani hran.

Obr. 2.8: Postup algoritmu prochazky ve 2D. Cisla ozna&uji pofadi testovani hran.

Ocekéavana slozitost algoritmil prochazek ve 3D je O(n” 4) na jeden bod, tedy o n&co

horsi, nez optimalni O(logn). Jejich vyhodou vsak je, ze nepotiebuji dal$i pomocné
struktury.

Ptikladem datové struktury, kterd umoziuje vyhledani tetrahedronu incidujiciho
s vkladdanym bodem v optimalnim case O(logn) (byt jen v ocekdvaném piipade,
v nejhorSim piipad€ je Casova slozitost O(n)), je acyklicky orientovany graf (DAG —
Directed Acyclic Graph), v kterém je uloZena historie provedenych swapti. DAG ma
jediny kofen — pocate¢ni pomocny tetrahedron. Vnitini uzly jsou tvotfeny tetrahedrony,
které v pritbé¢hu konstrukce triangulace zanikly (pii vlozeni bodu nebo lokalni uprave),
koncové uzly jsou tetrahedrony aktudlni triangulace. Orientované hrany mezi uzly
popisuji jednotlivé swapy. Uved'me jednoduchy ptiklad: dva tetrahedrony 7/ a 72 jsou
swapem 2—3 nahrazeny trojici tetrahedront 73, 74, T5. V dasledku toho jsou v DAGu
pod uzly 71 a T2 ptipojeny nové uzly 73, T4 a T5, orientované hrany sméiuji z uzla 7'/

aT2do T3,T4aT)5 (vizobr. 2.9).
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Obr. 2.9: Vlevo fragment DAGu a odpovidajici dvojice tetrahedront 77 a 72. Vpravo DAG po nahrazeni
tetrahedront 77 a 72 novymi tetrahedrony 73, 74, T5.

Nalezeni tetrahedronu obsahujiciho vklddany bod p je jednoduché — algoritmus
zatne v kofenu a postupuje po tetrahedronech, které bod p obsahuji. Hledani konci
v okamziku, kdy algoritmus sestoupi do nékterého koncového tetrahedronu. Pred
piechodem z jednoho tetrahedronu do dalsiho je mozné testovat, jestli bod p neni
redundantni (dalsi variantou je testovat redundanci pouze pro koncovy nebo pro kazdy
x-ty simplex). Jestlize je bod p redundantni, hledani mize byt ukonceno, bod nebude

vlozen. Test redundance je popsan v kapitole 2.4.7.

2.4.6 Test orientace a regularity
Pro algoritmus inkrementalniho vkladani jsou zakladni dva typy testii [F93] — test

orientace a test regularity.

Test orientace Ctvetice bodil a, b, ¢, d zjistuje, na které strané roviny p, prochézejici
body a, b, ¢, lezi bod d. Jestlize je vysledek testu zaporny (resp. kladny), lezi bod d nad®
(resp. pod) rovinou p. Pokud je test rovny nule, lezi bod d na rovin€ p. Nékolika testy
orientace lze rozhodnout, zda je mozné na sténu triangulace pouzit lokalni opravu
(a ktery typ), test orientace je také zakladem algoritml prochazek. Test 1ze pievést na

vypocet determinantu (viz vyraz 2.1),

x, vy, z, 1
. X, Yy oz, 1
orient(a,b,c,d) ="
@hed)=\ L .1 @.1)
Xg Ve Zg 1

kde x,,y,,z, jsou soufadnice bodu a.

Dulezity je také test regularity stény. Ze vztahu RT ve 3D a konvexni obalky ve 4D

vyplyva, Ze sténa abc, sdilend tetrahedrony abcd a abce, je lokdlné regularni, jestlize

% Pravidlo pravé ruky — prsty pravé ruky ukazuji ve sméru polohovych vektorti bodi a, b, ¢, palec
ukazuje ,,nad rovinu“ danou témito body.
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bod” e" (bod ve 4D) lezi nad nadrovinou uréenou ve 4D body a,b",c*,d*. Test

regularity ve 3D lze tedy pfevést na test orientace ve 4D a opét je mozné pouzit k jeho
vypoctu determinant. Protoze potradi bodl a, b, ¢, d by nem¢lo mit vliv na vysledek
testu, je nutné znaménko determinantu ,,pfenasobit® znaménkem testu orientace bodi
a, b, c, d. Shrnuto — sténa abc je lokalné reguldrni, pokud je vyraz (2.2) zaporny. Test
regularity l1ze jednoduse upravit na in-sphere test pro Delaunayovu triangulaci — staci

neodcitat vahy bodi w.

X, V. Z, X tYV.tz-w,
2 2 2

Xy Yy Z, Xt ), FZ, W,

regularita(a,b,c,d,e) = orient(a,b,c,d)-|x, vy, z xf + yc2 + zf -w,

5 5 ) (2.2)
Xy Vi Zq4 XgFYVgTZp—Wy

O GG VI G -y

2 2 2
X ye z xe+ye+Ze_We

2.4.7 Redundantni body
Pti vkladani bodu do triangulace je mozné jednoduse otestovat, zda je vkladany bod

redundantni. Jestlize méa byt bod ¢ vlozen do tetrahedronu s vrcholy a, b, ¢, d a test
regularita(a, b, c, d, q) je zaporny, je bod g redundantni a nemél by byt do triangulace
vlozen. Tomu ve vztahu s konvexni obalkou ve 4D odpovida situace, kdy bod ¢ lezi
nad nadrovinou uréenou body a', b*, ¢', d', a tedy nemtiZe byt souéasti dolni konvexni
obalky ve 4D (viz kapitola 2.3.3 a obr. 2.3).

Slozitéjsi je situace, kdy se vlozenim bodu ¢ do triangulace stane néktery jeji ,,starsi
vrchol p redundantnim. Tento problém ma dvé casti — nejprve musi byt bod p
rozpoznan jako redundantni a poté musi byt z triangulace odstranén. Bohuzel ani [F93]

ani [E92] se touto problematikou nezabyva.
2.4.8 Casova slozitost algoritmu
Casova slozitost algoritmu inkrementalniho vkladani je v nejhor$im piipadé O(nz),

slozitost v oekavaném piipadé zalezi na pouzité metod¢ hledani tetrahedronu

incidujiciho s vkladanym bodem. Pti pouziti DAGu je oc¢ekéavana slozitost O(nlogn),

pii pouziti algoritmu prochazek O(n{‘/; ) .

7 P v ~ . r X, , v . . ,
Pfipometime, Ze bod e vznikne zobrazenim bodu e ze 3D do 4D. Ctvrta soutadnice bodu e' je dana
1 2 2 2
jako x2 432422 - .
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3. Pridani a odebrani bodu v triangulaci

Dulezitym krokem pfi dynamizaci triangulace je schopnost pfidavat a odebirat body
do a z triangulace. Pfidani bodu do triangulace neni pfi pouziti vhodného algoritmu
V této kapitole zminime komplikace spojené s pfidanim bodu a popiSeme nékteré

algoritmy, které umoziuji odebrani bodu z triangulace.

3.1 Pridani bodu

Pii pouziti algoritmu inkrementalniho vkladani je pfidani bodu do triangulace
trivialni, nebot’ tento algoritmus vytvari triangulaci postupnym vkladdnim bodi (viz
kap. 2.4). Problém muze nastat, pokud ma byt do triangulace pfidan bod p, ktery nebyl
znamy pii vytvoreni poc¢atecniho pomocného tetrahedronu (viz kap. 2.4.1). Jestlize bod
p lezi vné min-max boxu, podle kterého byl pomocny tetrahedron vytvoten, mize byt
hranice triangulace po odebrani tetrahedronti obsahujicich pomocné body (pomocnych
tetrahedrontl) nekonvexni. Pokud by bod p lezel zcela mimo triangulaci, nemohl by do
ni byt vibec vlozen. Proto je vhodné pii vytvaireni pocateCniho tetrahedronu zvétsit
min-max box zndmych bodl o uritou ,,rezervu® a vytvorit tak pocatecni tetrahedron
»dostatecné velky“. Pokud pfesto lezi vkladany bod p vné min-max boxu, je mozné
Ctyti pridané pomocné body (vrcholy pocatecniho tetrahedronu) posunout déle od stiedu
min-max boxu, a tim min-max box zvétsit. V dasledku tohoto posunuti se ovsem mohou
nékteré stény pomocnych tetrahedrond stat neregularnimi. Proto je nutné stény vSech

pomocnych tetrahedroni zkontrolovat a neregularni opravit pouzitim lokalnich oprav®.

3.2 Odebrani bodu ve 3D RT

Zde nastinime algoritmus popsany v [VO1]. Necht mé byt z regularni triangulace
odebran bod p. Nejprve jsou do prioritni fronty vloZeny vSechny stény triangulace, které
bod p obsahuji. V dal§im kroku je z fronty odebrana sténa s maximalni prioritou a je
prohozena (viz kapitola Lokalni opravy). Jestlize nékteré nové stény obsahuji bod p,
jsou vlozeny do fronty. Tento krok se opakuje, dokud ve fronté neztistane pouze 6 stén.
Téchto 6 stén ndlezi Ctverici tetrahedrond, které spolu navzajem sousedi a maji spolecny

vrchol p. Poslednim krokem je nahrazeni téchto Ctyt tetrahedront jednim.

8 . , . C g S A
Metodu posunuti pomocnych bodd nepopisuje zadna autorovi zndma odborna literatura a autor
nemdize zarucit, Ze opravy neregularnich stén budou vzdy konvergovat.
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Problematickym bodem je vypocet priority stény — priorita je urena ze slozité
pomocné datové struktury podobné DAGu, ktera je vytvarena prubézné pti konstrukci
a upravach RT. Popis této struktury je jaddrem celého ¢lanku [VO1] a nebylo by rozumné

snazit se ji zde vysvétlit.

3.3 Odebrani bodu ve 2D DT podle Devillerse
Jednodussi algoritmus pro odebrani bodu z 2D DT je popsan v [D99]. Na rozdil od

piedchoziho algoritmu nepotitebuje znat celou historii swapti, pracuje pouze s vyslednou
triangulaci. Nevyhodou je, zZe autor popisuje pouze jeho 2D verzi pro DT.

Necht' je déna 2D Delaunayova triangulace mnoziny bodii S a bod peS.
Odebranim bodu p a vSech k trojuhelnikli, které sbodem p inciduji, vznikne
v triangulaci ,,dira®, pfesnéji star-shaped polygon H ={q,,q,,....q, = q,} . NaSim cilem
je tento polygon triangulovat tak, aby vysledna triangulace byla opét Delaunayova.

Algoritmus funguje na principu ofezavani usi polygonu. Uchem polygonu nazveme
trojice po sob¢ jdoucich bodi ¢,,q,,,.9,,, € H . Pokud ¢,,q,,,,9,,, sviraji nekonvexni
uhel, je jim pfifazena priorita +oo. Pokud sviraji konvexni tihel, je jejich priorita (zavisla
na odebiraném bodu p) definovéna takto’:

0 Yo YotV
A Ya XatVa

2 2
2 Yo XptVo

2 2
Xp  Vp xp+yp

—_—

priorita(qo,ql,qz,p): (3.1)
qu qu 1
qu yql 1
qu qu 1

V kazdém kroku je vybrano ucho ¢,,q,.,,4,., s nejmensi prioritou'® a je ,,odf{znuto“
— ptfidanim hrany g¢,,q,,, je vytvofen trojuhelnik, ktery je pfipojen k triangulaci. Podle
[D99] bude takto ziskany trojuhelnik vzdy soucdsti Delaunayovy triangulace mnoziny

bodt S - {p}. Odtiznutim ucha ¢,,q,,,,q,,, je hranice polygonu H zkricena o bod ¢,,, .

? Necht' C je kruznice prochazejici body 40-9,-4,- Pak priorita(‘]m%s‘]z’ p) je kladna pro bod p

lezici uvnitf kruznice C, nulova pro p lezici na C a zaporna pro p lezici vné C. Pokud bod p lezi vné C, je
absolutni hodnota priority rovna druhé mocniné délky teény z bodu p na kruznici C. Také je mozné

prioritu interpretovat jako vertikalni vzdalenost bodu p* od nadroviny prochézejici body qg , ql+ , q; (kde

p" znadi bod vznikly zobrazenim bodu p do vyssi dimenze, viz kapitola 2.3.3).
' Tedy takové ucho, jehoz kruznice opsana ma sviij stied v nejvétsi vzdalenosti od bodu p.
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Po odfiznuti k-2 usi bude polygon H tvofen pouze tfemi body, tedy jednim
trojuhelnikem. Pfidanim tohoto trojuhelniku do triangulace je ,,dira“ zcela zaplnéna
a vysledna triangulace je opét Delaunayova.

Slozitost algoritmu je O(k log k), kde k je pocet trojuhelniki obsahujicich odebrany
bod. Tato slozitost je dana nutnosti udrzovat prioritni frontu. Nicméné¢ operace s frontou
jsou ,,levné®, Casove naro¢ny je vypocet priority ucha. Na zacatku je vypoctena priorita
kusi, pti kazdém odfiznuti ucha je nutné piepocitat prioritu pouze dvou sousednich

usi'!, dohromady je tedy priorita po&itana piiblizn& 3k—krat.

3.4 Rozsireni Devillersova algoritmu pro 3D RT
Dale vysvétleny algoritmus odebirdni bodi ve 3D regularni triangulaci je mym

rozSitenim Devillersova algoritmu pro odebirani bodit ve 2D DT a pokud vim, nebylo

dosud podobné rozsiteni publikovano. Proto tento algoritmus popisu detailné.

3.4.1 Popis algoritmu
Zakladni postup ziistava stejny jako u 2D algoritmu — z triangulace jsou odebrany

tetrahedrony obsahujici odstraniovany bod p a vznikly star-shaped polyhedron H je
retriangulovan postupnym ofezdvanim wusi. Podrobnéji je algoritmus popsan

nasledujicim pseudokddem, jednotlivé body jsou vysvétleny dale.

Algoritmus odebrani bodu z RT:
1. Najdi vSechny tetrahedrony obsahujici bod p.
Odeber tyto tetrahedrony z triangulace a vytvot z nich polyhedron H.
. Najdi vSechny usi polyhedronu H.

Pokud ma polyhedron H vice nez 4 stény, pokracuj bodem 5, jinak bodem 8.

