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Abstrakt

This thesis deals with collision detection among proteins of various size. The
methods are based on an appropriate space division and reduction of number of atoms
that might collide. There are used static, dynamic, and oscillating proteins in the paper.

The methods were tested on real data and consequently mutually compared.
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1. Uvod

Detekce kolizi je algoritmicky problém, ktery se vyskytuje v celé fad¢ oblasti,
jako je naptiklad virtualni realita, fyzikdlni simulace zaloZzené na vlastnostech
v molekularnim modelovani, CAD/CAM systémy, vyrobni simulace a pocitacové hry.
Pravé oblast fyzikalnich simulaci zalozenych na vlastnostech v molekuldrnim
modelovani nés bude zajimat nejvice. Tato oblast zahrnuje nékolik dal§ich problémd,
jako jsou pohyby objektli, vykreslovani a reakce na kolizi. Detekce kolizi vSak zlstava
nejvice vypocetné narocnou casti, u které potiebujeme, aby doslo k jejimu urychleni. Se
soucasnym rychlym vyvojem pocitatovych systému by sice k urychleni mélo dojit, ale
s timto tempem soucasné roste i mnozstvi zpracovavanych informaci.

Tato diplomova prace se zabyva detekcemi kolizi mezi atomy jednotlivych
proteind. Pii zjiStovani kolizi v téchto scénach je kladen diraz jak na rychlost detekce,
tak 1 na pfesnost, kterd je nutna ke zjisténi informaci o kolizi (hloubka praniku
jednotlivych atomt). Tato ziskand informace se pozdéji muze pouzit k vypocteni
celkové reakce jednotlivych proteinti na nastalou kolizi.

Prvnim cilem prace je otestovani dosavadniho feSeni pana Ing. Martina
Pokorného [9], ktery navazoval na praci pana Ing. Jaroslava Matouska [7], na redlnych
datech v podobé¢ proteinil a nasledné navrzeni zmén v jeho feSeni. Druhym cilem prace
je realizace navrzenych zmén a jejich nasledné otestovani na realnych datech. Testovani
v této Casti prace probiha i na skutecnych problémech v ramci proteinového inzenyrstvi.
Vysledkem této prace by méla byt aplikace, ktera slouzi pro porovnani upravenych
metod pifedeSlého feSeni na redlnych datech v podobé proteinii a na redlnych
problémech tykajicich se oblasti proteinového inzenyrstvi.

Popsany problém byl feSen ve spolupraci s Masarykovou univerzitou v Brné
v kontextu projektu LC06008.

Samostatny text prace je rozdélen do desiti kapitol. Druhé kapitola obsahuje popis
problematiky feSeni detekce kolizi. Treti kapitola se veénuje struktuie proteinu
amoznostem jeho vizualizace. Ctvrta kapitola popisuje pozadavky na vyslednou
aplikaci. Pata kapitola obsahuje popis dosavadniho feSeni. Sestd kapitola se zabyva
testovanim dosavadniho feSeni a na zdkladé vysledkl testovani popisuje vhodnost
dosavadniho feSeni. Sedma kapitola se vénuje ipravam dosavadniho feSeni a v posledni
¢asti této kapitoly popisuje vyslednou aplikaci. Osmé kapitola je vénovana testovani
vysledné aplikace a jeho zhodnoceni. Devata kapitola shrnuje cile a vysledky prace.

V posledni kapitole jsou uvedeny zdroje pouzité k vypracovani této prace.



2. Detekce kolizi

Detekce kolizi se provadi ve scéné, kterd se skladd z dynamickych a statickych
objektl, aby se zjistilo, zda dynamické objekty nekoliduji mezi sebou nebo s objekty
statickymi. Jestlize kolize nastala, vypocita se u ptislusného kolidujiciho dynamického
objektu reakce na kolizi. Test pro zjisténi kolize by mél byt co nejrychlejsi, protoze je
na ném zavisla rychlost vykreslovani scény. K detekci kolize tedy dochazi pied kazdym
vykreslenim scény.

Dynamické objekty jsou typem objektl, které se ve scéné pohybuji a musi se tedy
pravideln¢ aktualizovat jejich umisténi v datové struktute rozdélujici scénu a piipadné
ijejich obalova télesa. Naopak statické objekty jsou ve scéné pevné zakotveny a
zatazuji se tedy do struktury pouze jednou po jejim vytvoreni.

Samotna detekce kolizi se Casto rozd€luje na dveé hlavni casti: $irsi (broad) a uzsi
(narrow). V prvni ¢asti se identifikuji dvojice objekti, které mohou kolidovat. V této
fazi testovadni se pouzivaji struktury pro rozdéleni scény (pravidelnd miizka,
segmentovy strom, intervalovy strom atd.) a riizné druhy obalovych téles (Axis Aligned
Bounding Box, Sphere Bounding atd). Struktury pro rozdélni scény jsou potiebné
k systematickému rozdéleni prostoru scény, protoze dokazi urychlit dalsi testy tak, ze
vyberou objekty se stejnou vlastnosti. VétsSinou se jednd o polohu objektu v prostoru.
Smyslem téchto struktur je vyloucit co nejvice téles, kterd nemizZou s testovanym
objektem kolidovat. Pouziti rizného typu struktury je zavislé na typu scény,
pozadavcich aplikace nebo na pamétové narocnosti struktury.

Protoze maji objekty Casto slozity tvar, umistuji se do obalek, které urcitym
zptsobem aproximuji jejich povrch. Obalovych téles je vice druhli a pro pouZiti se voli
podle tvaru obalovaného télesa. Pro tésn€jsi obaleni objektu se pouzivaji stromy slozené
z obalovych téles. Obalova télesa jsou opét pouzita pro vylouceni objektil, které
nemohou kolidovat.

V druhé casti detekce se zjistuje, které objekty nalezené v prvni €asti koliduji.
Testy uz se tykaji pouze objekti, a proto se provadi test trojuhelnik vici trojuhelniku.

Jestlize je zjisténa kolize, dopocita se na ni reakce na zéklad¢ kolidujicich trojuhelnikd.



3. Proteiny

Proteiny, jejichz popis byl nalezen v [15], jsou pfirodni latky tvoiené spojenim
nékolika stovek az tisicli aminokyselin. Jednotlivé aminokyseliny jsou mezi sebou
propojeny peptickou vazbou.

Ve vSech bunkach zivych organismil jsou proteiny obsazeny a plni zde rizné
funkce, naptiklad: stavebni, transportni, regula¢ni, fidici, obranné atd. Zakladni povahu
proteinu rozpoznal vroce 1819 Henry Braconnot. Na obrazku 3.1a) je zobrazen
strukturni vzorec aminokyseliny a obrazek 3.1b) ukazuje fragment polypeptidového

fetézce (proteinu).

vedlej§i fetézec peptidicka vazba

o7
Y
aminoskupina karboxylova skupina
n n+1
(a) (b)

Obr. 3. 1: a) Aminokyselina, b) polypeptidovy Fetézec — pirevzato z [3]

Vétsina proteind je sloZzena do unikatni tfidimenziondlni struktury. Nejcastéji se
pouzivaji ¢tyfi odliSné druhy proteinové struktury (viz obr. 3.2.). Primérni struktura je
dana poradim aminokyselinovych zbytkll v polypeptidovém fetézci, které je pii syntéze
bilkovin v organismu uréeno genetickou informaci. Sekundarni strukturu tvofi
usporddani polypeptidového fetézce do tvaru Sroubovice nebo do neusporddanych
usekd. Interakce mezi vzdalenéjSimi castmi polypeptidového fetézce tvoii terciarni
strukturu. Kvartérni struktura je vzdjemna poloha hlavnich fetézct proteinu, které jsou

vzdy totozné.