Aktualizuj seznam usi.

2
3
4
5. Odfizni ucho s nejmensi prioritou.
6
7. Jdi zpét na bod 4.

8

Ze zbylych 4 stén vytvor tetrahedron, zapoj ho do triangulace a skonci.

11 ~r r : v: . “-
Odfiznutim ucha ¢,,q,.,,,q;,, zaniknou Si ¢, ,,q,.q;, 2 ¢,,,,4;,,,4;,; @ vzniknou usi ¢, ,,g,q,.,

a 9i>9::2>9:3
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Polyhedron

Z triangulace jsou odstranény vSechny tetrahedrony obsahujici bod p. Stény, které
v téchto tetrahedronech lezi proti bodu p, tvofi dohromady hranici star-shaped
polyhedronu H (tj. diry v triangulaci). Kromé samotnych stén polyhedronu H je nutné
znat jejich vzajemné sousednosti (ty jsou pouzity pii hledani usi polyhedronu).
Polyhedron je tak vlastn¢ uloZen jako uzaviend trojuhelnikova sit’.

Dale pro kazdou sténu potfebujeme znat tetrahedron ,,z druhé strany“, tedy
tetrahedron ktery tuto sténu obsahuje a lezi mimo polyhedron H. Tato informace je
pouzita pii odfiznuti ucha k jeho zapojeni do triangulace. Kazda sténa ma tedy Ctyfi

sousedy a k jeji reprezentaci Ize pouzit odstranény tetrahedron, jehoz byla souc¢ésti.

USi polyhedronu

Zde se dostavame k hlavnimu rozdilu mezi 3D a 2D verzi algoritmu. Zatimco ve 2D
Ucho totiz mlze byt tvofeno dvojici nebo trojici sousednich stén. Proto budeme dale
rozliSovat 2-ucho a3-ucho (zifejmé 2-ucho je tvofeno dvojici a 3-ucho trojici

sousedicich stén polyhedronu H, viz obr. 3.1).

a b
Obr. 3.1: Fragmenty tr(fjl’ihelnikové sité tvotici polyhedron H. ((a)) 2-ucho, (b) 3-ucho.

Usi jsou nalezeny prochazenim trojuhelnikové sité reprezentujici polyhedron H. Pro
kazdé ucho je také vyhodné znat jeho sousedy (tedy usi, se kterymi sdili n¢jakou sténu
polyhedronu H). Tato znalost je uzite¢na pti aktualizaci usi.

Dulezité je dusledné rozliSovat 2-usi a 3-usi. Zde plati pravidlo ,,vétsi bere™ — pokud
nekteré tii stény tvoii 3-ucho, nesmi byt vytvoreny 2-usi, které by se skladaly pouze
z téchto stén. Vytvoteni takového ,,duplicitniho* 2-ucha by zplisobilo zavazné problémy

pfi retriangulaci polyhedronu H.

17



Priorita ucha

Priorita ucha je definovana obdobné jako ve 2D verzi algoritmu. Pokud stény tvofici
ucho sviraji nekonvexni thel, ucho nesmi byt odfiznuto a jeho priorita je nastavena
na +oo. V opacném piipad¢ je priorita ucha (tvofeného body a, b, ¢, d) vhledem k bodu

p dana takto'?:

2, .2, 2
x ya Z xa+ya+za_wa
2 2, 2
Xy Wy Zy Xt Yy tzZ—W
2 2 2
X, Y., z. X.+y.+z.-w,

2 2 2
X, Vg Zg Xyt Yy;tzi—Ww,

S Gy vy

2 2 2
Yy, z, X,ty,+tz,-w,

(3.2)

priorita(a,b,c,d, p) =
Xo Vo 7]

x, v, z, 1
xC yC ZC 1
X; Vg ozg 1

Odfiznuti ucha

Vzdy je odfezavano ucho s nejmensi prioritou. Ucho je pfi odfiznuti doplnéno na
tetrahedron a ten je pfipojen do triangulace. Pti zpracovani 3-ucha stac¢i doplnit ucho
o jedinou sténu. Tato sténa nahradi v polyhedronu H ptvodni tfi stény ucha, polyhedron
se tak zmensi o dv¢ stény a jeden vrchol. Pfi odfiznuti 2-ucha je nutné do ucha doplnit
dveé stény. Tyto nové dvé stény nahradi v polyhedronu H plivodni dvé stény ucha,
polyhedron H tak zmensi svilj objem, ale pocet jeho stén 1 vrcholll zlistane nezménén
(neni tedy mozné odfezavat pouze 2-usi). Zmeénu polyhedronu H pfi odiiznuti ucha

ukazuje obr. 3.2.

(a) (b)

Obr. 3.2: Odfiznuti 3-ucha a 2-ucha (odiezavané usi jsou vyznaceny silnou Carou). (a) Odfiznuti 3-ucha:
tfi stény 3-ucha jsou nahrazeny jednou. (b) Odfiznuti 2-ucha: dvé stény ucha jsou nahrazeny novou
dvojici stén.

"2 Geometricky jde o vertikalni vzdalenost bodu p* od nadroviny prochazejici body. a”, b*, ¢, d".
p" znadi transformaci bodu p do vyssi dimenze, viz kapitola 2.3.3.
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Aktualizace usi
Po odfiznuti ucha musi byt seznam usi aktualizovan. Nejjednodussim feSenim by
bylo znovu nalézt vSechny usi upraveného polyhedronu H, tim by vSak vyrazné vzrostla
Casova slozitost algoritmu. Je zfejmé, Ze odfiznutim ucha se trojuhelnikova sit,
reprezentujici polyhedron H, zméni pouze lokalné. Aktualizovany musi byt usi, které se
s odebranym uchem u ptekryvaji, a také nékteré usi, které lezi ,,vedle* ucha u. Protoze
aktualizaci zachovano co nejvice existujicich usi. Dale jsou popsany zmény v seznamu
usi po odfiznuti ucha u.
* Musi byt odstranéno odfiznuté ucho u.
=  Musi byt odstranény vSechny 2-usi, které s uchem u sdilely nékterou sténu.
= VsSechny 3-usi, které s uchem u sdilely nékterou sténu, musi byt upraveny na
2-usi (odebranim sdilené stény).
»  VsSechny 2-usi, jejichz ob¢ stény sousedily s nékterym sténami ucha u, musi
byt upraveny na 3-usi (pfidanim nékteré nové stény), viz obr. 3.3.
=  Musi byt pfidany vSechny nové vzniklé usi, které obsahuji jednu nebo dvé

nove pfidané stény a pritom se neshoduji s uchem z ptedchoziho bodu.

o —

(2) (b)

Obr. 3.3: Odfiznutim ¢erné vyznaceného 3-ucha (a) resp. 2-ucha (b) se vedlejsi 2-ucho (vyznaceno Sed¢)
zméni na 3-ucho.

3.4.2 Slozitost algoritmu
Pamétova a Casovd slozitost algoritmu je zavisla na poctu tetrahedrond, které

obsahuji odstraiovany bod. Odstranénim £ tetrahedroni z triangulace vznikne
polyhedron H s k sténami. Z téchto k stén muize byt vytvoreno nejvyse 34/2 usi (jedna
sténa miize byt soucasti maximalné tii usi, jedno ucho se skldda minimaln¢ ze dvou
stén). Pfi retriangulaci polyhedronu s & sténami je pocet odfiznutych 3-usi pfesné (k-4)/2
(odtiznutim 3-ucha se pocet stén polyhedronu H zmensi o dvé, odfezavani usi konci ve

chvili, kdy ma polyhedron pouze Ctyfi stény). PoCet odfiznutych 2-usSi nelze piesné
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stanovit (nemusi byt odfiznuto z4dné), nicméné nemize byt veétsi nez 3k/2
(tj. maximalni pocet usi na k sténach)".

Shrnuto — celkovy pocet odfiznutych usi je O(k), na odfiznuti jednoho ucha
a naslednou aktualizaci seznamu usi je zapotiebi O(1) Cas (pocet usi, které musi byt
upraveny, se sice mize mirn¢ lisit, ale vzdy jde pouze o lokalni opravu nezévislou na k).
Pokud jsou usi uloZené v prioritni fronté, je Cas potfebny k nalezeni ucha s nejmensi
prioritou a upravé fronty po aktualizaci usi O(log k). Vysledna slozitost algoritmu je
O(k log k).

Protoze v primérném piipad€ neni k velké (pro triangulace proteini se primeérné
k pohybuje kolem 26) a protoze tidrzba prioritni fronty je ndro¢né (po aktualizaci usi je
nutné z fronty odebrat zhruba 3 nebo 4 zaniklé usi a podobny pocet novych usi vlozit),
nepfinese ziejm¢ pouziti fronty vyrazné urychleni. Vyhledani ucha s minimalni
prioritou v nesetiidéném seznamu ma slozitost O(k), celkova slozitost algoritmu bez

priority ucha, jejich pocet je pouze O(k).

3.4.3 Stabilita algoritmu
Algoritmus byl rozsahle testovan pro rtizné typy dat. Pii odebirani bodl z triangulaci

proteind a dalSich objemovych dat pracuje algoritmus bezproblémové. Potize nastavaji
pfi odebirani z triangulaci povrchovych modelt. Ty obsahuji uzké tetrahedrony, jejichz
orientace je blizka nule, v dasledku &ehoZ je vypocet priority ucha nestabilni'®. Muze
tak nastat situace, kdy je odfiznuto nespravné ucho. To ma v nékterych ptipadech za
nasledek neregularitu vysledné triangulace, jindy dochdzi k degeneraci polyhedronu H,
napiiklad k jeho ,,zaskrceni a rozd€leni na dvé ¢asti, které jsou spojené pouze hranou.
V dobé odevzdani této prace se popsané problémy nepodafilo plné vyfeSit. Nicméné
chybné stavy je mozné detekovat v seznamu usi a pfi nalezeni chyby vratit triangulaci

do stavu pted odebranim bodu.

" Ucho, které obsahuje ob& nové stény, vzniklé pii odiiznuti 2-ucha (jakysi nastupce odfiznutého
2-ucha), je nutn€ nekonvexni, a tedy nemtize byt znovu odfiznuto.

' Pouziti exaktni aritmetiky sice pocet problematickych bodii silné zredukuje, ale neodstrani problém
zcela.
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4. Voronoiovy diagramy
Pojem ,,Voronoiitv diagram* (VD) oznacuje Sirokou skupinu geometrickych

konstrukci. Jejich zakladni vlastnost lze popsat takto: Pro danou mnoZinu generatora
rozd€li VD prostor tak, ze kazdy bod prostoru nalezi tomu generatoru, ke kterému je
»hejblize®. Generatorem pfitom mize byt libovolny geometricky popsatelny objekt,
typicky se pouziva bod, koule ¢i pfimka. Dale popiSeme tfi typy Voronoiovych
diagramt, které jsou pouzity v teoretické Casti této prace. Detailni popis téchto i dalSich

typt Voronoiovych diagrami 1ze nalézt v [A91].

4.1 Obecna definice
Necht' je dana mnoZina generatord S = {p,, p,,....p,} v R’ a funkce D:R* xR’ > R.

Voronoiuv region VR(p;) generatoru p, € S je definovan takto:

VR(p,)= {x‘x eR’,D(p,,x) < D(p;,x),p; # p;, P, € S} 4.1)
Voronoiiiv diagram VD(S) je sjednoceni vSech Voronoiovych regionit VR(p,) pro

Vp, eS.

Prinik dvou Voronoiovych regioni budeme nazyvat Voronoiova sténa, prinik
Voronoiovych stén Voronoiova hrana a prinik Voronoiovych hran Voronoitv vrchol.
Plochu, jejiz vSechny body x spliuji rovnost D(p, x) = D(q, x), nazveme bisektor
generatorl p, gq. Zasadni vyznam ma piedpis funkce D(p, x) a typ generatori — spolu

urcuji tvar Voronoiovych regiont.

4.2 Voronoitllv diagram pro body
Voronoitiv diagram pro body (VDB) je nejjednodussim a zaroven nejpouzivanejSim

¢lenem rodiny Voronoiovych diagramt. Jak je z ndzvu patrné, jako generatory pouziva

body v R’. Funkce D(p, x) je definovéna jako D(p,x)=|px|, kde |px| oznatuje

Euklidovskou vzdalenost bodl x a p.

U tohoto typu diagramu jsou Voronoiovy stény rovinné konvexni polygony
a Voronoiovy hrany jsou usecky. Bisektor bodl p, g je rovina, kterd protind spojnici
bodt p, g v poloving a je na tuto spojnici kolma. Voronoitiv vrchol lezi ve stiedu koule

opsané¢ Ctverici nejblizsich generatora (bodh).
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4.3 Power diagram
Power diagram (PD), n¢kdy také nazyvan vazeny Voronoitiv diagram, pouziva jako

generatory vazené body. Funkce D(p, x) je definovéana jako D p, |xp| -w,, kde
w, je vaha bodu p. Geometricky lze interpretovat funkci D(p, x) jako druhou mocninu

délky te¢ny z bodu x na kouli se sttedem v p a polomérem ,/w, (viz obr. 2.2).

Stejné jako u Voronoiova diagramu pro body, i u power diagramu jsou Voronoiovy
stény rovinné konvexni polygony a Voronoiovy hrany usecky. Bisektor bodi p, g je
rovina kolma na spojnici bodul p, g, ale na rozdil od VDB nemusi tuto spojnici protinat
v poloviné — dokonce ji nemusi protinat viibec. Poloha bisektoru je ovlivnéna vahami
bodu p, g, zhruba feceno je bisektor blize k bodu s niz$i vahou. Voronoitv vrchol lezi
ve stfedu koule, kterd je ortogondlni na generatory (vdzené body), v priniku jejichz
Voronoiovych regioni vrchol lezi.

Voronoiovy regiony nékterych generatorti mohou byt v PD prazdné — tyto generatory

nijak vysledny diagram neovlivni a nazyvaji se redundantni.

4.4 Euklidovsky Voronoilv diagram
V Euklidovském Voronoiovu diagramu (EVD) ve 3D, nazyvaném také Voronoilv

diagram kouli, jsou jako generatory pouzity koule. Funkce D(p, x) pak udava vzdalenost

bodu x od povrchu koule p, tedy D p, |xp| , kde r, je polomér koule p.

Voronoiovy stény jsou hyperboloidy, Voronoiovy hrany jsou planarni kuzelosecky
a jsou popsatelné racionalni kvadratickou Beziérovou kiivkou [Y04]. Voronoiav vrchol
lezi ve stiedu koule, kterda je tecnd na generatory (koule), v praniku jejichz

Voronoiovych regiont vrchol lezi. Voronoitiv region v EVD ukazuje obrazek 4.1.

Obr. 4.1: Voronoitiv region zluté koule, kterou obklopuje dalsich ¢trnact kouli. Pfevzato z [Y04].
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Na obrazku 4.2 jsou porovnany tii popsané typy Voronoiovych diagramu ve 2D.
Voronoitiv diagram pro body (4.2a) zcela ignoruje vahy bodu (poloméry kruznic).
Power diagram (4.2b) vahy bodii zohlednuje, jeho hrany neprotinaji kruznice (pokud
tyto nemaji spole¢ny prinik). V EVD (4.2c) jsou hrany kuzelosecky a vzdalenosti

libovolného bodu hrany od kruznic, které urcuji hranu, jsou shodné.

(a) (b) (©)

Obr. 4.2: Voronoiovy diagramy ve 2D. (a) Voronoitiv diagram pro body, (b) power diagram,
(¢) Euklidovsky Voronoitv diagram.

4.5 Dualita

Pojem dualita ma v matematice velké mnozstvi vyznamii, obecné¢ feceno dualita
prevadi vétu, koncept nebo strukturu na jinou vétu, koncept nebo strukturu. Pfitom plati,
ze A je dualni k B praveé tehdy, kdyz je také B dudlni k A. Napiiklad tvrzeni ,,Pfimka
vrovingé je dédna dvéma body“ je dudlni k tvrzeni ,Bod vroviné je dian dvéma
piimkami‘.

Dale se zamétime na dualitu mezi Voronoiovym diagramem bodl a Delaunayovou
triangulaci ve 3D. Stejny princip plati pro VD a DT v obecné dimenzi a velmi podobny
pro power diagram a regularni triangulaci'”.

Pro i = 0,...,3 existuje pro kazdy i-dimenziondlni simplex Voronoiova diagramu
odpovidajici dualni (3-i)-dimenzionalni simplex v Delaunayove¢ triangulaci.

* Tetrahedronu ¢ Delaunayovy triangulace odpovidd vrchol v Voronoiova

diagramu, pficemz vrchol v lezi ve stfedu koule opsané tetrahedronu .

= Stén¢ s Delaunayovy triangulace odpovidad Voronoiova hrana 4. Piimka, na které

hrana 4 lezi, je kolma na sténu s a prochazi sttedem kruznice opsané této steéne.

* Hrané & Delaunayovy triangulace odpovidd Voronoiova sténa s, hrana 4 spojuje

dva generatory, které urcuji sténu s.

' Pokud v dale popsanych vztazich mezi DT a VD nahradime pojmy ,,opsana koule“ resp. ,,opsana
kruznice* pojmy ,,ortogonalni koule* resp. ,,ortogonalni kruznice®, ziskdme popis duality mezi power
diagramem a regularni triangulaci.
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* Vrcholu v Delaunayovy triangulace odpovida Voronoiova burka, vrchol v je

generatorem této bunky.

Diky dualité¢ Ize vypocty provadéné ve Voronoiovu digramu pfevést na vypocty
v Delaunayové triangulaci a naopak. Také je mozné z jedné struktury vygenerovat jeji
dudl v linearnim case. Dualitu Voronoiova diagramu a Delaunayovy triangulace
vyuzivd vypocet tunellt v proteinech, ktery je detailné popsan v nasledujicich

kapitolach.
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5. Proteiny

Proteiny (bilkoviny) jsou tvofené n¢kolika desitkami az tisici aminokyselin,
spojenych peptidickou vazbou. Jsou obsazeny ve vSech bunkach zivych organismu, kde
plni rtizné funkce — stavebni, transportni, obranné, fidici atd. Obrazek 5.1a zachycuje
strukturni vzorec aminokyseliny, obrazek 5.2b fragment polypeptidového fetézce

(proteinu).

vedlejsi fetézec peptidicka vazba

5 @\
[\ B/
» r o @
aminoskupina karbaxylova skupina
n n+1
(a) (b)

Obr. 5.1: (a) Aminokyselina, (b) polypeptidovy fetézec. Pievzato z [B99].

5.1 Struktura proteinu

Poradi aminokyselinovych zbytkdi v polypeptidovém fetézci udava jeho primérni
strukturu a pfi syntéze bilkovin v organismu je uréeno genetickou informaci.
Uspotadani polypeptidového fetézce do tvaru Sroubovice ¢i do neuspotfadanych tseka
tvofi sekundarni strukturu. Tercidrni struktura je ddna interakcemi mezi vzdalenéjSimi
¢astmi polypeptidového fetézce. Pokud se protein sklada z vice hlavnich fetézct (ale

vzdy stejnych), nazyva se jejich vzéjemna poloha kvartérni struktura (viz obr. 5.2).

Primary Secondary Tertiary Qualernary

Obr. 5.2: Hierarchie struktur proteind. Pfevzato z [B99].
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5.2 Geometricky model proteinu
Pro pocitatové zpracovani proteinu je nutné vytvoiit jeho zjednoduseny model.

V této praci je pouzit nasledujici:

» Jednotlivé atomy proteinu jsou aproximovany kouli. Atom je pak popsan
soufadnicemi stfedu koule a jeji velikosti, kterd je dana Van der Waalsovym
polomérem odpovidajiciho typu atomu (ten je udavan v jednotach angstrom [A],
1A = 1.0 x 10" metru). Tento popis atomi jednotlivych proteint Ize ziskat na
serveru www.pdb.org v podob& pdb soubori .

= Znalost chemickych vazeb mezi atomy neni uzita, v modelu se projevi pouze

¢astecnym piekrytim kouli.

5.3 Modifikace proteinu a aktivni mista
Drobné zmény primarni struktury mohou vést k podstatné zméné vlastnosti dané

bilkoviny. Této skutecnosti vyuziva proteinové inzenyrstvi, které se cilenymi mutacemi
snazi zmenit (vylepsit) vlastnosti jednotlivych proteind.

Bod, ve kterém ma byt protein upraven, budeme nazyvat aktivnim mistem. Pfi
uprave proteinu je dilezité k aktivnimu mistu (nebo od néj) dopravit uréitou molekulu,
aniz by byla narusena struktura proteinu (i sekundarni, terciarni a kvartérni struktura
bilkoviny ovliviuji jeji funkci). Proto je dilezitd otdzka existence a velikosti ,,tunelu®
vedouciho z aktivniho mista proteinu na jeho povrch. Samotna existence tunelu
samoziejme¢ neni postacujici (ani nutnou) podminkou toho, zda je ur¢itd modifikace
proteinu moznd. Nicméné znalost geometrické aproximace tunelit v molekule muze

pomoci odborniklim zaméfit pozornost na jeji patiicné ¢asti.

5.4 Tunely

V této kapitole upiesnime pojem tunel a odvodime zplsob hledani tunelu
v Euklidovském Voronoiové diagramu. V praxi (napiiklad v této praci) je Casto misto
Voronoiova diagramu pouZivana jeho dualni struktura — Delaunayova triangulace'’.
Proto v 6. kapitole popiSeme i zptisob hledani tunelu v triangulacich. Cela tato kapitola

&erpa ze [M07, BOG6].

' Riznymi metodami (X-Ray diffraction, NMR, ER) bylo analyzovano jiz nékolik desitek tisic
proteint. Vysledkem jsou mimo jiné pdb (Protein Data Bank) soubory.

"7 Pro ulozeni DT v paméti Ize pouzit jednodussi a efektivngjsi struktury nez pro VD. Dale pfi vypoétu
vrcholit VD dochazi k numerickym nepfesnostem, naproti tomu DT pouziva jako vrcholy pfimo vstupni
body.
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5.4.1 Tunel ve Voronoiovu diagramu
Latku, kterd ma proniknout do proteinu, budeme aproximovat kouli, ktera latku pIné

obklopuje. Pfi hledani tunelu se tak miizeme omezit na tunely s kruhovym pfi¢nym
prufezem (viz obr. 5.5), coz vyrazné zjednodusi vypocet. Tunel bude tvoien koulemi,
které neprotinaji Zadny atom proteinu. Stiedy téchto kouli budou urcovat osu tunelu.

Dale formalizujeme pojem tunel a popiSeme princip vypoctu tunelu.

O OO o~ 7
%5)%3 % ' N\ |

O
B
)

%o%o@ D7 A

Obr. 5.3: (a) Tunel ve 2D, (b) tunel ve 3D. Pievzato z [B06].

Minimalni vzdalenost bodu x od nejblizsi koule (atomu) je dana funkci

r(x)=min{D(p,x)| peS}, kde D(p,x)=|xp|-r,. Tunel T vedouci z bodu u

(aktivniho mista) do bodu v (bod na povrchu proteinu) je dan svou osou ar a svym
objemem. Osa je spojita kiivka, objem je dan sjednocenim vSech kouli se stfedem

v x € a, apolomérem r(x).

vwr

Stied nejmensi koule tunelu nazveme nejuzii bod tunelu'®. Polomér tunelu v jeho
nejuz§im bod¢ budeme stru¢né nazyvat Sifka tunelu. Podle Sitky tunelu budeme rtizné
tunely vedouci do stejného aktivniho mista hodnotit — nasim cilem je nalézt tunel

s maximalni §iikou'. Takovy tunel nazveme ide4lni tunel.

'8 Tunel maze mit vice nejuzsich bodi.
" Dalsi mozna kritéria by mohla byt napiiklad délka, objem, nebo kfivost tunelu. Nicméné v této
praci se jimi nebudeme zabyvat.
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Postup hledani tunelti vychazi z nasledujiciho lemma ([MO07], diikaz tamtéz):

Lemma: Necht’ S je mnozina kouli ve 3D, |S| > 1. Uvazujme ideélni tunel 7 s osou ar
vedouci z bodu u do bodu v. Jestlize u ani v neni nejuzs$im bodem tunelu, pak alespon
jeden nejuzsi bod tunelu lezi na nékteré Voronoiové sténé Euklidovského Voronoiova

diagramu mnoziny S.

V disledku tohoto lemma je mozné se pii hledani osy tunelu v molekule omezit na
stény Euklidovského Voronoiova diagramu této molekuly. Dokonce je podle [MO07,
B06] mozné uvazovat pouze hrany diagramu. Osa tunelu tedy bude tvofena

posloupnosti hran EVD (viz obr. 5.4).

L

Obr. 5.4: Osa tunelu je tvofena Voronoiovymi hranami. (a) Tunel ve 2D, (b) ve 3D. Pfevzato z [B06].

Pti hledani ideédlniho tunelu jsou hrany diagramu ohodnoceny podle Sitky svého
nejuzs§iho bodu. Ten lezi v priseciku hrany a roviny prochézejici sttedy kouli, které
hranu urcuji. Pokud takovy priisecik neexistuje, je nejuzsim bodem hrany jeden jeji
koncovy bod — Voronoitv vrchol. Vyznam nejuzs§iho bodu hrany je nasledujici: jestlize
po hrané ,,projede* koule, jejiz polomér je mensi nebo roven Sifce nejuzSiho bodu
hrany, neprotne zadnou kouli triangulace (= atom proteinu). Obé mozné polohy

nejuzsiho bodu hrany ukazuje obr. 5.5.
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(a) (b)

Obr. 5.5: Nejuzsi bod Voronoiovy hrany ve 2D. Sted pferusované kruznice vyznacuje nejuzsi bod hrany
h, kruznice samotna polomér tunelu v tomto bodé€. (a) Nejuzsi bod hrany /4 lezi na jejim pruseéiku se
spojnici sttedi atomtl, (b) nejuzsi bod hrany / lezi ve Voronoiové vrcholu na konci hrany #4.

Protoze vypocet Euklidovského Voronoiova diagramu (EVD) je narocny na cas
1 pamét’, je mozné misto né&j pouzit Voronoitiv diagram pro body (VDB) nebo power
diagram (PD). Voronoitv diagram pro body zcela ignoruje poloméry atomil, power
diagram je jimi ovlivnén, ale stale se od EVD lisi. Proto lze ocekavat, ze tunely nalezené
v ruznych typech diagramii budou rozdilné. Avsak protoze rozdil poloméri atomu je
v proteinech maly (nejmensi vodik ma polomér 1,2A, nejvétsi sira 1,85A), budeme
povazovat Voronoitiv diagram pro body ipower diagram za ,,dostate¢né¢ dobrou
aproximaci Euklidovského Voronoiova diagramu. Aby se cela véc jeSt¢ trochu
zkomplikovala, pouzijeme pro hledani tunelti misto VDB a PD jejich dudlni struktury —
Delaunayovu a regularni triangulaci. Tim uz neni do vypoctu zanasena dal$i nepiesnost,
pouze si ulehCujeme praci (s triangulacemi se snadnéji zachazi). Popis hledani tunelt

v triangulacich je vysvétlen v nasledujici kapitole.
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6. Uziti triangulaci pro vypo¢€et tunelu
Nyni vysvétlime vypocet tunelti v triangulacich. Popis v kapitole 6.1 predpoklada, ze
mame triangulaci, kterd je dudlni k Euklidovskému Voronoiovu diagramu. Tuto
triangulaci nazveme EDT.
V kapitolach 6.2 popiSeme, jak modifikovat vypocet tunelu, pokud je misto EDT
pouzita ,,0by¢ejna“ Delaunayova nebo regularni triangulace®. P¥ipomeiime, Ze jednim
z cilti této prace je prozkoumat vyhody a nevyhody pouziti regularni triangulace pro

hledani tunelti v proteinech. Pro srovnani pouzijeme tunely v Delaunayové triangulaci.

6.1 Tunel v EDT

Ptredpokladejme, ze mame triangulaci EDT, kterd je duélni k Euklidovskému
Voronoiovu diagramu. Dulezitou vlastnosti EDT vyplyvajici z jeji duality s EVD je, ze
kazdy tetrahedron triangulace spliiuje kritérium prazdné te¢né koule — tzn. pro kazdy
tetrahedron existuje koule, ktera se dotykd atomu (kouli) ve vrcholech tetrahedronu
a zadny jiny neprotina ani neobsahuje.