Primary Secondary Tertiary Quaternary

Obr. 3. 2 : Hierarchie struktur proteini — pievzato z [3]



Pro pocitacové zpracovani proteinu je nutné, abychom méli jeho zjednoduseny
model. V této praci je pouzit tento:

Jednotlivé atomy jsou aproximovany pomoci kouli, jez jsou definovany
soufadnici stifedu a velikosti. Ta je ddna Van der Waalsovym polomérem, ktery
odpovida typu atomu a je udan v jednotkach Angstrom [A] (1A = 10x10™'°m).

Znalost chemickych vazeb neni v této praci pouzita a v modelu se projevi jako
castecné prekryti kouli. Soubory s proteiny a popisy jednotlivych proteint lze ziskat
z [10].

3.1 Modifikace proteinu a aktivnich mist

Drobné¢ zmény v primarni struktufe se mohou projevit na vlastnostech dané
bilkoviny. Toto se vyuZziva v proteinovém inzenyrstvi, jez se snazi vylepSit vlastnosti
jednotlivych proteinl cilenymi mutacemi.

Pti upravé proteinu je dalezité k aktivnimu mistu nebo od néj dopravit urcitou
molekulu, aniz by doslo k naruseni struktury proteinu (viz obr. 3.3). Aktivni misto je
bod, v némz ma dojit k Gprave proteinu. Proto je dilezité, zda existuje tunel s urcitou
velikosti vedouci z aktivniho mista proteinu na jeho povrch. Samotna existence tunelu
nepostacuje k tomu, aby byla mozna urcita modifikace proteinu, ale znalost geometrické
aproximace tunelt v molekule mtize pomoci odbornikiim zaméfit pozornost na jeji

patfi¢né Casti.

aktivni miste

atom proteinu

moZnd cesta z proteinu
vystupni misto

Obr. 3. 3: Tunel z aktivniho mista na jeho povrch

3.2 Vizualizace proteint
Soucasné metody pro zobrazeni molekularnich modelti pouzivaji riznad mnozstvi

informaci o proteinu pro jejich zobrazeni. V nékterych modelech se zobrazuji vSechny



atomy a vazby uvnitif molekuly, vjinych se autofi snazi zptehlednit zobrazované
informace pouzitim co mozna nejvétSiho zobecnéni a zjednoduseni. Mezi aplikace
vizualizujici proteiny patii naptiklad RasMol [12], Chime [5], PyMol [11], VMD [13],
MOLMOL [8] a tfada dalSich. V dalSich casti kapitoly budou popsany vizualiza¢ni

metody proteinti nalezené v [6].

Van der Waalsuv model - VDW
V tomto modelu je kazdy atom proteinil reprezentovan pomoci koule s pfislusnym

polomérem (viz obr. 3.4). Tento polomér je nazyvan van der Waalsitv polomér a udava
se v angstromech. Van der Waalsovy poloméry jsou vypocteny z méfeni vzdalenosti
mezi pary atomu v krystalech a jsou ur¢eny pro kazdy prvek zvlast.

Dva atomy, které jsou spojeny vazbou, se v modelu protinaji, protoze vzdalenost
mezi nimi je mensi nez soucet jejich van der Walsovych polomérti. Diky této vlastnosti

se nemusi v modelu vykreslovat vazba mezi jednotlivymi atomy.

Obr. 3. 4: Van der Waalstiv model — vygenerovano pomoci PyMolu

Teckovy model — Dot model
Jedna se o model rovnéz vytvofeny z van der Waalsovych kouli. Rozdil mezi
timto a pfedchozim modelem je ve zplisobu vykreslovani. V tomto modelu jsou koule

zobrazovany pomoci tecek (viz obr. 3.5).



Obr. 3. 5: Teckovy model — vygenerovano pomoci PyMolu

Koule a ty€inky — Balls and Sticks model

Tento model znazornuje vSechny atomy a vazby, jez se v molekule vyskytuji (viz
obr. 3.6). Jednotlivé atomy jsou zobrazeny pomoci poloméru, ktery je pomérnou ¢ésti
z Van der Waalsovych polomé&ri daného prvku. Koule se v tomto modelu neprotinaji,
a tudiz je nutna vizualizace vazeb mezi nimi. Vazby jsou tvofeny valcem rozdélenym na
dvé poloviny o malém poloméru. Kazda cast je vykreslena barvou pfislusejici jejimu
atomu.

Tato technika vizualizuje molekuly daleko lépe nez pfedchozi dvé metody,

protoze umoziiuje pozorovat i vnitini strukturu molekuly.

Obr. 3. 6: Koule a ty¢inky



Dratovy model — Wire
Molekula je u tohoto modelu vykreslovana pomoci vazeb mezi atomy. Jednotlivé

vazby jsou tvofeny &arami spojujicimi stfedy piislusnych atomi. Cara je obarvena podle
ptislusejicich atomt (viz obr. 3.7).

Tento model je vhodny pro piipady, kdy je potfebné znat usporadéani struktury
celého proteinu. Kvili pouziti Car jako vazeb atomu neposkytuje metoda téméi zadny

prostorovy dojem.

\(

L

Obr. 3. 7: Dratovy model — vygenerovano pomoci PyMolu

Ty€inkovy model — Sticks
Ty¢inkovy model opét zobrazuje pouze vazby mezi jednotlivymi atomy molekuly,
ale vazba je zde tvofena valcem. Zpusob obarveni vélce je totozny s piredchazejicim

modelem. Ptiklad zobrazeni modelu je na obrazku 3.8.

Obr. 3. 8: Ty¢inkovy model — vygenerovano pomoci PyMolu



Sit'ovy model — Mesh
Tato metoda zobrazuje povrch molekuly pomoci sité (mesh), tudiz je vykreslena
jak vnitini struktura, tak i cely povrch proteinu (viz obr. 3.9). Struktura je zndzornéna

pomoci nékteré z predeslych metod.

Obr. 3. 9: Mesh — vygenerovano pomoci PyMol

Povrch - Surface
Podobné jako predchozi model znazornuje i tato metoda povrch molekuly. Tato
technika zobrazuje povrch jako celistvou plochu (viz obr. 3.10). Vysledek je

piehlednéjsi, ale vypocetné narocny.

Obr. 3. 10: Surface — vygenerovano pomoci PyMol



Pro stavajici a cilovou aplikaci byl vybran Van der Waalsiv model, protoze
poskytuje dobrou reprezentaci objemu celého proteinu, a je tudiz nejvhodnéjs$i pro
zobrazovani a vypocet detekce kolizi mezi jednotlivymi ¢astmi proteinu. V nasledujici

kapitole budou popséany pozadavky na cilovou aplikaci.



4. Pozadavky na vyslednou aplikaci

V této kapitole budou popsany pozadavky na cilovou aplikaci, n¢které z nich jsou
zalozeny na pozadavcich zadanych Masarykovou univerzitou v Brné v ramci projektu
LC06008. Lze je rozdelit do dvou kategorii interaktivni a neinteraktivni. V prvni
kategorii by méla aplikace interaktivné zobrazovat jednotlivé proteiny a zaroven pocitat
a upozoriiovat na kolize, které mezi nimi nastanou. Soucasn¢ by aplikace méla umoznit
v tomto rezimu vystup vysledkii kolizi do souboru. Druhy rezim aplikace by mél
umoznit ovétovani, zda mezi zadanymi proteiny nedoslo k n¢jaké kolizi. Jako vystup by
vtomto rezimu mély slouzit soubory, do kterych by se ukladaly vSechny mozné
informace o kolizich. Reakce na kolize mezi proteiny nebude vypocitavat skutecnou
reakci na kolizi, protoze takové vypoCty jsou vypocetné i Casové narocné a nejsou

obsahem této prace.

4.1 Interaktivni reZim
Prohlizeni proteinu
Aplikace by méla umoznovat prohlizeni jakéhokoli proteinu a zdroveil umoznit

protladovéani atomu nebo atomil zobrazovanym proteinem.

Prohlizeni pohybu malého proteinu po cesté velikym proteinem

V tomto rezimu by aplikace méla zobrazovat pohyb mensiho proteinu ve vétSim
po pfedem zadané cesté. Navic by méla umoznit uklddani informaci o koliznich
atomech do souboru. Program by tedy mél otestovat, zda je zadany mensSi protein

schopen projit vétsim proteinem po cesté a informovat o pritb¢hu pohybu po cesté.

Prohlizeni vytfepavani

Aplikace by méla obsahovat jednoduchy rezim pro automatické hledani cesty
z aktivniho mista mimo protein. Proto by mél byt do aplikace zatazen tento rezim, ktery
hleda cestu z proteinu nahodnym zvolenim sméru pohybu proteinu. Aplikace by méla
v aktivnim misté proteinu ndhodné zvolit smér, ktery se opét zmeéni po kolizi. Hledéani
cesty by mélo koncit bud’ po nalezeni cesty mimo protein, nebo po dosazeni urcitého
mnozstvi kolizi. Tento rezim vSak nezaru¢i nalezeni nejvhodnéjsi cesty z aktivniho

mista mimo protein. Rezim by mél umoznit ulozeni nalezené cesty do souboru.

Prohlizeni filmu proteint
Protoze jednotlivé atomy v proteinu ve skutecnosti pordd kmitaji, musi se tato

vlastnost zahrnout i do této aplikace. Z tohoto diivodu by mél byt do aplikace zahrnut
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1 tento rezim, ve kterém jednotlivé snimky filmu proteinu definuji rizné polohy atomu
pfi jejich kmiténi.
Prohlizeni pohybu malého proteinu ve filmu proteinu

Tento rezim by mél byt do aplikace zatazen z diivodu vyuziti dalezité vlastnosti
atoml proteinu, a to jiz zminéného kmitani. Pohybujici se mensi protein by se mél
pohybovat po pfedem zadané cesté. Jestlize by doslo ke kolizi, méla by nasledovat
zména snimku proteinu a pokra¢ovani pohybu po cesté. Pokud by doslo k pouziti vSech
snimkl za sebou, méla by aplikace upozornit na to, Ze pohybujici se protein nemulze
projit kmitajicim proteinem. Rezim by tedy mél ovétit, zda mize mensi protein projit

kmitajicim proteinem po piedem zadané ceste.

4.2 Neinteraktivni rezim
Ovéreni polohy dvou proteint

Ugelem tohoto rezimu by mélo byt ovéieni vzajemné polohy dvou proteini.
Jestlize by nékteré z atomil proteinu kolidovaly, mély by se tyto informace ulozit do
vystupniho souboru. Pro tento rezim by bylo vhodnéjsi pouziti ddvkového zpracovani,

protoze rychlost zpracovavani jednoho ovéteni by neméla byt prilis velika.

Ovéreni pohybu malého proteinu v cesté velikym proteinem

Tento rezim by mél slouzit pro ovéfeni cesty v proteinu. Po této cesté by se mél
pohybovat mensi protein. Informace o kolizich béhem cesty mensiho proteinu by se
mély opét ukladat do souboru. Protoze ani toto ovéfeni by nemélo byt pfili§ ¢asove

naroc¢né, bylo by vhodné zavedeni davkového zpracovani.

Vypocet cesty z proteinu vytrepavanim

Jednalo by se o rezim, ve kterém je vypocitdvana cesta z aktivniho mista proteinu
mimo né&j. Cesta by se opét hledala pomoci ndhodné zvoleného sméru, ktery se zméni,
jestlize by doSlo ke kolizi mezi proteiny. Zastaveni hledani cesty by opét mélo byt
realizovano, jestlize mensi protein nalezne cestu mimo vétsi protein nebo po dovrseni
maximalniho mnozstvi kolizi, které jsou pti hledani cesty dovoleny. Zaroven by bylo
nejvhodnéjsi zavést pocet opakovani hledani cesty. Vysledna cesta, kterou tento

program nalezne, nemusi byt optimalni, dokonce aplikace nemusi cestu nalézt.

Ovéreni pohybu malého proteinu v cesté filmem proteint
Rezim by mél ovéfit, zda mize mensi protein projit kmitajicim proteinem po
pfedem zadané cesté. Jestlize by doslo ke kolizi mezi proteiny, nasledovala by zména

polohy atomil v kmitajicim proteinu. Po pouZiti vSech snimkil za sebou bez toho, aby se
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mensi protein pohnul ve sméru zadané cesty, by aplikace ulozila do souboru informaci,
ze kmitajicim proteinem neprosel mensi protein po zadané cest¢ a naopak.

Aplikace by méla slouzit pouze pro ovéfovani urcitych moznosti, které mohou
mezi proteiny nastat. Vysledky jednotlivych ovéfeni by mély pomdhat v tlohach
proteinového inZenyrstvi.

V nasledujici kapitole bude popsano dosavadni feSeni detekce kolizi, které jsem

ptevzal od svého predchidce.

12



5. Dosavadni reSeni

Tato kapitola popisuje feSeni detekce kolizi, které jsem pievzal od svého
pfedchiidce M. Pokorného. Toto feSeni naleznete v [9]. Kapitola obsahuje tfi ¢ésti.
Prvni popisuje dosavadni feSeni jako celek. Druha ¢ast se zabyva pouzitymi rozdélenimi
scény pro zjisténi nastalych kolizi a tieti se vénuje obalovym télestim, ktera byla pouzita

pro urychleni vypoctu kolizi.

5.1 Popis dosavadniho reseni

Dosavadni feSeni muze pouzit pro detekci kolizi Ctyfi datové struktury:
pravidelnou mtizku, prostorovy strom, intervalovy strom nebo sadu segmentovych
stromtl. Toto feSeni dale pouziva obalova télesa typu: AABB box, obalova koule a OBB
tree. AABB box je pouzivan pro zatazeni objektu do datovych struktur. Pro zjisténi
kolidujicich trojuhelnikli jednotlivych objektii se nejprve pouzije obalova koule za
ucelem odhaleni moznych kolidujicich objekti a poté OBB tree pro vymezeni moznych
koliznich trojuhelnik.