EDT je mozné pouzit k vypoctu tunelu. Hrana v Euklidovském Voronoiové
diagramu je dudlni ke sténé v EDT, piechod po hran¢ diagramu tak odpovida piechodu
mezi sousednimi tetrahedrony v EDT. Triangulaci lze chapat jako graf G — tetrahedrony
odpovidaji uzlim v G, sténa sdilena dvéma sousednimi tetrahedrony odpovida hrané
v G. Kazda hrana v G je popsana trojici kouli — dvé urcuji jeji koncové uzly a tieti jeji
nejuzsi bod. Polomér této tieti koule je pouzit jako ohodnoceni hrany. Tyto tfi koule
jsou pouzity také pfi vizualizaci tunelu, jejich vypocet je popsan déle:

M¢jme dva tetrahedrony abcd a abce se spoleCnou sténou abc. V gratu G odpovida
tetrahedronu abcd uzel u a tetrahedronu abce uzel v, spolecné sténé odpovida hrana
h = (u, v). Soufadnice uzlu u jsou uréeny jako stfed prazdné koule te¢né¢ na atomy
(koule) a, b, ¢, d. Obdobné jsou uréeny soutradnice uzlu v.

Pokud existuje prisecik hrany 4 a stény abc, je nejuz$im bodem hrany tento
prusecik. Véha hrany je déna jako polomér koule tecné na atomy a, b, ¢ se stiedem
v prusecCiku hrany % a stény abc. Pokud prusecik neexistuje, je nejuzsim bodem hrany 4
uzel u nebo v a véha hrany je ddna polomérem te¢né koule se stiedem v tomto uzlu (viz

obr. 6.1).

%% Tato kapitola &aste¢né Gerpa z [M07, BO6], poznatky tykajici se regularni triangulace jsou autorovy.
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(2) (b)

Obr. 6.1: Nejuzsi bod hrany ve 2D. Nejuzs$i bod hrany #, kterd spojuje uzly u a v, lezi ve stifedu
prerusované kruznice. (a) Nejuzsi bod lezi na priseciku hrany 4 a hrany ab, (b) nejuzsi bod hrany splyva
s uzlem v.

Graf G je prohledan hladovou verzi Dijkstrova algoritmu — do mnozZiny znamych
uzlt je v kazdém kroku piidan neznamy uzel, do néjz vede z nékterého znamého uzlu
hrana s nejvys$sim ohodnocenim. Dulezité je, ze pro nalezeni tunelu neni nutné znat
ohodnoceni a pfesné soufadnice vrcholit vSech hran grafu G, staci je vypocitat pro ty
hrany, které jsou v pribehu hledani opravdu navstiveny. Tento algoritmus je detailné

popsan v kapitole 6.3.

6.2 Tunel v regularni a Delaunayové triangulaci
Algoritmus konstrukce EDT je implementacné 1 cCasové naro¢ny, naptiklad

algoritmus konstrukce Euklidovského Voronoiova diagramu (dudlu EDT), ktery je
popsan v [Y04], ma pro n kouli ¢asovou slozitost O(n’) v nejhor§im p¥ipadg. Proto je
v této praci pouzita pro vypocet tunell misto EDT regularni, resp. Delaunayova
triangulace. Jejich uziti je ekvivalentem aproximace Euklidovského Voronoiova
diagramu power diagramem, resp. Voronoiovym diagramem pro body.

Pti pouziti RT nebo DT namisto EDT se postup hledani tunelt popsany v ptedchozi
kapitole zméni jen velmi malo. Triangulaci mizeme stdle chapat jako graf G
s ocenénymi hranami, v némz hleddme cestu maximalizujici minimalni vahu hrany
(cestu bez uzkych usekl). Zmeéni se pouze vypocet hran grafu G, piesn€ji souradnic
jejich koncovych bodi a jejiho nejuzsiho bodu. Divod je ziejmy — tetrahedrony v RT
ani DT nespliuji kritérium prazdné te¢né koule, které jsme predpokladali u EDT. Koule,
ktera je tecna na atomy ve vrcholech tetrahedronu v RT ¢i DT, muze protinat
1 obsahovat mnoho dalSich atoma (viz obr. 6.2), coz v EDT nastat nemohlo. Proto
musime vypocet hran grafu G prizplisobit vlastnostem regularni a Delaunayovy

triangulace.
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Obr. 6.2: KruZnice vyznacena pferusovanou carou, ktera je v reguldrni triangulaci te€néd na atomy a, b, ¢
(vrcholy trojuhelniku triangulace), protina atomy d a e.

Tetrahedrony v Delaunayové triangulaci spliiuji zndmé kritérium prazdné opsané
koule: koule prochazejici vrcholy tetrahedronu neobsahuje ve svém vnittku zadny jiny
vrchol. Tetrahedrony regularni triangulace splituji kritérium prazdné ortogonalni koule.
To lze zhruba vyjadfit takto: Méme kouli K, kterd je ortogondlni na koule (vézené
body) ve vrcholech tetrahedronu. Pak vSechny ostatni koule ve vrcholech triangulace
jsou ,,ptili§ daleko na to, aby byly na kouli K také ortogonalni“ (pfesné vyjadreni viz
kapitola 2.2, definice globalni regularity).

Vzhledem k témto kritériim budeme v DT, resp. v RT, hledat soufadnice konct hran
grafu G jako stiedy kouli opsanych tetrahedronim, resp. kouli ortogondlnich na atomy
ve vrcholech tetrahedront®'. Tyto koule vsak stile protinaji ndkteré atomy. Je tedy
nutné néjakym zplisobem zmensSit jejich polomér. Podle typu této upravy rozliSime
pesimisticky a optimisticky tunel. Pesimisticky tunel nesmi obsahovat chyby, tzn.
nesmi do n¢j zasahovat zadny atom proteinu. Cenou za tuto bezchybnost bude jeho
mensi pramér. U optimistického tunelu ptfipustime, ze do néj atomy proteinu zasahovat
mohou. Horni odhad velikosti chyby vSak bude zndmy. Oba typy tuneld popiSeme
v nasledujicich kapitolach.

Zmeéni se 1 vypocet nejuzsiho bodu hrany — v RT a DT muiize byt nejuzs§im bodem
hrany jeden z jejich konct i v ptfipad€, Ze hrana protind spole¢nou sténu tetrahedrond,
které hranu urcuji. Na obrazku 6.3 je srovndni pozice nejuzsiho bodu hrany (stfed
pterusované kruznice) v EDT a RT. V EDT lezi nejuzsi bod hrany /4 v priseciku této
hrany a spojnice atomu a, b, zatimco v RT lezi v koncovém bod¢ hrany #4.

Obrazek 6.4 ukazuje rozdily v Sitkach tunelt (vyznacCeny pierusovanou kruZznici)
v nejuzsich bodech hrany pro rizné typy triangulaci. Z obrazku je patrné, ze tunely v RT

a DT jsou uzsi nez tunely v EDT, n¢které tunely v DT viibec neexistuji.

*! Jinymi slovy je z DT po¢itan Voronoitiv diagram a z RT power diagram.
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(b)

Obr. 6.3: Rozdily v poloze nejuzsiho bodu hrany (vyznacen jako stfed pieruSované kruznice): (a) EDT
a duélni Euklidovsky Voronoidv diagram, (b) RT a dudlni power diagram. V RT lezi nejuzsi bod hrany 4
v jejim koncovém bod¢, pfestoze hrana / protind spojnici atomi a, b (hranu regularni triangulace).

(b) (©)

Obr. 6.4: Rozdily v sitkach tunell v nejuzsich bodech hran ($ifky tuneld jsou vyznaceny jako pferusované
kruznice): (a) EDT a duélni Euklidovsky Voronoitv diagram, (b) RT a dudlni power diagram, (c) DT
a dudlni Voronoitiv diagram pro body.

6.2.1 Optimisticky tunel
Pti vypoctu optimistického tunelu v DT, resp. RT, je polomér koule K vypoctené na

tetrahedronu abcd zmensSen tak, aby vysledna koule K’ neprotinala atomy (koule) a, b,
¢, d 2. Obdobné pokud je p¥i vypo&tu nejuzsiho bodu hrany potitana koule ve sténé
abc, je jeji polomér zmensen tak, aby neprotinala atomy a, b, c.

Do zmenSené koule K’ vSak stdle mize v DT i RT zasahovat néjaky jiny atom —
takovy stav nazveme chyba v tunelu. Piiklad takové chyby ve 2D ukazuje obrazek 6.5.
Kruznice K’, vypoc€itanad na trojuhelniku abc, protind atom p, piestoze nezasahuje do
atomu a, b, c.

V DT je maximalni moznd velikost takovéto chyby rovna rozdilu polomérii
nejvétsiho a nejmensiho atomu v proteinu (typicky sira s polomérem 1,85A a vodik

s polomérem 1,2A). V RT lze maximalni chybu odhadnout pfesnéji v zavislosti na

bK|—rb,|cK|—Vc,

2 Pfesnéji: koule K" na tetrahedronu abed ma polomér 7. = min {|aK | -7, dK | -7}
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lokalni geometrii (viz nasledujici kapitola 6.2.2), nikdy vSak nebude vétSi nez

maximalni mozna chyba v DT.

Obr. 6.5: Chyba v optimistickém tunelu v regularni triangulaci. Kruznice K vypoctena na trojuhelniku
abc je na atomy a, b, ¢ ortogonalni. Jejim zmenSenim vznikne kruznice K’, kterd uz do atomi a, b, ¢
nezasahuje. Pfesto protina atom p.

6.2.2 Pesimisticky tunel v DT
Pro vypocet pesimistického tunelu v DT jsou poloméry vSech atomil v proteinu

nastaveny na polomér nejvétsiho atomu v proteinu. V dusledku toho je Euklidovsky
Voronoitiv diagram totozny s Voronoiovym diagramem bodl, a tedy jsou totozné
1 dudlni struktury EDT a DT. Tunel pak lze hledat postupem popsanym v kapitole 6.1.
Vysledny tunel nemize obsahovat chyby — neprotind ho zadny ze zvétSenych atomi,
a tedy ho nemtizou protinat ani ptivodni, nezvétsSené atomy. Jak uz bylo zminéno, cenou
za jistotu bezchybnosti je uzsi tunel. Nejvetsi mozné zmenSeni poloméru tunelu oproti
skutecnému stavu je dano rozdilem poloméri nejvétStho a nejmensiho atomu

v molekule.

6.2.3 Pesimisticky tunel v RT
Shodny ptistup by bylo mozné pouzit i pro pesimisticky tunel v regularni triangulaci,

ta vSak tim, ze zohlediiuje vahy vrcholl (poloméry atomit), poskytuje lepsi moznost. Pti
vypoctu koule v tetrahedronu ¢i ve sténé je mozné shora odhadnout velikost chyby
(=jak hluboko do koule tunelu zasahuje néjaky atom). Po zmenSeni poloméru koule
o tento odhad chyby uz nemutze koule zaddny atom protinat. Horni odhad chyby je
zavisly na lokalni geometrii, je tedy pocitan pro kazdou kouli tunelu zvIast'. Slozitost
jeho vypoctu pro jednu kouli je O(1). Odvod’'me nyni vzorec odhadu chyby .

Necht’ § je mnozina vazenych boda, PD(S) je power diagram této mnoziny, R7(S)

jeji regularni triangulace. Zdlraznéme, Ze vazeny bod p s vdhou w, zde budeme chapat

jako kouli se stiedem v p a polomérem 7, = /w, .
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Osa tunelu v regularni triangulaci je tvofena posloupnosti hran power diagramu.
Hrana v PD(S) lezi v priseciku bisektorti, tedy pro kazdy bod z hrany / existuji alespoii
tfi vazené body a,b,c € S (generatory PD ~ vrcholy RT ~ atomy proteinu), pro které

plati, Ze jejich power vzdalenost od bodu z je stejna™:
()=, () =7 (2)=w 6.1)
Dale plati, ze power vzdalenost ostatnich vazenych bodi p € S —{a,b,c} od bodu z
je vetsi:
7, (z2)z2w=7,/2)=nr,(2)=7(2) (6.2)
Necht' @ ma z kouli a, b, ¢ nejvétsi polomér (7, >r,,r, > r.). Potom polomér koule z
urc¢ime jako:
v, = |az| -7, (6.3)
Pfi tomto poloméru se koule z dotyka koule a a neprotina koule b, c.
Nyni nas zajima maximalni velikost chyby, tedy jak hluboko muze libovolné
p S —{a,b,c} zasahovat do koule z, pfesnéji:
error =r, +1, —|pz| (6.4)
Power vzdalenosti 7,(z),7,(z),7,(z) a chybu error ukazuje obrazek 6.6. Velikost

této chyby se budeme snazit shora odhadnout, aniz bychom pfii tom znali kouli p (zname

pouze jeji maximalni mozny polomeér).

Obr. 6.6: Power vzdalenosti a chyba. Power vzdalenosti vazenych bodl a a b od bodu z si jsou rovné
ajsou mens$i nez power vzdalenost vazeného bodu p od bodu z. Kruznice z mé takovy polomér, aby
neprotinala kruznice a a b. Pfesto protina kruznici p.