Pro testovani zminéného feseni pouzil jeho autor dva druhy scény. Prvni scéna
byla s rovnomérnym rozdélenim objektl. Druha scéna méla pouze jeden shluk objektii
s n¢kolika objekty ve zbyvajicim prostoru. Scény byly uméle generovany,
a neodpovidaly tedy redlnym datim v podobé proteinti potifebnych pro soucasnou

aplikaci.

5.2 Pouzite rozdéleni scény

V této podkapitole jsou popsany datové struktury pro rozdéleni scény, které byly
implementovany v dosavadnim feSeni. Kazdy popis struktury obsahuje jeji
charakteristiku spolu s popisem implementace jeji inicializace, aktualizace scény

a detekce kolize.

5.2.1 Pravidelna mfizka

Toto rozdéleni prostoru je jednou z nejjednodussich struktur, protoze rozd€luje
prostor do pravidelnych krychli (viz obr. 5.1). Pocet krychli neboli jemnost déleni
prostoru se udava pii vytvareni této struktury. Hlavni nevyhodou je pamétova
naroc¢nost, ktera je dana poctem bunék (krychli). Struktura totiz obsahuje jak obsazené,
tak prazdné buiky. V kazdé bunce jsou ulozeny objekty, které do ni patii, a kazdy
objekt obsahuje buiiky, v nichz lezi. Objekt se vklada do struktury rychle pomoci jeho
AABB boxu. Odstranéni se provede jednoduSe zrusenim ukazateli na bunky miizky
v objektu a ukazatelil na objekt v bunce.

Pravidelna mtizka je urena pro rovnomérné rozmisténi objekti ve scéné. Jestlize

by byly vSechny objekty v jedné ¢asti scény, budou objekty umistény jen v nékolika
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bunkach a struktura by pak neplnila svlij ucel, protoze pro dalsi testy se vybere vétSina
objektu.

NN

/
/
| —1

_—|
_—|
_—|
| —

_—
_—
_—
| —

/

Obr. 5. 1: Pravidelna mrizka

Inicializace struktury

Pro vypocet velikosti jedné buiikky a poctu bunék se pouzivd primérna velikost
objektu a maximalni vzdalenost objektu od pocatku. Velikost miizky je nakonec
zvétSena, aby kolize, které nastanou do urcité vzdalenosti od nactené scény, fungovaly.
Bunky se vytvareji ve vSech osach a se zvétSujici vzdalenosti mezi objekty se zvétSuje
ijejich pocet. Celkovy pocet bunék je omezen piiblizné na 1 000, protoze pro veétsi

pocet je tvorba miizky ¢asové a pamétove narocna.

Aktualizace scény

Nejprve se ptislusny dynamicky objekt vyjme z miizky, poté se provede pohyb
objektu a vypocet parametrt, které se zménily (napt. AABB box objektu). Nakonec se
objekt zac¢leni do mtizky. Po poslednim kroku nasleduje kontrola na detekci kolizi.

Detekce kolize

V prvni fazi kontroly detekce kolize se vybiraji objekty z bun¢k miizky, v nichz
se nachazi testovany objekt. Dale se prochazeji vSechny nalezené objekty a zjist'uje se,
zda uz nebyly testovany. Pokud ne, posouvaji se do nasledujicich testl. Protoze je
vétSinou objekt ptifazen do vice bunék, musi se ukladat idaj o stavu otestovani.

Druhou fézi je test praniku obalovych kouli, ktery dokaze vyloucit vzdalenéjsi
objekty a objekty, jez jsou viici miizce malé.

Tteti test je proveden na prinik OBB boxt v OBB stromu. Tento druh obalového
télesa obepina tcleso relativné tésné, a proto vystupni objekty tohoto testu,
pravdépodobné koliduji s testovanym objektem. Tento test navic dokdze zjistit, jaky
OBB box ze stromu objektu kolidoval, a tudiz do posledniho testu zahrnout jen ty
trojuhelniky objektu pattici do ptislusného OBB boxu. Tim se velice urychli posledni

test.
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Posledni fazi testovani je test trojuhelniki. Do tohoto testu jsou zahrnuty
trojuhelniky ptislusného kolidujiciho OBB boxu a trojuhelniky spliujici kritérium
vhodné orientace normal piislusnych trojuhelnikti (viz obr. 5.2).

Vysledkem posledniho testu je seznam kolidujicich objektd, kterym se pfifadi
reakce na kolizi.

V' - smér pohybu

Obr. 5. 2: Vybér trojihelniki pro test

5.2.2 Prostorovy strom

Tato metoda vychazi z prostorové miizky a snazi se odstranit jeji pamétovou
narocnost.

Hodnoty velikost a pocet bunék rozd@lujici prostor jsou pouzity stejné jako
u pravidelné mfiizky, protoze byly tyto hodnoty testovany a optimalné zvoleny uz
v dosavadnim feSeni. Maximalni pocet bun¢k v jedné ose je tedy 10, ale pii korekci
bunék se piidavaji dalsi 2. Maximalni pocet je tedy 12*12*12 = 1728. Ptifazeni bun¢k
ve stromu muzete vidét na obr. 5.3.

—
1 2 3 4 5
* klig stromu = 100%x + y
1
2
| |
| E |
3 o2
4
Pl
: @
J, Y
Objekt o2 Ze viech piifazenych vzlil jsou vybrany
objekty, které mohou kolidovat. Z uzlu
[ 302 | 303 | 304 [ 402 | 403 [ 404 | 404 dostaneme objekt ol a zuzl 302 a

303 objekt 03.

Obr. 5. 3: Vybér objektu z prostorového stromu — pi‘evzato z [9]
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Inicializace

Jako prvni se musi vytvofit strom a vlozit do n¢j vSechny objekty. Pro kazdy
vkladany objekt se zjisti, do kterych bunék pravidelné¢ miizky patii, a pokud tyto bunky
ve strom& zatim nejsou, vytvoii se pifislusné uzly reprezentujici tyto bunky. Vkladany
objekt je poté do uzll vlozen. Jestlize je objekt pfidan do stromu a ten neni vyvazen,
nasleduje AVL vyvazeni. Vytvaieni a vyvazovani stromu se provadi pomoci klice, ktery
je slozen ze soutradnic bunky v pravidelné¢ miizce. Piiklad tvorby klice je vidét na obr.
5.4.

KIi¢ je tvofen nasledovng:
key = x*100 000 + y*100 + z + 1010100
kde: x—je x-ova soufadnice bunky v mfizce

y — je y-ova soufadnice bunky v miizce
z —je z-ova soufadnice bunky v miizce

kli¢ oznadené buiiky:

key = 2*10000+1*100+1+1010100

key = 1030301

Obr. 5. 4: Tvorba klice pro prostorovy strom — pievzato z [9]

Aktualizace scény

Aktualizace scény u prostorového stromu je velmi podobné aktualizaci scény
s pravidelnou miizkou. Aktualizace se provadi postupné pro vSechny dynamické
objekty. Kazdy takovyto objekt je nejprve odebran ze stromu, nésleduje zména polohy
a poté je znovu zarazen do stromu. Nakonec je nutné zkontrolovat v§echny uzly stromu,
ze kterych byl objekt odebran. Jestlize je néktery z nich prazdny, musi byt ze stromu
odebran. Po kazdé¢ aktualizaci jednoho objektu je nutné znovu zkontrolovat vyvazenost

stromu, a v ptipad¢ nutnosti ho vyvazit.