23 w ~ . ’ ’ . . . v «
Pfipomenime geometricky vyznam této rovnice pro kladné w: koule se stiedem v bod¢ z

a polomérem 7, = Jw je ortogonalni na koule se sttedy v bodech a, b, ¢ a poloméry v, 5, 7T
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Pokud je vyraz (6.4) kladny, zasahuje koule p do koule z. Pokud by byl vyraz (6.4)

vyhodnocovan pii vypoctu kazdé koule tunelu pro vSechna pe S, znacné by tim
vzrostla ¢asova narocnost algoritmu hledani tunelu. Proto je vyhodnéjsi vzdalenost | pz|

zdola odhadnout (tim ziskdme horni odhad chyby).
Ze vztahu (6.2) plyne:

7, (2) = |pz|2 —r}f > |az|2 -1’ =7,(2)
2 2 2 2
|pz| 2|az| —r, +r,

|pz| 2 |az|2 —raz +rp2 (6.5)

Pokud za |az| dosadime podle vztahu (6.3), ziskame:

|pz| > \/|az|2 —raz + rpz = \/(rz +7, )2 —raz —i—rp2 = rzz +2rr, —i—rp2 (6.6)

Dosazenim (6.6) do (6.4) ziskdme horni odhad chyby:

error =r, +r, —|pz|£rp+rz —1/7f22+2rarz+rp2 (6.7)

Ve vyrazu (6.7) stale zlstava neznama r,. Pokud do levé strany nerovnosti dosadime za

7, polomér 7,4, nejvétsiho atomu v proteinu, nerovnost ziistane zachovana®*:

error =r, + 1 —|pz|£rmax+rz—\/;;2+27y; +r (6.8)

z max

Urceni poloméru koule v pesimistickém tunelu v RT pak vypada takto:

1. Ur¢i stted koule z.

2. Ur¢i polomérr, koule z podle (6.3).
3. Vypocitej odhad chyby error podle (6.8) a odecti ho od 7, .

Do takto upravené koule nemiize zasahovat zddny atom a tunel popsany témito
koulemi nemutze obsahovat chyby. Zbyva wukdzat, ze tento zpisob vypoctu

pesimistického tunelu je lep$i, nez prosté zvétSeni vSech atomi proteinu na velikost

nejvétstho atomu. Vyraz (6.8) je mozné chapat jako funkci proménné r,, tedy

y(r)=r,. +r. —\/rz2 +2r,r. +7., . Analyzou priib&hu funkce y zjistime, ze funkce y je

U S 2
O tom se Ize snadno presvédeit zderivovanim funkce Y=F tr— |az| - raz +72 podle 7y .

max

Pro kladné r,,,, je funkce y rostouci.
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spojita, ostfe rostouci (pro », =7, ), »(0) =0 a lim y(r,) =r,, —r,. Nejdilezit&jsi je

monotonnost a limita. Pfi vypoctu pesimistického tunelu v DT je polomér koule

z zmenSen vzdy pfesné o 7, —7,. V RT je polomér koule z zmenSen o 7, —r, aZ pii

jejim nekone¢ném poloméru. A vzhledem k monoténnosti funkce y je ziejmé, Ze ¢im je

polomér 7, mensi, tim mén€¢ bude zmenSen. Pfedpoklad, Ze pesimistické tunely

nalezené v RT jsou Sir§i nez pesimistické tunely v DT, se potvrdil 1 pfi testech
popsanych v kapitole 8.3.

Dalsi vyhodou RT oproti DT je fakt, ze pesimistické tunely v RT zachovavaji
existenci tunelu — pokud v RT existuje k ur€itému mistu optimisticky tunel, vede

k nému 1 pesimisticky tunel (coz u DT neplati). To je dano tim, ze pro libovolné kladné

r- plati nerovnost y(r.)<r.. Tedy hodni odhad chyby, o ktery je tunel ziZen, nemize

byt vétsi nez Sitka tunelu.

6.3 Algoritmus hledani tunelt
Nasi snahou je k danému aktivnimu mistu nalézt tunel s maximalnim Sitkou, tedy

s nejvetsim polomérem v nejuzsim bod¢. K tomu lze pouzit hladovou verzi Dijkstrova
algoritmu, ktera je popséana dale.

Triangulace je pii hledani tunelt chapéna jako graf G (viz kap. 6.1), tetrahedrony
odpovidaji uzliim a stény hranam grafu G. Véaha hrany je déna jejim nejuzsim bodem.
Algoritmus hledani tuneld rozliSuje dva druhy uzli: nezndmé a expandované uzly.
Neznamy uzel je uzel, do kterého jesté neni zndma optimdlni cesta. Expandovany uzel
je takovy uzel, do kterého jiz byla optimalni cesta nalezena. Algoritmus je popsan

nasledujicim pseudokddem:

1. Nalezni uzel u, jemuz odpovidajici tetrahedron obsahuje aktivni misto.

2. Vypocti ohodnoceni hran, které z uzlu u vychazeji, a hrany spolu s jejich
ohodnocenim vloz do haldy (expanze uzlu). Uzel u oznac jako expandovany.

3. Vyjmi z haldy hranu /# s maximélnim ohodnocenim.

4. Pokud koncovy uzel v hrany /4 dosud nebyl expandovany, pokracuj bodem 5,
jinak bodem 3.

5. Oznac uzel v jako expandovany, zapamatuj si hranu, pies kterou jsi do v

prisel.
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6. Pokud z uzlu v vychazi méné nez &tyfi hrany”, pokracuj bodem 8, jinak
bodem 7.

7. Vypocitej ohodnoceni hran vedoucich z uzlu v do dosud neexpandovanych
uzlIt. Hrany a jejich ohodnoceni vloz do haldy. Pokracuj bodem 3.

8. Zpétnym prichodem od posledniho expandovaného uzlu rekonstruuj tunel.

Pokud ma algoritmus nalézt vice tunelll k jednomu aktivnimu mistu, neptejde na bod
8 pfi nalezeni prvniho tetrahedronu lezictho na povrchu triangulace. Pouze si
odpovidajici ,,cilovy“ uzel zapamatuje a pokracuje, dokud nenalezne potfebny pocet
cilovych uzla. Pro kazdy cilovy uzel rekonstruuje tunel zv1ast.

Pokud nés zajimaji pouze tunely, jejichz minimalni polomér je vétsi nez urcitd mez

r., staci algoritmus upravit tak, aby do haldy vkladal pouze hrany s ohodnocenim

vétSimnez 7, .

Slozitost algoritmu je zavisla na poctu expandovanych uzlt, tento pocet oznacime k.
Odebrani hrany z haldy ma slozitost O(1), slozitost vlozeni hran do haldy pii expanzi
uzlu je O(log k). Pti k expandovanych uzlech je celkova slozitost O(k log k). Pocet
expandovanych uzla se teoreticky muze blizit poctu vSech tetrahedront v triangulaci,

prakticky je mnohem niz$i a doba hleddni tunelii neni z hlediska ¢asové narocnosti

kritickym mistem programu.

* Tzn. néktera sténa tetrahedronu, ktery odpovida uzlu v, lezi na konvexni obélce triangulace. Byl
tedy nalezen tunel na povrch molekuly.
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7. Navrh programu

7.1 Vybér algoritm

Podle zadani mé navrzeny program zvladat praci s rozsahlymi dynamickymi daty. To
znacné¢ ovlivnilo volbu algoritmt, které jsou v programu implementovany.

Pro konstrukci triangulace byl vybran algoritmus inkrementalniho vkladani, ktery je
pomeérné stabilni a umoznuje jednoduché vkladani novych boda do triangulace. V jeho
popisu v [F93, E92] bohuzel neni =zahrnuta prace s redundantnimi body,
implementovany program proto predpoklada, Ze vstupni data redundantni body
neobsahuji*® (coZ proteiny spliiuji).

K vyhledani tetrahedronu incidujiciho s vkladanym bodem je pouzit algoritmus
prochazek. Dalsi moznosti bylo uziti rychlejstho DAGu, ten mé& ovSem oproti
algoritmiim prochazek dvé nevyhody. Zaprvé potiebuje pii k tetrahedronech vysledné
triangulace dal$i O(k) mnozstvi paméti, coz miize zpusobit pii zpracovani velkych dat
potize. Druhym problémem je, Ze odebrani bodu z triangulace zptsobi v DAGu
netrivialni zmény, které by algoritmus zkomplikovaly a zpomalily.

Odebirani bodl z triangulace ma ftesit rozsifeni Devillersova algoritmu. Devillersiv
algoritmus pro odebirani bodt ve 2D DT se zdal pomérn¢ jednoduchy a rychly. Bohuzel

jeho rozsifeni do 3D se ukazalo byt pro n¢které typy dat malo stabilni (viz kap. 3.4.3).

7.2 Detaily implementace
Vramci této prace byl implementovan algoritmus inkrementalniho vkladani

vytvarejici reguldrni a Delaunayovu triangulaci (viz kap. 2.4), algoritmus odebirani
bodi z triangulaci (viz kap. 3.4) a algoritmus hledani tunelti (viz kap. 6.3). Program je
doplnén o uzivatelské rozhrani a jednoduchou vizualizaci proteinti, tunela a triangulaci.
Vedlejsim produktem této prace jsou dll knihovny pro konstrukci Delaunayovy
a regularni triangulace, které by mély byt pouzity v dalSich projektech.

Pro implementaci byl pouzit jazyk C# a vyvojové prostfedi Microsoft Visual Studio
2005. Jazyk C# umoziuje efektivni tvorbu uzivatelskych rozhrani, mé jednoduchou
syntaxi a jakozto ¢len rodiny C jazyki je 1 dostatecné rychly. Naopak jeho nevyhodou je

obtiznd prace s pointry, znacné problematicky by zifejmé byl i pfenos aplikace

* P¥i pokusech sdaty obsahujicimi redundantni body program konvergoval, oviem né&které
tetrahedrony nebyly regularni.
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z prostiedi Microsoft Windows pod jiny operacni systém. Dale jsou popsany nékteré

detaily implementace, které nejsou z popisu algoritmu ziejmé.

7.2.1 Pouzité datové struktury
Zakladnimi objekty celého programu jsou bezesporu tetrahedrony. Datova struktura

pro ulozeni tetrahedronu je tvofena Ctyimi indexy na jeho vrcholy a ¢tyfmi indexy na
jeho sousedy (dva tetrahedrony jsou sousedni, pokud maji spolecné tfi vrcholy). Existuji
i dalsi zplsoby ulozeni tetrahedronu (naptiklad sténova reprezentace), nicméné
v pouzité struktufe se autorovi ,,nejlépe uvazuje*.

Vstupni body i vygenerované tetrahedrony jsou ulozeny v polich. S tim jsou spojeny
urcité problémy — u tetrahedrond neni dopfedu zndm jejich pocet, takze velikost pole
pro jejich uloZzeni muze byt pouze odhadnuta zpoctu bodi. Maximdalni pocet
tetrahedronti na n bodech je sice O(n%), nicméné pro redlna data je jejich pocet podstatné
nizsi, v zévislosti na n pouze linearni. Proto je pocatecni velikost pole tetrahedroni
stanovena na k* n (konstanta kbyla testovanim stanovena na 15). Pokud je pole
pribéhem vypoctu zaplnéno, je zvétSeno metodou Array.Resize(). To sice muze pro
extrémni vstupni data program zpomalit, ale pro vétSinu dat ke zvétSeni pole viibec
nedojde.

Dalsi drobnou komplikaci jsou tetrahedrony zaniklé ptfi swapech. Pokud by byly
ponechavany v poli, vyrazn¢ by vzrostla pamétovd narocnost programu. Proto jsou
indexy zaniklych tetrahedronii ulozeny do pomocného zasobniku a nové vzniklé

tetrahedrony jsou ukladany na pozici z vrcholu zasobniku.

7.2.2 Implementace testd orientace a regularity
Testy orientace, regularity a in-sphere test lze pfevést na vypocet determinantu.

Tento zplisob vypoctu je pomérné robustni, pesto pokud je determinant implementovan
pfimocare jako vynasobeni double-Cisel, dochazi v disledku omezené piesnosti
datového typu double k numerickym chybam. Tento problém z velké casti fesi pouziti
knihovny?’ profesora J. Shewchuka, ktera poskytuje metody pro exaktni vypocet
orientatniho a in-sphere” testu. BohuZel neobsahuje metodu pro vypodet testu

regularity — pro ten je pouzita metoda z knihovny MathNet.Numerics®. Ta sice neni

7 http://www.cs.cmu.edu/~quake/robust.html

8 Popravdg, pokusy s Shewchukovou knihovnou ukazuji, Ze jeji in-sphere test také neni zcela stabilni.
Obcas se vysledky testli stejnych bodl (pouze zadanych v odlisném poradi) lisi. OvSem k této chybé
dochazi v naprosto mizivém poctu piipadd.

** http://mathnet.opensourcedotnet.info/Default.aspx
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exaktni, pfesto jsou jeji vysledky piesnéj$i nez vysledky mnou implementovaného
vypoctu determinantu (v testech v kapitole 8 bude pifesto formaln¢ oznacovana jako
exaktni, ovSem pouze pro jednoduché rozliseni pouzité aritmetiky).

Pouziti exaktnich metod samoziejm¢ neni zadarmo, jejich vypocet je casove
naro¢ny, coz vyrazné ovliviiuje dobu béhu programu (viz graf 8.1). Numerické
problémy vznikaji pfedevsim pii zpracovani umélych dat (body lezici na pravidelné
miizce apod.) a povrchovych dat. V mnoha ptipadech jsou klasické testy dostacujici.
Proto je uzivateli ponechdna moznost vybrat si, ktery typ testi chce pouzit. Aplikace
nabizi moznost zkontrolovat vyslednou triangulaci. Pokud obsahuje chyby, miize

uzivatel ,,zaskrtnout™ pouziti presné&jsi aritmetiky a spustit vypocet triangulace znovu.

7.2.3 Vizualizace
Aplikace obsahuje i jednoduchy prohlizec, jehoz implementace vyuziva grafické

rozhrani Direct3D. Prohlize¢ umoziiuje zobrazit vygenerovanou triangulaci, model
proteinu a samoziejmé nalezené tunely. Atomy proteint jsou zobrazovéany jako koule,
druhy atomt jsou rozliSeny barvou. Pro vizualizaci tunelu je pouzita jeho osa (lomena
¢ara) a mnozina kouli, které byly nalezeny pii vypoctu tunelu. Pro kompaktnéjsi vzhled
tunelu by bylo mozné dopocitat dalsi koule se stfedy na ose tunelu, nicméné pouzity
zpusob zobrazeni tunelu se zda dostacujici. Prohlize¢ umoziiuje i ,,prilet” po ose tunelu,

pfi kterém jsou zobrazovany textové informace o §ifce tunelu.
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8. Testy a vysledky

V této kapitole jsou popsany vysledky porovnani regularni a Delaunayovy
triangulace, tuneli vnich nalezenych a testy algoritm konstrukce triangulace
a odebirani bodu z triangulace. Veskeré testy prob¢hly na stafickém pocitaci Duron

1,4AGHz s 512MB opera¢ni paméti a operaénim systémem Windows XP.