Detekce kolize
Pro testovany objekt se prochazi seznam uzll, v nichz je objekt ulozen. V kazdém
z téchto uzli se prohleddva seznam objektl patfici pravé do bunky, kterou uzel

reprezentuje (viz obr. 5.3). Nalezené objekty patii do kolizni skupiny, a proto jsou
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testovany dal$imi metodami pro zjisténi kolize. Nasledujici metody jsou popsany
u struktury pravidelnd miizka v ¢asti detekce kolizi jako faze dvé¢ az ctyfi. Kazdy

otestovany objekt se oznaci, aby nedochazelo k opakovanému testovani.

5.2.3 Sada segmentovych stromi

Segmentovy strom je datové struktura navrzena pro praci s intervaly, které jsou
vétSinou reprezentovany useckami. Struktura segmentového stromu vychézi z binarniho
stromu, v némz uzel reprezentuje interval, ktery je v ném zéaroven ulozen. Kazdy uzel
muize mit pouze dva potomky, jejichz intervaly vznikaji ptlenim rodi¢ovského uzlu.

Nékres segmentového stromu s piifazenymi iseckami je vidét na obrazku 5.5.

s4
§5

Obr. 5. 5: Prirazeni usefek v segmentovém stromé — pievzato z [9]

Sada segmentovych stromi si uklada né€kolik segmentovych stromi, pfi¢emz pro
kazdou osu prostoru je uchovan vzdy jeden segmentovy strom. Intervaly pro vytvoteni
jednotlivych segmentovych stromt se ziskaji projekci AABB boxt piislusnych objektt
na jednotlivé osy. Metoda vybira objekty, jejichz AABB boxy se protinaji. Diky tomu
vétSinou funguje velmi dobfe. Jestlize je tato metoda pouzita na scénu, v niz AABB
boxy neobepinaji télesa piilis pevné (viz obr. 5.6), nemusi metoda vhodné fungovat.

Protoze pravidelnd miizka ani prostorovy strom nejsou struktury vhodné pro
scény se shlukem objektl, je v dosavadnim feSeni implementovana pravé tato metoda.
U stromu se pied vytvofenim voli jeho maximélni hloubka, aby scéna s velkymi

rozmeéry nezabirala hodné mista a naopak.
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Obr. 5. 6: Nevhodna scéna pro mnoZinu segmentovych stromiu — pirevzato z [9]
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Inicializace

Nejprve se pro kazdy segmentovy strom vytvoii hlavni kofen, jemuz se nastavi
rozmezi celého prostoru, ve kterém se mohou objekty pohybovat a je mozné zkoumat
jejich kolize. Velikost zkoumaného prostoru se voli na zakladé maximalni vzdalenosti
objektu od pocatku. Tato hodnota je nakonec zvétSena, aby se objekty mohly pohybovat
do urcité vzdalenosti i mimo prostor scény. Maximalni vzdalenost objektu od pocatku
se pocita pomoci vzorce:

D = max(Li)*1,5 ,
kde Li je vzdalenost objektu i od pocatku.

Hlavni uzel kazdého stromu ma rozmezi od -D do +D. Dalsi uzly stromu jsou
pridavany, jestlize je zapotiebi vlozit novy objekt. V inicializaci se také zjistuje
minimalni jednotka stromu, ve které strom pracuje, tato jednotka se pocitd podle
nasledujiciho vzorce:

u=2D/1 000 * 100

Pro kazdy strom je jednotka stejnd, protoze vSechny tfi maji stejny rozsah kofene
stromu. Pfi nacitani objektl se kazdy objekt ptifadi do ptislusného uzlu a do objektu se

ulozi reference na pocatecni a koncovy uzel v kazdém stromé.

Aktualizace scény
Aktualizace scény probihd podobné jako u predchozich metod. Objekt je tedy
nejprve odebran ze stromu, poté je zmeénéna jeho poloha a nakonec je opét do stromu

vlozen. Jediny rozdil je v tom, Ze se prazdné uzly stromu nerusi.

Detekce kolize

V prvnim kroku detekce kolizi se vytvafi seznam objektd kolidujicich
s testovanym objektem. Zkoumany objekt ma v sobé ulozeny dva uzly do kazdého
stromu obsahujici pocatecni a koncovy uzel v misté, kde je objekt ulozen. Pfi
prochazeni uzlli stromu ziskdme seznam objektl, s nimiz mulze testovany objekt

kolidovat v jedné ose. Prochazeni stromu pii detekci je vidét na obrazku 5.7. Po
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pruchodu vsech segmentovych stromii tedy ziskame seznam objekt, které mohou
s objektem kolidovat, a jsou tedy zafazeny do dalSiho testovani kolizi. Pfi dal$im
zpracovani se vynechava test na obalovou kouli, protoze objekt je uz testovany na
AABB box.

Objekt (6,13)

Y

69 | (12,13)

KaZdy objekt si pamatuje uzel, kde zading a kde konéi —=. .. smé& prichodu

Obr. 5. 7: Prochazeni stromu p¥i detekci — pirevzato z [9]

5.2.4 Intervalovy strom
Tato datova struktura je modifikaci segmentového stromu. U této metody se

segmentovy strom nachazi pouze vjedné ose a zbylé osy jsou reprezentovany
seznamem Vv kazdém uzlu. Objekty se do stromu a seznamt vkladaji pomoci jejich
AABB boxt. Presnost vybéru je totoZzna se segmentovym stromem. Stejné jako tomu
bylo u segmentového stromu, musime i u této metody zavést omezeni hloubky stromu

a vypocitat jeho jednotku.

Inicializace
Inicializace je rozdélena do dvou krokti. V prvnim kroku se vytvoii segmentovy

strom pro osu x, ve druhém se v kazdém uzlu segmentového stromu zalozi seznamy pro
osyyaz.

Prvni krok inicializace zahrnuje vytvofeni hlavniho uzlu a ptislusnych parametrti
segmentového stromu. Velikost scény a jednotka stromu, které se nastavuji hlavnimu
uzlu, se vypocitaji stejn¢ jako u segmentového stromu. Poté jsou postupné zarazovany
objekty do uzli segmentového stromu struktury. Kdyz uzly neexistuji, jsou vytvoteny.

Ve druhém kroku inicializace se vytvareji seznamy pro osy y a z. JestliZze jsou

vloZeny vSechny objekty do segmentového stromu, musi se objekty piidat do seznamu
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os y a z vuzlu, kterému objekt nalezi (viz obr. 5.8). Do jednotlivych seznamu jsou
objekty zatazovany pomoci AABB boxu. Pro zarazeni se pouziva minimalni hodnota
v dané ose. Kazdy prvek seznamu obsahuje ukazatele, ktery pfedstavuje stejny objekt
v listech aktudlniho uzlu, pokud je v téchto listech objekt obsazen (viz obr. 4.8).

Aktualizace scény

Aktualizace scény v ose x, kterd je reprezentovana segmentovym stromem, se
provadi stejnym postupem jako u segmentového stromu. Nejprve je tedy objekt vyjmut
ze stromu, poté nasleduje zména jeho polohy a nakonec jeho zpétné zarazeni.

Aktualizace pro seznamy vosach y a zse provadi zménou aktualni pozice
v seznamech, protoze autor soucasného feSeni predpokladal, Ze se objekt nebude
pohybovat pftilis rychle, a mélo by tedy staCit zkontrolovat jeho pozici v seznamu vici
okolnim prvkliim a zaradit ho na spravné misto. V ptipadech, kdy se objekt piesune do
jinych uzll stromu, se do téchto uzli zatfadi a ptipadné odebere z téch, ve kterych se jiz

nenachazi.

OBJEKT
Uzel

seznam Y

seznam 7 |

Obr. 5. 8: Struktura intervalového stromu — pievzato z [9]

Detekce kolize

V prvnim kroku detekce se prochazi segmentovym stromem a hledaji se prvky,
které mohou s testovanym objektem kolidovat na ose x. Poté se prohledavaji vSechny
uzly stromu obsahujici testovany objekt. V nich se prochéazeji seznamy pro osy y a z, ze
kterych se vyberou objekty kolidujici s testovanym objektem. Seznam téchto objektl se

poté preda dal§im testim.
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5.3 Pouzita obalova télesa
V dosavadnim feSeni se pouzivaji obalova télesa typu: obalova koule, osové
zarovnany box (AABB) a orientovany box (OBB) v OBB tree. Tato obalova télesa

budou popsana dale v textu.

5.3.1 Osové zarovnany box (Axis-aligned bounding box — ABBB)
Tento druh obalového télesa se nejvice vyuziva u osove zarovnanych téles, jako je
napt. budova, protoze takovyto druh télesa obepina velice tésné. Pokud o obepinaném
télese nemame zadné informace, neni vhodné ho pouzit, protoze neni jisté, ze jej bude
obalka tésn€ obepinat. Jestlize se navic obalované té€leso pohybuje a zaroven rotuje,
musi se AABB pokazdé piepocitavat. Vyhodou tohoto druhu obalového télesa je
rychlost zjisténi kolize dvou AABB box1l, protoze v nejhors$im piipad¢ staci pro zjisténi

kolize Sest porovnani (dveé v kazdé ose).

Obr. 5. 9: AABB Obr. 5. 10: Sphere bounding Obr. 5. 11: OBB

5.3.2 Obalova koule (Bounding Sphere)

Toto obalové téleso je jedno z nejjednodussich, protoze pro jeho popis je pouzit
pouze stied obalové koule a jeji polomér. Ve vétSin€ pripadii obepind obalka téleso
velmi volné, a tudiz se vyuziva v prvnich fazich testovani kolizi pro vylouceni objektd,
které jsou od sebe velmi vzdaleny. Jeho vyhodou je rychly test na prinik, protoze pro
jeho stanoveni staci znat vzdalenost objekt a poloméry jednotlivych obalovych kouli.

Navic je toto obalové téleso invariantni vii€i rotaci obalovaného objektu.

5.3.3 Orientovany box (Oriented bounding box — OBB)

Orientovany box ma tvar kvadru, ktery je v prostoru nato¢eny podle obalovaného
télesa. Proto ma lepsi aproximaci télesa nez predesla obalova télesa a je také proto
velmi ¢asto pouzivan. Pro vytvoieni OBB boxu se musi vypocitat osy objektu. Jejich
vypocet je popsany v [9].

Rychlost testu pro zjisténi, zda kolidovaly dva OBB boxy, je jednou z vyhod
tohoto obalového télesa, protoze v nejhorSim ptipadé se provadi patnact jednoduchych

testll. Tyto testy se provedou piiblizn€ za cenu 200 aritmetickych operaci.
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Algoritmus testu dvou OBB boxtli spo¢iva v promitnuti téchto boxti na pfimku
(napf. osa x). Promitnutim obou boxt ziskame dva intervaly, kazdy pfislusejici jednomu
boxu, a pokud nedojde k jejich piekryti, obalové boxy nekoliduji a test kon¢i. Pro tplny
test kolize dvou OBB boxti staci provést test pouze s patnacti presné ur€enym piimkami

Vv prostoru.

5.3.4 Strom orientovanych boxt (OBB tree)

OBB tree je binarni strom slozeny z OBB. Jedna se o velice efektivni metodu,
ktera je Casto pouzivana piti detekci kolize. Tvorba stromu je popsana v [9].

Pti kontrole kolize pomoci OBB stromu postupujeme od kotfene stromu. Nejprve
otestujeme OBB boxy v kofenech stromt. Jestlize koliduji, sestoupime o Uroven niz
v prvnim strom¢. Nasleduje porovnavani OBB boxi pfislusné trovné s OBB boxy
druhého objektu. Pokud néktery z nich koliduje, sestupujeme ve stromé o uroven niz,
v pfipadé, ze existuji synovské uzly prvniho stromu. Pokud ne, prohleddme postupné
uzly druhého stromu. Testovani konc¢i, kdyZz nekoliduji OBB boxy nebo kdyz

prohledame cely strom.
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6. Testovani dosavadniho reSeni

Autor pluvodni aplikace testoval své feSeni na umélych datech. Tato data byla
sloZzena z krychli se stejnou délkou hrany. RozloZeni krychli ve scéné bylo bud’
rovhomérné, nebo v podobé shluku tvaru krychle. VSechny objekty v testovanych
scénach byly dynamické s klidnym ndhodnym pohybem. Tato testovand data se vSak
nepodobaji redlnym datim v podobé& proteintl, se kterymi by mél na§ program pracovat.
Proto je nutné zjistit, zda a jak se bude dosavadni feSeni chovat pfi pouziti redlnych dat
vhodnych pro nasi tlohu. Tato data maji podobu shluku kouli s riznymi poloméry (viz
obr. 3.4). Ale pfed samotnym testovanim dosavadniho feSeni na redlnych datech se
museji provést urcité zmény, jinak by pfi detekci kolizi dochazelo k vypoctim, které

nejsou zapotiebi. Tyto zmény jsou popsany v nasledujici kapitole.

6.1 Uprava v dosavadni aplikaci

Upravy dosavadniho feseni jsou Zadouci, nebot’ nékteré vypodty pro zjiiténi kolizi
mezi proteiny nejsou nutné a jejich méteni by nebylo vhodné.

V jiz upravené aplikaci pouzijeme pro testovani kolizi mezi atomy proteind pouze
rozdéleni scény s ndslednym testem na prinik obalovych kouli jednotlivych atomd,
protoze atomy proteinu maji tvar koule. Poloméry obalovych kouli jsou totozné
s poloméry atomi. Tim, Ze byly vynechany testy na prinik v OBB tree a nasledné testy
stanoveni kolidujicich trojuhelnikli, doSlo kurychleni vypoc¢tu detekce kolizi.
K nepiesnosti ve vypoctu detekce kolizi v§ak nedoslo, protoze trojuhelnikové sité jsou
Spatnou aproximaci atomil. Nejlépe je atom popsan pravé pomoci obalové koule, jejiz
polomér je totozny s polomérem atomu. Reakce atomi na kolizi je vypocitavana opét
pomoci obalovych kouli. Jestlize dojde k priniku dvou obalovych kouli atomu, je
pozice kolidujiciho atomu posunuta do nekolizni polohy ve sméru jeho pohybu.
Kolidujici atom tedy obchazi ostatni atomy. V jiz upravené aplikaci dale pouzivame

trojuhelnikové sité, ale pouze pro zobrazeni jednotlivych atomt proteinti ve scéné.