8.1 Porovnani regularni a Delaunayovy triangulace
Jestlize porovnavame pouzitelnost regularni a Delaunayovy triangulace pro hledani

tunelll, je rozumna otazka, jak moc se vysledné triangulace stejné mnoziny vstupnich
bodu lisi. Pokud by byly obé¢ triangulace totozné, nemélo by pouziti regularni
triangulace pfiliS smysl. Naopak pokud by byly ob¢ triangulace (a tunely v nich
nalezené) zcela odlisné, mohlo by to svédcit o Spatné podminénosti tlohy a zpochybnit
pouziti triangulaci pro hledani tuneld. V této kapitole porovname podobnost triangulaci,
podobnosti tuneld se zabyva kapitola 8.3.6.

Regularni a Delaunayova triangulace se samoziejmeé mohou pro obecna data totalné
lisit, naptiklad jediny bod s velkou vdhou muze v RT ,,vytésnit™ vSechny body, které
nelezi na konvexni obalce. Nicméné z hlediska této prace je zajimavé predevSim
porovnani triangulaci molekul, proto se pfi testech zamétime pouze na né.

Pro porovnani triangulaci jsou pouzity tyto ukazatele:

= Pocet tetrahedronti.
* Procento tetrahedronti obsazenych v RT i DT (z celkového poctu tetrahedront
v RT).
» Procento stén, které obsahuje RT 1 DT (z celkového poctu stén v RT).
Vysledky testl ¢tyf riznych molekul ukazuje tab. 8.1.

Soubor | # atom # atolzrjl:\l f)oscflg typu #Vttgt;? #Vte,:?t;? % Stfs:etjrgyCh % Sst%rr]]yCh
awj 1250 600, 132, 106, 1, 407 8474 8900 52 74
dbja 2332 0,418,412, 7, 1491 15646 15663 74 88
dhaa 4710 | 2319, 426,401, 9, 1551 | 32489 35063 52 75
2f61 7864 | 0,1422,1342, 32,5064 | 52364 53073 73 87

Tab. 8.1: Porovnani regularni a Delaunayovy triangulace proteinti. Ve tietim sloupci je udan pocet atomu
vodiku, dusiku, siry a uhliku (v tomto pofadi) v proteinu.

Pocet tetrahedront vzniklych v RT a DT je prakticky totozny. Ve zbylych ukazatelich
uz se RT a DT lisi. Triangulace molekul awj a dhaa, které obsahuji atomy vodiku,

obsahuji zhruba 50% stejnych tetrahedronti a 75% stejnych stén: Triangulace molekul
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dbja a 2161, které atomy vodiku neobsahuji*’, si jsou podobng&ji — obsahuji zhruba 75%
stejnych tetrahedront a 88% stejnych stén. Pro dalsi testované molekuly byly vysledky
prakticky totozné. Spise pro zajimavost byl proveden dalsi test s modifikovanymi daty.
V molekule awj byl upraven polomér atoml — ¢asti atoml byl nastaven polomér na
1,2A, pro zbylé atomy byl v péti testech postupné pouzit polomér 1A, 0,8A, 0,6A, 0,4A
a 0,2A. Vysledky testli podobnosti R7 a DT (viz tab. 8.2) odpovidaji o¢ekavani — ¢im

vEtsi je rozsah poloméra atomd, tim vice se regularni a Delaunayova triangulace 1isi.

Upravené polomeéry | % stejnych % stejnych
atomu [v A] tetra stén
1,2 1 80 91
1,2 0,8 68 84
1,2 0,6 60 79
1,2 0,4 56 75
1,2 0,2 53 73

Tab. 8.2: Podobnost regularni a Delaunayovy triangulace pro modifikovana data.

8.2 Casova a pamét'ova naroénost inkrementalniho algoritmu
Pro praktickou pouzitelnost programu je dilezitd doba vytvareni triangulace a jeji

pamét'ova narocnost, tj. pfedevsim pocet vzniklych tetrahedronti. Ten samoziejmée neni
zavisly na pouzitém algoritmu, ale je dobré mit predstavu, jaka je zavislost poctu
tetrahedront na poc¢tu bodu pro typicka vstupni data. Protoze program je primarné urcen
pro triangulace proteinl, zaméfime se pfi testovani piedevSim na n¢, ale chovéni

programu otestujeme i pro povrchova data.

8.2.1 Casova naroénost konstrukce DT a RT
V prvnim testu jsou porovnany ¢asy konstrukce regularni a Delaunayovy triangulace

pii pouziti klasické (fast) a exaktni (exact) aritmetiky. Pro testovani bylo pouzito pét
proteinll s riznym poctem atomui. Vysledné odhady casovych zavislosti zobrazuje graf
8.1, pfesné hodnoty naméfenych Cast jsou v tabulce 8.3.

Z vysledku testu je zfejmé, Ze doba vypoltu RT a DT je pii pouziti klasické
aritmetiky totozna®'. PouZiti exaktni aritmetiky zpiisobi nartst doby vypoétu u DT na

dvojnasobek u RT dokonce na trojnasobek™”.

3% Protoze tyto molekuly neobsahuji atomy vodiku, nejednd se o proteiny. Nicméné pro testovani to
neni na zavadu.

3! Konstrukce RT by se oviem zpomalila, pokud by program zvladal praci s redundantnimi body.
32 Ptipometime, Ze orientaéni test je pro RT i DT stejny, lii se pouze in-sphere test. V DT je pro ngj
pouzita exaktni Shewchukova knihovna, v RT numericka knihovna MathNet.Numerics.
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Graf. 8.1: Zavislost doby konstrukce triangulace na poctu bodd, typu triangulace a pouzité aritmetice.

Doba triangulace [s]
Klasicka aritmetika | Exaktni aritmetika
# atomu RT DT RT DT

1250 0,457 0,471 1,572 1,033
2332 0,904 0,920 2,944 1,912
4710 1,958 2,004 6,404 4,186
7864 3,092 3,326 10,757 7,200
13623 5,947 6,178 19,761 | 13,983

Tab. 8.3: Piesné Casy konstrukce triangulaci, pouzité v grafu 8.1.

8.2.2 Zatézovy test

Dalsi test je zaméten na chovani algoritmu pfi zpracovani rozsahlych dat, zajimat nas

bude pocet vzniklych tetrahedronti, Casova naro¢nost a rozdeleni ¢asu mezi vyhledani

tetrahedronu a vlozeni bodu s néaslednou opravou triangulace. K testovani byly pouzity

dva soubory s milionem bodil, sledované udaje byly odmétfovany vzdy po vlozeni

dal$ich padesati tisicti bodi. Oba soubory vznikly ,,naklonovanim® menSich modeld,

jeden z proteinu s Sedesati tisici atomy, druhy z povrchového modelu zvonu s dvéma sty

tisici body. Pti zpracovani obou souborti byla pouzita klasickd aritmetika.
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Graf 8.2: Zavislost poctu tetrahedroni regularni triangulace na poctu bodi.

Graf 8.2 ukazuje, ze pocet tetrahedronli je pro protein i pro povrchovy model
linedrné zavisly na poctu bodt a je zhruba sedmkrat vyssi nez pocet bodti (obdobné jsou
1 vysledky pro dalsi data). Tento tdaj je dalezity pii odhadu velikosti pole pro ulozeni
tetrahedront — v dusledku tohoto testu (a dalSich podobnych) je v programu pocatecni
velikost pole stanovena na patnéctindsobek poctu bodl. Graf 8.3 a tabulka 8.4 zobrazuji

zévislost doby konstrukce reguldrni triangulace na poc¢tu bodi. Ta roste rychleji nez

O(n), ale pomaleji nez O(n‘” ’ ) .

LIl g e e e

a00=----- —— prDtE”‘l ............................................... j
o0 | - #- POVIChowa data | om0

B e : A
SO0 e .

T [ OUROox. USROS UPUO ROt
11 [ OO PUUPUR ROt

D e e

Doba triangulace [s]

100 - __ﬁ"‘ ............................................................................................

1 1 1 I 1 1 1 1 I 1
100 200 300 400 500 600 70O SO0 900 1000
Poéet bodu [v tisicich]

Graf 8.3: Zavislost doby béhu konstrukce regularni triangulace na poctu bodu.
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Doba triangulace [s] Doba triangulace [s]
# bodl Protein Por;:;::;vy # bodl Protein PO;Z;‘;W
50000 20,4 20,3 550000 345,4 352,6
100000 43,5 43,6 600000 385,3 395,2
150000 69 69,4 650000 427,9 439,2
200000 96,8 97,5 700000 472,5 485,9
250000 126,2 127,9 750000 516,7 533,5
300000 157,4 160,1 800000 562,9 582
350000 192 195,2 850000 609,5 642,2
400000 228 232,7 900000 658 704,8
450000 265,3 271,4 950000 707,7 757,8
500000 304,6 311,1 1000000 758 820,7

Tab. 8.4: Piesné Casy konstrukce reguldrni triangulace, pouzité v grafu 8.2.

Zajimavy je udaj, kolik ¢asu stravi program vyhledavanim tetrahedrond, do kterych
ma byt vlozen dal$i bod, a kolik ¢asu pfi ndsledném vlozeni bodu a opravé triangulace.
Pomér téchto Casi limituje dal$i mozné vylepSeni programu. Z grafu 8.4 je zfejmé, ze
podil Casu straveného hledanim tetrahedronti se pro rostouci data zvétSuje. Nicméné
1 pro milién bodu stéle tvoti pouze 60% celkové doby béhu programu, pro mala data je
to dokonce pouze 20%. Tedy i kdyby byla pouzita néjaka zazraéna metoda, kterd by
snizila dobu hledani tetrahedronti na nulu, celkova doba vypoctu triangulace klesne
pouze o 20 az 60 procent.

V disledku toho je jasné, ze pouziti DAGu (ktery umoziuje vyhledani tetrahedronu
v logaritmickém cCase v o¢ekavaném piipadé€) nebo jiné pomocné vyhledavaci struktury

bude pouze plytvanim paméti, pokud nebude spojeno s optimalizaci lokélnich oprav.

100%
e AR AR iE I I lokalni
| 10 B 10 E 10 [ opravy

B0% - - 18 B - -

] 110 T LU L] [ vhledani
0% tetrahedronu
20% 7 R E -] | b rtr1rtr

T T T T T T 1
100 200 300 400 0 S00 GO0 YOO 300 900 1000
Poéetbodl [v tisicich]

Graf 8.4: Pomér Casu spotfebovaného na lokalni opravy a vyhledani tetrahedronu pfi triangulaci proteinu.
Pro povrchova data jsou vysledky obdobné.
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8.2.3 Casova naroénost algoritmu odebirani bodti
V kapitole 3.4.2 byla stanovena asymptoticka slozitost odebrani bodu p z triangulace

na O(klogk), kde k je pocet tetrahedront, které bod p obsahuji. V nejhorsim piipadé

muze byt tento bod vrcholem vSech tetrahedront triangulace a jeho vyjmuti miize byt
asymptoticky stejné¢ narocné jako vytvoreni celé triangulace znovu (ovSem bez bodu p).
To je ovSem extrémni pifipad. Redlné Casy mazani bodd v proteinech a umélych
objemovych datech jsou vyrazné¢ mensi. Pfi testovani byla vytvofena triangulace
a nasledné z ni byly vymazany vSechny body (kromé& vrcholli pomocného tetrahedronu).
Nameétené Casy a pramérny pocet tetrahedront incidujicich s odebiranym bodem jsou
v nasledujicich tabulkach 8.5 a 8.6.

Algoritmus vymazani vrcholu pouziva pro vypocet priority usi exaktni aritmetiku
ajak je z tabulek 8.5 a 8.6 zifejmé, pro testovand data trva vymazani celé triangulace

zhruba stejné dlouho jako jeji konstrukce pii pouziti exaktni aritmetiky

Doba konstrukce i o A Primérny pocet

| _wenquacelsl | SRR | mazanijecnono | eehedrons

# bodu aritmetika | aritmetika triangulace [s] vrcholu [ms] odebirany bod
1250 0,43 1,53 1,59 1,28 25,40
2332 0,93 3,00 2,98 1,28 25,55
4710 1,95 6,47 6,64 1,41 26,60
7864 3,69 11,30 10,91 1,39 26,15
13623 7,12 20,67 20,49 1,50 27,07
65588 41,95 | 107,00 101,99 1,56 26,76

Tab. 8.5: Casy konstrukce a destrukce triangulace riiznych proteind.

Doba konstrukce i o2 Primérny pocet
| __wsnouscelsl | ST | madinijeanono | (rahecrond

# bodl aritmetika | aritmetika triangulace [s] vrcholu [ms] odebirany bod
1000 0,31 1,14 1,20 1,20 23,74
2000 0,75 2,50 2,62 1,31 24,65
4000 2,05 5,23 6,42 1,28 25,45
8000 4,14 10,94 11,09 1,39 25,75
16000 6,72 23,52 22,34 1,40 26,32

Tab. 8.6: Casy konstrukce a destrukce triangulace umélych objemovych dat.

Doby uvedené v tabulkdch 8.5 a 8.6 ovSem nezahrnuji ¢as potiebny na nalezeni
tetrahedronu incidujiciho s odebiranym vrcholem. Pokud by byl tento ¢as zapocten,
vzrostou doby mazani v zavislosti na poctu tetrahedront triangulace. Nicmén¢ pokud
bude kazdy bod obsahovat index na libovolny tetrahedron, se kterym inciduje, je mozné

se tomuto vyhledavani zcela vyhnout.
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8.3 Porovnani tunellil nalezenych v RT a DT
Cilem této kapitoly je detailné¢ porovnat jednotlivé typy tunelii. Pfedev§im nas bude

zajimat, zda jsou tunely v regularni triangulaci ,lepSi“ nez tunely v triangulaci
Delaunayové. Princip srovnani je jednoduchy — program vytvoii regularni
a Delaunayovu triangulaci vybraného proteinu a pokusi se v téchto dvou triangulacich
ke kazdému atomu nalézt optimisticky a pesimisticky tunel’’. Na &tyfech takto
ziskanych sadach tuneli program provede uréita meéfeni a vysledky zpracuje
jednoduchymi statistickymi metodami.

Pii porovnavani pro nas bude hlavnim kritériem polomér tunelu v jeho nejuz$im
bod¢ (ten budeme stru¢né¢ nazyvat §irka tunelu). Dale porovname jednotlivé typy
tunell podle poctu a velikosti chyb, kde chybou rozumime prinik tunelu a néjakého
atomu.

Pro srovnavani sitek tunelti definujme funkci radius(A4,i) kde 4 oznacuje typ tunelu
(optimisticky/pesimisticky v Delaunayové/regularni triangulaci) a i je index atomu
molekuly.

polomér tunelu v jeho nejuzsim bodé¢,

. | pokud tunel typu 4 k atomu 7 existuje
radius(A4,i)= (8.1)

0; pokud tunel neexistuje

8.3.1 Priimérna Sirka tunelt
Prvnim sledovanym ukazatelem je primeérna Sitka tuneld. Ta je pocitana podle

nasledujiciho vzorce™*:

1
$itka tunelti typu 4 = — , - > radius(4,i)  (8.2)
pocet nalezenych tunelii {tomy > et}
e typu 4

Vysledky pro jednotlivé typy tunelll v riznych molekulach shrnuje tabulka 8.7.

3 Vysledkem jsou tedy étyfi mnoziny tunelii: optimistické a pesimistické tunely v DT a optimistické
a pesimistické tunely RT. Pochopitelné k n¢kterym atomtim nevede zadny tunel, k jinym pouze jeden typ
tunelu v jedné triangulaci (nejcastéji optimisticky tunel v RT).

3 Zdtraznéme, ze “podet nalezenych tuneli mize byt mensi nez pocet atomil (ne ke kazdému atomu
vede tunel). Jestlize k néjakému atomu tunel neexistuje, povazujeme jeho Sitku za nulovou.
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Priimérna Sitka tuneld v nejuzsich bodech [v A]

Delaunayova triangulace

Regularni triangulace

Soubor Optim. tunely | Pesim. tunely | Optim. tunely | Pesim. tunely
1aw;j 1,257 1,072 1,398 1,270
1dbja 1,477 1,320 1,536 1,468
dhaa 1,038 0,776 1,100 0,986
2f61 1,771 1,619 1,829 1,761

Tab. 8.7: Prumérné Sitky tunelll v nejuzsich bodech.

Tabulka 8.7 ukazuje, Ze v priméru jsou optimistické, resp. pesimistické tunely v RT
SirSi nez tunely stejného typu v DT. Dokonce se pesimistické tunely v RT blizi
optimistickym tunelim v D7. Nicméné toto srovnani je znacné hrubé, neporovnava
odpovidajici si tunely ani nezohlediiuje pocet existujicich tuneli — pokud by v DT
existoval tunel ke kazdému atomu, zatimco v RT by vedl tunel pouze k jednomu, t€Zko
by bylo mozné o RT prohlasit, ze je pro analyzu tunelti vhodnéjs$i. Tyto otazky fesi

nasledujici metody srovnani.

8.3.2 Porovnani uspésnosti
Zde se zamé&iime na porovnani Uspésnosti hledani tunelll — nebude nés zajimat Sitka

tuneli ale pouze skutecnost, zda tunely jednotlivych typid k atomim vibec existuji.

Uspésnost hledani tunell k atomam [v %]
Delaunayova triangulace Regularni triangulace
Soubor | Opt. tunely | Pes. tunely | Opt. tunely | Pes. tunely
1aw;j 92,1 81,9 99,7 99,7
1dbja 99,8 99,8 99,8 99,8
dhaa 43,8 38,5 50,0 50,0
2f61 50,0 50,0 50,0 50,0

Tab. 8.8: Uspé&snost hledani tunelt réiznych typu.

Vysledky se pro jednotlivé soubory znacné 1isi — v souboru 1awj vedou tunely k vice
nez 90% atomu, v souboru ldbja pouze k 50%. Piesto jsou ve vSech ptipadech
stoji fakt, ze vysledky optimistickych a pesimistickych tunelti v RT jsou zcela totozné.
To odpovida tvrzeni zkapitoly 6.2.3, ze pokud v RT vede knéjakému atomu
optimisticky tunel, existuje k nému i tunel pesimisticky. Z tabulky je rovnéz patrné, Ze

obdobné tvrzeni pro tunely v DT neplati.
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8.3.3 Primérny pomér a rozdil Sifek tunelt
V této metod¢ se zaméfime na porovnani dvou tunelti rizného typu vedoucich ke

stejnému atomu. Na rozdil od pfedchozi metody zahrneme do porovnani pouze tplné
dvojice tunelii (dva existujici tunely riizného typu ke stejnému atomu®). Zajimat nas
bude pomér a rozdil Sifek tunelii a také procento piipadii, kdy je tunel v RT §irsi nez

odpovidajici tunel v DT.

. . . 1 radius(A,i
pomér tunelt typt 4, B=— — = # (8.3)
pocet existujicich dvojic . (uomy s tunely| Fadius(B, i)
ze{ typu 4i B }
rozdil tunelt typi 4, B=— - — (radzus(A, i)—radius(B, z)) (8.4)
pocet exist.dVOjiC . faomy s tunely
ze{ typu 4i B }
Pomér tunelt DT/RT [v %] Rozdil tuneld RT-DT [v A] | Tunel v RT je SirSi nez v DT v [%]
Soubor | Opt. Tunely | Pes. tunely Opt. tunely | Pes. Tunely Opt. tunely Pes. tunely
1awj 77,7 60,7 0,217 0,360 71,9 97,6
1dbja 94,9 85,9 0,067 0,156 74,4 93,6
dhaa 84,2 47,6 0,133 0,359 66,2 99,0
261 95,2 86,7 0,065 0,150 76,2 99,0

Tab. 8.9: Primérné pomery a rozdily optimistickych resp. pesimistickych tunelti v DT a RT.

Z tabulky 8.9 je ziejmé, Ze tunely v RT opdt vychazeji $ir§i neZ tunely v DT°.
Naptiklad v proteinu dhaa jsou pesimistické tunely v DT primérné o vice nez 50% uzsi
nez pesimistické tunely v R7, ¢emuz odpovidéa primérny rozdil $itek tunelti 0,359A. Za
povsimnuti snad stoji tfi skutecnosti:

» Rozdily mezi RT a DT jsou vétsi u pesimistickych tuneli — specidlni
odvozeni pesimistickych tuneli v RT se tedy vyplaci.

* Rozdily mezi RT a DT jsou mensi u molekul 1dbja a 261 (druhy a ctvrty
fadek tabulky). Tyto molekuly neobsahuji atomy vodiku (coz je nejmensi
atom), takze rozsah velikosti atomi je mensi a regularni triangulace se vice
podoba Delaunayove.

» Optimisticky tunel v RT je $ir$i neZz odpovidajici optimisticky tunel v DT
zhruba v 75% ptipadu, pesimisticky tunel v RT je §irsi nez pesimisticky tunel

v DT takika vzdy.

3% Napiiklad pokud optimisticky tunel k atomu &islo 5 v RT existuje a v DT ne, neni tato dvojice tiplna
anebude zahrnuta do porovnani optimistickych tunelti v RT a DT.

36 Primérné rozdily Sifek tunelt neodpovidaji primémym 3itkdm popsanym v tabulce 8.8. To neni
chyba, pouze dasledek toho, Zze do srovnani v tabulce 8.9 jsou zahrnuty pouze uplné dvojice tuneltl.
V realu tak z porovnani vypadnou ptedevsim Uzké tunely v RT (protoze jejich prot&jsky v DT neexistuji)
a tim vzroste primérna Sitka tuneld v R7.
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8.3.4 Porovnani Sirokych tunelt
Znacna Cast nalezenych tuneli je uzka, jejich polomér se pohybuje v desetinach

angstromu (pro srovnani — polomér vodiku je 1,2A). Tyto tunely patrné nejsou pfi

upravach proteini pouzitelné, a proto je budeme v nésledujicim testu ignorovat.
Jednotlivé typy tunelit opét porovname podle primérného poméru a rozdilu Sitek,

ovSem do srovnani zahrneme pouze ty uplné dvojice tuneld, v nichz alespoi jeden tunel

ma polomeér vétsi nez 1,85A (polomér atomu siry).

Tunely s polomérem > 1,85A
Pomér tunelt DT/RT [v %] Rozdil tuneld RT— DT [v A]
Soubor | Opt. Tunely | Pes.tunely | Opt. Tunely | Pes. tunely
1awj 0,966 0,904 0,101 0,267
1dbja 0,972 0,948 0,086 0,15
dhaa 0,96 0,903 0,125 0,283
2f61 0,973 0,952 0,081 0,138

Tab. 8.10: Porovnani tuneld s Sitkou vétsi nez 1,85A.

Z tabulky 8.10 je jasné, Ze poméry Sifek tunelll se oproti pfedchozimu testu vyrazné
zménily — tunely v RT uZ jsou pouze o n€kolik procent $ir$i nez tunely v DT, nezavisle
na typu tunelu nebo proteinu. Nicméné rozdil Sifek tuneld se ptiliS nezménil, tunely
v RT ziistavaji Sirsi o jednu az tfi desetiny angstromu. Obdobné dopadaji i testy s jinym
minimalnim polomérem — pomér Sifek tunelli se s rostoucim minimalnim polomérem
blizi k jedné, ale jejich rozdil zGstava zhruba stejny. Jinymi slovy — nezalezi, jaka je
Sitka tunelu v DT, odpovidajici tunel v RT bude primérné o né¢kolik desetin angstromu

Sir$i. Tomu odpovida i ,,rucni‘ porovnani Sifek jednotlivych tuneld.

8.3.5 Chyby v tunelech
V poslednim testu se zaméfime na chyby v tunelech. Protoze pesimistické tunely

v DT'1 RT jsou bezchybné, porovname pouze optimistické tunely.

Pro potieby testovani je kazdy nalezeny tunel porovndn se vSemi atomy proteinu.
Zajimat nas bude procento tuneld, které obsahuji chyby (prvni dva sloupce tab. 8.11),
pramé&my polet chyb v tunelu (tfeti a &tvrty sloupec) a primérné velikost’’ maximalni

chyby v tunelech (posledni dva sloupce).

37 Velikost chyby atomu p a koule tunelu z je dana takto: error = r,+r _| pz| .
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Pocet chybnych Pocet chyb Primérna velikost
tuneld [v %] na tunel maximalni chyby
Soubor | Delaunay Regular Delaunay Regular Delaunay Regular
1awj 87,5 74,8 6,715 3,058 0,232 0,125
1dbja 25,1 14,6 0,597 0,332 0,133 0,071
Dhaa 92,1 85,4 21,095 8,133 0,284 0,145
2f61 27,8 24,0 0,746 0,681 0,088 0,074

Tab. 8.11: Chyby v optimistickych tunelech.

Prvni dva sloupce tabulky 8.11 ukazuji, Ze procento chybnych tuneli je velké
aznacn¢ se 1iSi molekulu od molekuly. Napiiklad v molekule dhaa protinaji atomy
zhruba 90% tunelt, zatimco v molekule 1dbja je to pouze 25% tunelil (resp. 15% v RT).
Tomu odpovida iprimémy pocet chyb v tunelu, ktery se také pohybuje v Sirokém
rozmezi. Primérna velikost maximalnich chyb v tunelech v DT a RT (posledni dva
sloupce tabulky) je pomémé vysoka, blizi se rozdilu S$ifek optimistickych
a pesimistickych tunelii. Nicméné chyby prakticky neovliviiuji polomér tunelt v jejich
nejuz§im bod¢ — jestlize jsou pii kontrole tunelu jeho chybné koule zmenseny tak, aby
do nich opravdu zadny atom nezasahoval (tzn. koule je zmenSena pfesné o velikost
chyby, ne o néjaky jeji odhad), poklesne primérna Sitka tunelil jen o setiny angstromu

(viz tabulka 8.12).

Primérna Sitka Primérna Sitka
tunelt v DT [v A] tunell v RT [v A]
Soubor S chybami :'E:;ii;i S chybami frgeegsci';eb
1awj 1,2574 1,2220 1,3976 1,3898
1dbja 1,4773 1,4760 1,5357 1,5351
dhaa 1,0377 0,9813 1,0998 1,0936
261 1,7711 1,7706 1,8295 1,8291

Tab. 8.12: Porovnani primérnych Sifek optimistickych tuneld pied opravou (s chybami) a po opravé.

8.3.6 Tvar tunell
Tunely v RT a DT, vedouci do stejného mista molekuly, se liS§i nejen svym

prumérem, ale obcas také svou drdhou. Rozdily v drahach jsou vétSinou malé, tunely
Casto splyvaji, poptipad¢ se rozdéli a po chvili znovu spoji. Jen vyjimecné se drahy

tunell zcela rozchéazeji (ukazky tuneld viz obr. 8.1 az 8.4 a pfiloha A).

8.3.7 Shrnuti

V uvedeném srovnani tuneld v regularni a Delaunayové triangulaci jasné vitézi
regularni triangulace. Méa vétsi tispéSnost pii hledani tuneld (tzn. jsou v ni nalezeny

tunely do mist, které¢ se DT jevi jako nepfistupné) a tunely jsou primérné o nékolik
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desetin agstromu Sir$i. Optimistické tunely v RT obsahuji méné chyb a i primérna
velikost maximdlnich chyb je mens$i. Pesimistické tunely v RT na rozdil od DT
zachovavaji existenci tunelu (pokud v RT do urcitého mista vede optimisticky tunel, pak
existuje 1 odpovidajici pesimisticky tunel).

Nicméné pouziti DT pro hledani tunelti nelze zavrhnout. V pribéhu minulého roku
upravil tym doc. Ing. Jifiho Sochora svou metodu hledani tuneld v DT. Misto kouli
opsanych tetrahedroniim jsou pfi konstrukci tunelu pouzity koule te¢né na atomy ve
vrcholech tetrahedrond. Takto vypoctené koule jsou zkontrolovany vici blizkym
atomim a piipadné¢ zmenSeny. Vysledné tunely se zdaji byt svou Sitkou srovnatelné
s tunely v regularni triangulaci. Bohuzel pro podrobnéjsi porovnani obou typa tunell

nebyla v dob¢ psani této prace k dispozici potiebna data.

8.3.8 Ukazky tunelu
Obrazky 8.1 az 8.4 ukazuji protein 1lin, jeho regularni triangulaci a v ni nalezeny tunel.

Obr. 8.1: Protein 1lin. Obr. 8.2: Tunel (zobrazen Cervené) v proteinu.