6.2 Testovani

Po upraveni aplikace mého piedchiidce podle vySe popsanych zmén byly
provedeny nasledujici testy. Aplikace je naprogramovana v jazyce C++ a byla testovana
na osobnim pocitaci s operacnim systémem Microsoft Windows XP SP2, ktery
obsahoval procesor Pentium 4 (Prescott) na 2,8 GHz, operacni pamét o velikosti
1 536 MB a grafickou kartou ATI Radeon X1950 Pro.

Nejprve byla aplikace testovana pomoci umélych dat, kterd se podobala datim
redlnym, aby se zjistilo, zda jsou datové struktury vhodné pro tento typ objektl. Pro
testovani byly vygenerovany cCtyii druhy scény. Prvni scéna byla sloZzena z kouli

stejného poloméru, které meély shlukovité rozdéleni. Druhy typ scény mél opét
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shlukovité rozdé€leni kouli, ale jejich poloméry byly razné. Shlukovité rozdéleni se
nejvice podoba redlnym datlim, protoze jsou koule umistény v rovnomérné rozdélenych
shlucich. Tieti typ pouzival rovnomérné rozdéleni kouli v prostoru se stejnymi
poloméry. Posledni typ scény také pouzivd rovnomérné rozdéleni s koulemi stejného
poloméru, avSak zde se pohybovala koule nahodnym smérem. Béhem testovani
dochézelo ke zvySovani poctu kouli ve scéné, aby se zjistilo, s jak velikym mnozstvim
objektli dokazi jednotlivé struktury pracovat. Ve scéné se pfi testovani vzdy pohybovala
jedna koule simulujici pohyb mensiho proteinu ve vétsim. Koule se bud’ pohybovaly po
predem zadané cesté, nebo nahodnym smérem, ktery se zménil po kolizi. Pfi testovani
byl méten Cas aktualizace scény. Tento ¢as byl vzdy méfen 1 000x a poté z néj vypocten

primérny ¢as. Vysledky testovani naleznete v tabulkach 6.1 az 6.4.

Primérny cas

Pocet téles 2 500 5 000 7 500 10000 | 12500 | 15000
Pravidelna mrizka 1 2 3 4 4 N/A
Prostorovy strom 1 2 3 5 7 8
Sada seg. stromu 1 2 3 4 4 5
Intervalovy strom 1 2 3 N/A N/A N/A

nahodna cesta

Pramérny cas

Pocet téles 2 500 5000 7 500 10 000 | 12500 | 15000
Pravidelna mrizka 1 1 2 4 4 N/A
Prostorovy strom 2 2 3 3 4 4
Sada seg. stroml 2 2 2 4 4 5
Intervalovy strom 1 2 3 N/A N/A N/A

nahodna cesta

Tab. 6. 2: Primérné ¢asy v [ms] — scéna se shlukovitym rozdélenim kouli s riiznymi poloméry,

Primérny ¢as

Pocet téles 2 500 5000 7 500 10000 | 12500 | 15000
Pravidelna mrizka 1 2 2 3 N/A N/A
Prostorovy strom 1 2 3 4 5 5
Sada seg. stromu 1 2 3 4 4 4
Intervalovy strom 2 2 3 N/A N/A N/A

zadana cesta

Pramérny cas

Pocet téles 2 500 5000 7 500 10000 | 12500 | 15000
Pravidelna mrizka 1 2 2 3 N/A N/A
Prostorovy strom 2 2 2 3 4 5
Sada seg. stromu 1 2 3 3 4 5
Intervalovy strom 2 7 3 N/A N/A N/A

nahodna cesta

Tab. 6. 1: Priimérné ¢asy v [ms] — scéna se shlukovitym rozdélenim kouli se stejnym polomérem,

Tab. 6. 3: Primérné ¢asy v [ms] — scéna s rovhomérnym rozdélenim kouli se stejnymi poloméry,

Tab. 6. 4: Primérné ¢asy v [ms] — scéna s rovhomérnym rozdélenim kouli se stejnymi poloméry,
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Z naméfenych hodnot v tabulkéach 6.1 az 6.4 vyplyva, Ze vSechny struktury dokazi
s koulemi pfedstavujicimi proteiny dobife pracovat. Pfitom rozdéleni scény pomoci
segmentového stromu se jevi jako nejvhodnéjsi metoda, protoze jeho Casy aktualizace
jsou nejvhodnéjsi a narozdil od pravidelné mtizky nebo intervalového stromu dokaze
pracovat i sdaty obsahujicimi az 15 tis. objektd. Ale rozdily mezi jednotlivymi
naméfenymi Casy jsou tak malé, Ze nelze ptfesné stanovit rychlosti feSeni kolizi pfi
pouziti jednotlivych struktur oproti ostatnim. Hodnoty N/A v téchto tabulkach ftikaji, ze
struktura nebyla schopna pojmout takové mnozstvi objekti z divodu nedostatku paméti.

Druhé c¢ast testovani probihala na redlnych datech ziskanych z [10]. Scénou se
pohybovala jedna koule po pfedem dané draze. Méfeni Casu bylo totozné jako

v predchozi ¢asti testovani. Namétené ¢asy jsou uvedeny v tabulkach 6.5 az 6.7.

Pramérny cas

Pocet téles 3185 6298 12555 25415
Pravidelna m¥izka 2 3 5 N/A
Prostorovy strom 2 3 6 N/A
Sada seg. stromu 2 4 6 N/A
Intervalovy strom 3 5 N/A N/A

Tab. 6. 5: Pramérné naméiné ¢asy v [ms]

Maximalni €as

Pocet téles 3185 6298 12555 25415
Pravidelna mfizka 11 7 11 N/A
Prostorovy strom 12 8 29 N/A
Sada seg. stromil 5 6 14 N/A
Intervalovy strom 20 11 N/A N/A

Tab. 6. 6: Maximalni naméfené ¢asy v [ms]

Minimalni ¢as

Pocet téles 3185 6298 12555 25415
Pravidelna mfizka 1 2 4 N/A
Prostorovy strom 1 2 4 N/A
Sada seg. stroml 1 3 3 N/A
Intervalovy strom 1 4 N/A N/A

Tab. 6. 7:Minimalni namérené ¢asy v [ms]

Z tabulek 6.5 az 6.7 uvadéjici namétené Casy v druhé Césti testovani vyplyva, ze
datové struktury dokazi pracovat i s redlnymi daty, ale na druhou stranu nejsou schopné

pracovat se scénou obsahujici nad 25 tis. objektt.
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6.3 Vhodnost dosavadniho reseni

Dosavadni feSeni sice obsahuje datové struktury, které dokazi pracovat s daty
popisujicim struktury proteinli, ale mnozstvi objektli je omezené z divodu velké
spotfeby paméti pfi pouziti jednotlivych struktur. Proto je nutné upravit implementaci
struktur v dosavadnim feSeni, aby bylo mozné pracovat s proteiny, které maji vice nez
25 tis. casti.

Pii testovani se ukéazalo, Ze vizualizace proteinu v dosavadnim feSeni neni
vhodna. Vykreslovani proteinu skladajiciho se z vice jak 5 tis. atomii zobrazovanych
jako koule bylo velice pomalé, protoze se pohybovalo pod 10 snimky za sekundu. Tato
hodnota by méla byt vétsi nez 25, aby pohyb dynamickych objektti nebyl pfili§ trhany.