Obr. 8.3: Protein, jeho regularni triangulace a tunel Obr. 8.4: Tunel (zobrazen Cerven€) v regularni
(zobrazen ¢erveng). triangulaci, atomy proteinu jsou skryté.
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9. Zaver

Proteinové inzenyrstvi se zabyva zkoumanim a modifikacemi struktury proteind.
K tomu vyuziva (mimo jin€) analyzu tunell v proteinech. Existence tunelu vedouciho
v proteinu k urcité aminokyseliné ovliviiuje jeho chemické vlastnosti, upravou tunelu
(roz8ifenim ¢i naopak zablokovanim) je mozné tyto vlastnosti zménit. Vypocetni
geometrie poskytuje rtizné néstroje pro nalezeni tuneld v proteinech. Jednim z cilti této
prace bylo navrhnout metodu, kterd by pro hledani tunelii pouzila regularni triangulaci,
a porovnat dosazené vysledky se stavajici technikou hledani tuneli v Delaunayové
triangulaci. Tento cil byl splnén, byly navrzeny dva zpusoby konstrukce tunelu
v regularni triangulaci — optimisticky, produkujici $ir$i tunely, které ovSem mohou
obsahovat chyby, a pesimisticky, ktery za cenu mirného ztzeni vytvaii bezchybné
tunely. Podrobné porovnani téchto tuneli s tunely nalezenymi obdobnou technikou
v Delaunayové triangulaci ukézalo, Ze tunely v reguldrni triangulaci jsou primérné
o nékolik desetin angstromu $ir$i (coz odpovida zhruba 10 — 40% jejich primérné siky)
a obsahuji mén¢ chyb.

Proteiny mohou obsahovat az nékolik stovek tisic atomil, proto je pro jejich
triangulaci nutné pouzit metody, které umozni zpracovat i rozsahla data. Pfi malych
zmeénach struktury proteinu (napfiiklad pfi odstranéni atomii obklopujicich nejuzsi bod
tunelu) je nevyhodné vytvaret znovu celou triangulaci upraveného proteinu, rychlejSim
feSenim je pouze lokalné modifikovat stavajici. Tyto pozadavky byly zohlednény pfti
navrhu programu, ktery umoziiuje praci s velkymi daty i1 pfiddvani a odebirani boda
v triangulaci, a spliuje tak druhy cil této prace. Program pfi testech bez problémul
trianguloval protein s milionem bodi. Pro odebirani bodd byl navrzen novy algoritmus,
zalozeny na Devillersové algoritmu odebirdni bodti z Delaunayovy triangulace ve 2D.
Navrzeny algoritmus funguje dobie pro odebirani boda z triangulaci proteinti i dalSich
testovanych objemovych dat, nicméné v nékterych piipadech selhdva v triangulacich
povrchovych modelll (zfejmé vinou numerickych neptesnosti). S odstranénim tohoto
problému se pocita v dalsim vyvoji aplikace.

Dal$im moznym sméfovanim aplikace je jeji plna dynamizace, tedy schopnost body
nejen vkladat a odebirat, ale také ménit jejich polohu. To mlze byt uZitecné napiiklad
pfi sledovani tunelll v proteinu, jehoZ struktura se v case méni (napiiklad pii zahtivani).

Program také bude upraven tak, aby pln¢ zvladal i data obsahujici redundantni body.
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Vedlejsim produktem této prace jsou dll knihovny pro konstrukci Delaunayovy

a regularni triangulace, které mohou byt pouzity v dalSich projektech.
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Prehled zkratek a znaceni

[A]

2D

3D

conv(S)
d-simplex
DAG

DT  DT(S)
EDT EDT(S)
EVD EVD(S)
pt+

PD  PD(S)
RT  RT(S)
S+

VD  VD(S)
VDB  VDB(S)
VR VR(p)

Jednotka angstrom, 1A = 1.0 x 10" metru.

Dvourozmérny prostor

Trojrozmérny prostor

Konvexni obalka bodli z mnoziny S

d-simplex je konvexni utvar, ktery ma d+1 vrchold a naléza se
v dimenzi d nebo vyssi. 0-simplex je tedy bod, 1-simplex je
piimka, 2-simplex trojuhelnik atd.

Directed Acyclic Graph — Acyklicky orientovany graf
Delaunayova triangulace (mnoziny S)

Triangulace duélni k Euklidovskému Voronoiovu diagramu
mnoziny S

Euklidovsky Voronoitv diagram mnoziny S

Bod v dimenzi d+1, ktery vznikne zobrazenim d-dimenzionalniho
bodu p na paraboloid.

Power diagram mnozZiny S

Regularni triangulace mnoziny S

Mnozina bodl p+, které jsou zobrazenim bodl p € S'.

Voronoitv diagram mnoziny S

Voronoitv diagram pro body mnoziny §

Voronoitv region bodu p
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Priloha A
Ukazky tunelt

Obr. A.1: Prilet tunelem v proteinu. Cervend lomend ¢ara ukazuje osu tunelu, ervené ctverce znazoriuji
konce jednotlivych hran a jejich nejuz§i mista. Cislo v prvnim ¢tverci je polomér tunelu v tomto bodé.

Obr. A.2: Porovnani tunell nalezenych vregularni (Cerveny tunel) a Delaunayové (modry tunel)
triangulaci. Tunely vedouci do stejného aktivniho mista se mohou zcela lisit.
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Priloha B

Uzivatelsky manual
Hlavnim ucelem aplikace je vytvaret regularni a Delaunayovy triangulace mnozin

bodt a hledat v nich tunely. Soucasn€¢ miize byt vytvoreno nékolik triangulaci — kazda
je chapana jako samostatny projekt, mezi kterymi se lze ptepinat tlacitky v dolni ¢asti
formulare. Aplikace také umoziluje vizualizaci triangulace a tunelGl v ni nalezenych,
mozné je také uloZeni a nacteni triangulace do/ze souboru, (triangulace je ukladana do
textového souboru ve formatu popsaném na konci této ptilohu). Ukladat 1ze 1 tunely.
Hlavni formular aplikace (viz obr. B.1) obsahuje konzoli (do té jsou vypisovany
informace o béhu programu a chybova hlaSeni) a fadu ovladacich prvki, rozdélenych do

Ctyf panelti — panel Triangulation, Tunnel, Settings a Project.

Regular Triangulation in 3D i im] 5

r— Triangulation

O [Fhemulsr ErmEE Create triangulation | Load tiagulation |
- i i . . . .

Delaun.ay triangulatio Check tiangulation | Save tiangulation | Triangula
" Better in-sphere test y
I Exact arientation test Add points ... | Femove points ... |

—Tupnel ——————————————————
% To atorn with indes: ISDD :I ind tunnels
7 To place with coords:
; Save tunnels |
Ix ¥ z coordinates vl

Mirirmal tunnel's radius: IU,D Shaw visualization |
Number of tunnels: I‘I 3:

— Settings

¥ Hew triangulation in new window
¥ Check triangulation

I Find tunnels

I Show tiangulation

— Project 1
Input fil: dbia_2328 bt | | ok
Triangulation: reqular
Mumber of points: 2332 Tunnels:
Mumber of tetras: 15658 Murnber of tunnels: 1
Corputing time: 3,000z Smallest radius: 0942
Atoms: H:i, 0:4g Mumber of tetras: 31
M2, 57, C: 1431 Active atom: 138.746, 8.445, 47 586
Min-rnax bosw: 114.552, 23.081, 19.627; [atam 200])
167 B9, 23.242, BT 428

Obr. B.1: Hlavni formular aplikace.

Panel Triangulation
Tento panel obsahuje volby, které ovliviluji vytvareni triangulace.
» Regular triangulation — vytvofena triangulace bude regularni.
= Delaunay triangulation — vytvofena triangulace bude Delaunayova.
= Better in-sphere test — vypocet in-sphere testu bude pfesnéjsi, ale také pomalejsi.
= Exact orientation test — vypocet testu orientace bude ptesnéjsi, ale také

pomalejsi. Tuto volbu je vhodné zaskrtnout pii zpracovani povrchovych modeli.
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Panel Tunnel

V tomto panelu se nastavuji ptedvolby, podle kterych budou hledany tunely.

Pessimistic tunnel — budou hledany pesimistické tunely (ty neobsahuji chyby,
ale jsou uzsi nez optimistické tunely).

To atom with index — bude hledan tunel k atomu se zadanym indexem.

To place with coords — bude hledan tunel k mistu se zadanymi soufadnicemi.
Minimal tunnel radius — tunely, jejichz Sitka je mensi nez zadané Cislo, budou
pii hledani ignorovany.

Number of tunnels — hledani skonci po nalezeni zadaného poctu tunelti (pokud

jich tolik existuje).

Panel Settings

Zde se nastavuji akce, které maji byt provedeny pii vytvoreni nové triangulace.

New triangulation in new project — pro novou triangulaci je vytvofen novy
projekt. Jestlize neni tato volba vybrana, pfepiSe nova triangulace pfi svém
vytvoreni aktudlni triangulaci.

Check triangulation — po vytvofeni triangulace je zkontrolovéana jeji topologie,
geometrie a regularita.

Find tunnels — po vytvofeni triangulace jsou podle aktudlniho nastaveni
vyhledany tunely.

Show triangulation — triangulace bude zobrazena ihned po svém vytvofeni.

Panel Project

V tomto panelu jsou shrnuty rizné informace o aktudlnim projektu. V prvnim

sloupci je uvedeno jméno vstupniho souboru, pocet bodii a pocet tetrahedront

triangulace, Cisty ¢as vypoctu triangulace, pocCty atomi podle druhi a soufadnice

min-max boxu vstupnich bodd. V druhém sloupci jsou informace o nalezenych

-----

-----

které¢ho tunel vede. Dale panel obsahuje tii tlacitka:

» & —piejde na predchozi projekt.
= - —piejde na nasledujici projekt.

* (Clear — vymaze aktualni projekt.
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Hlavni panel

Ptimo na hlavnim panelu je umisténo devét tlacitek.

Create triangulation — zepta se na jméno vstupniho souboru a poté vytvoii jeho
triangulaci (DT/RT podle nastaveni).

Load triangulation — nacte triangulaci ze souboru.

Check triangulation — zkontroluje topologii, geometrii a regularitu aktudlni
triangulace.

Save triangulation — ulozi triangulaci do souboru.

Add points... — otevie modalni formulat (viz obr. B.2), do kterého mtze uzivatel
zadat souradnice bodu (a volitelné jejich vahu), které chce ptidat do triangulace.
Po odklepnuti tlacitka OK jsou tyto body vlozeny do triangulace.

Remove points... — otevie modalni formulat (viz obr. B.3), ve kterém miize
uzivatel zadat body, které chce z triangulace odstranit. Tyto body mohou byt
zadany tfemi zpiisoby: svym indexem, min-max boxem (odebrany budou
vSechny body lezici v zadaném min-max boxu) a tunelem (odebrany budou body
obklopujici vybrany tunel, popfipadé pouze body obklopujici nejuz§i misto
tunelu). Po odklepnuti tlac¢itka OK jsou body z triangulace odebrany.

Find tunnels — jsou vyhledany tunely podle nastaveni v panelu Tunnels.

Save tunnels — nalezené tunely jsou ulozeny do souboru.

Show visualization — otevie se okno s vizualizaci triangulace a tunelti v ni

nalezenych. Popis ovladani 1ze pfi otevieném okné vizualizace ziskat stisknutim

klavesy F1.
x
Flease wiite coordiantes of new paints in this text box, x|
each point in format x v 2 1 [optionally] to a new line. )
Remove points
121819 ?Eg gi? ::5 7 with indewes:
i b

min: [1.0°-1.0 -1.0

max: [1.0 1.0 1.0

& around turinel:

which tunnel: I ] 3:

r only around narrowest point

Cancel | ok | Cancel | ()8 I
Obr. B.2: Formular pridani boda Obr. B.3: Formular odebrani boda
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Slozitéjsi akce
Zajimavé je vizualni porovnani tunelll v Delaunayové a regularni triangulaci. To je
mozné provést nasledujicim postupem:
1. Vytvorit DT proteinu a najit v ni tunel do urcitého mista.
2. Vytvorit RT stejného proteinu a najit v ni tunel do stejného mista.
3. Zobrazit jeden z projektl. Ve vizualizaci je zobrazen kromé ¢erveného tunelu
v aktudlni triangulaci také modry tunel, ktery byl nalezen v druhé triangulaci.
Uzitecné muze byt také porovnani tunell pfed a po odstranéni atom obklopujicich
tunel (nebo jeho nejuzsi misto). To lze provést takto:

1. Vytvofit triangulaci proteinu a najit v ni tunel.

2. Kliknout na tlacitko ,,Remove points* a ve formulafi zvolit nabidku ,,Remove
points around tunnel. Tim jsou z triangulace odebrany vSechny vrcholy
tetrahedrond, jimiz tunel prochézel.

3. Najit znovu tunel do stejného mista a pozorovat zménu jeho $itky v nejuzsim
bodé¢ (v kombinaci s pfedchozim postupem je mozné zobrazit oba tunely
najednou).

Formaty ulozeni triangulaci a tuneli
Format uloZeni triangulace
Triangulace je ukladana do textového souboru (s ptiponou .tetra) v tomto formatu:
» Prvni tadek obsahuje typ triangulace (,,[Delaunay triangulation]”, nebo
»|Regular triangulation]”).
* Druhy fadek obsahuje pocet vrcholl triangulace.
= Dalsi fadky obsahuji zaznamy bodt, kazdy bod je ulozen na jednom tadku jako
Ctverice desetinnych c¢isel oddélenych tabulatorem. Prvni tfi hodnoty jsou
soufadnice bodu, ¢tvrta hodnota je jeho vaha.
= Radek, ktery nasleduje za seznamem bodi, obsahuje pocet tetrahedrontl.
= Dalsi fadky obsahuji zaznamy tetrahedront, kazdy tetrahedron je ulozen na
jednom tadku jako osm celociselnych indext (oddélenych tabulatorem), prvni

Ctvefice jsou indexy vrcholi tetrahedronu, druhd ctvefice jsou indexy

sousednich tetrahedronu.

Format uloZeni tunelu

Kazdy tunel je ulozen do vlastniho textového souboru (s piiponou .path) ve formé
lomené Cary. Prvni fadek obsahuje pocet vrcholii lomené Cary, kazdy vrchol je pak
ulozen na vlastnim fadku jako ctvefice desetinnych Cisel (odd€lenych tabuldtorem) —

prvni tfi jsou soufadnice vrcholu, ¢tvrta hodnota je polomér tunelu ve vrcholu.
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