Popis struktury proteinu je uloZen v souboru s formatem pdb (protein data bank),
ale dosavadni feSeni nedokéze tento format nacist. Dosavadni feSeni pouziva souborovy
format ase (ASCII format 3D Studia Max) pro definici scény, coz neni pro nasi aplikaci
vhodné, protoze by se musel pfed kazdym pouzitim format pdb piekonvertovat do
formatu ase, jako to bylo provadéno pfti testovani.

Z ptedchozich odstavct vyplyva, Ze je nutné provést tpravy v dosavadnim feSeni,
aby ho bylo moZné pouZit pro praci s proteiny. Upravy provedené na zakladé zjisténych

nedostatkli budou popsany v nasledujici kapitole.
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7. Upravy dosavadniho feseni

Z ptedchazejici kapitoly vyplyvd, ze pro vyslednou aplikaci pracujici
s molekulami je nutné udélat upravy v dosavadnim feSeni. Cilem tprav je aplikace,
ktera dokaze rychle zpracovévat tlohy popsané v kapitole 4.

Vysledky testovani pozménéného dosavadniho feSeni ukazaly, Ze je nutné udélat
zmény v implementaci jednotlivych struktur pro rozdé€leni prostoru, objekta
predstavujicich jednotlivé atomy molekul, vizualizaci molekul a upravit nacitani
jednotlivych proteini ze souboru. Zmény, které byly provedeny na predchazejicim
feSeni pfed testovanim, budou ddle ponechany, protoze se pii testech ovéfila jejich

vhodnost. V nasledujicich ¢asti budou popsany jednotlivé upravy.

7.1 Zmény v implementaci objektu a struktur

Zmény v implementaci objektli a struktur jsou nezbytné, aby se minimalizovalo
vyuziti paméti v pocitaci a aby bylo mozné pouzivat proteiny s vice jak 25 tis. atomy.

Jednotlivé objekty ve scéné v implementaci dosavadniho feSeni obsahuji pro
kazdou datovou strukturu pole odkazt jejich uzla. Obsahuji tedy Ctyti pole odkazii, pro
kazdou datovou strukturu jedno (pravidelnd miizka, prostorovy strom, sada
segmentovych stromii a intervalovy strom). Kazdé ztéchto poli mad presné¢ danou
velikost, kterd odpovidd maximalnimu mnozstvi uzll, do nichz mize byt objekt
zafazen. Pravé tato pole odkazli ptredstavuji jedny znejvétSich narokd na pamét.
Abychom se téchto narokii zbavili, musel by se do kazdého objektu scény
implementovat linearni spojovy seznam pro uzly jednotlivych datovych struktur, tedy
Ctyfi seznamy. Bylo tedy nutné doplnit spole¢ného piedka pro uzly jednotlivych
struktur a spolecného piedka pro seznam uzli ulozenych v jednotlivych objektech.
Seznam uzli kazdé struktury pouzivany v objektu scény je od spoleéného predka
zdédén, tudiz je v objektu scény vzdy jeden odpovidajici pouzivané datové struktufe.
Timto krokem se podstatné snizila pamét’ pouzivand aplikaci.

Aby bylo mozné cilovou aplikaci rozSitovat o dalsi datové struktury, byl pro
vSechny struktury implementovan spolecny piedek. Jestlize je tedy pouzita struktura
dédéna od spole¢ného predka, musi se pouze implementovat nutné funkce a struktura
muze byt zalenéna do aplikace. Spole¢né s implementovanou strukturou je nutné
implementovat jeji uzel, ktery musi byt zdédén od spolecného pifedka vSech uzli
struktur, a seznam jejich uzlid opét zdédény od spoleéného predka. Vysledkem téchto
zmén bylo vypusténi objektu Detektor, ktery slouzil pro zjisténi kolize mezi objekty.
Jeho funkci prebraly jednotlivé datové struktury podé€déné od spole¢ného predka.

Dynamické objekty scény pouzivaji v dosavadnim feSeni pro definici pohybu
kontrolery, kazdy dynamicky objekt scény obsahuje jeden kontroler. Kazdy kontroler

ma dvé ¢asti. Prvni generuje pohyb a druhy vypocitava reakci na kolizi. Jestlize by se
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scénou pohyboval protein slozeny z n€kolika atomi, musel by mit kazdy atom vlastni
kontroler, tudiz by jednotlivé atomy mezi sebou kolidovaly a nésledna reakce na kolizi
by znicila strukturu proteinu. Proto je kazdému atomu z dynamického proteinu pfifazen
stejny kontroler a zaroven je vypnuta kolize mezi atomy dynamického proteinu.
Soucasné s implementacemi téchto zmén byl do aplikace doplnén spolecny predek pro
kontroler, generator pohybu dynamického objektu a reaktoru na kolize pro zlepSeni

implementace kontrolerd.

7.2 Zmény ve vizualizaci proteint

V dosavadnim feSeni je vizualizacni c¢ast aplikace velice Uizce spojena s Casti pro
vypocet detekce kolizi, protoze se vykreslované trojuhelniky pouzivaly i1 pro zjisténi
kolizi. V cilové aplikaci jiz ale nejsou trojuhelniky pro vypocet kolizi potieba, a proto
ma vysledna aplikace dvé ¢asti. Prvni se stard o zobrazovani jednotlivych atomt a druha
o detekci kolizi mezi nimi. Prvni ¢ast je na rozdil od druhé, jejiz zmény byly popsany
vyse, noveé vytvorena, protoze vizualizaéni ¢ast dosavadniho feSeni neni vhodna pro
zobrazovani proteint. Vytvoreni oddé€lené ¢asti pro vizualizaci také dovoluje, aby se pfi
budoucim rozvoji aplikace vylepSovaly jen potiebné ¢asti.

Nova ¢ast pro vizualizaci nepouziva pro nacitdni objektd do scény soubory ase,
protoze by musela v kazdém objektu ukladat i jeho trojuhelnikovou sit, coz je velice
pamét'ove naroc¢né. Dosavadni feseni pouzivalo tyto soubory, nebot” trojuhelnikové sité
byly nutné pro zjisténi kolizi. NaSe vysledna aplikace jiz pouziva pro nacitani struktury
proteinu soubory s formatem pdb, které obsahuji polohy stiedi jednotlivych atomu.
Proto jsou trojuhelnikové sité¢ v jednotlivych objektech reprezentujici atomy ukladany
jako odkazy na trojuhelnikovou sit. Aby se maximalizovala rychlost vizualizace, byla
do aplikace navic implementovana metoda LOD (Level of Detail), kterd ma tii urovné.
Pro vSechny atomy proteinu jsou tudiz uchovavany pouze tii trojuhelnikové sité.

Dale bylo ve vykreslovaci ¢asti aplikace upraveno nacitani textur. Jednotlivé
atomy jsou rozdéleny do skupin podle druhu materialu. Materidl se sklada zudaje
o pouzitém shader programu, poloméru atomu a tfech texturach. Seskupovani atomt do
skupin ma vyhodu pfti vykreslovacim procesu, protoze pii vykreslovani skupiny dochazi
pouze jednou k nastaveni pouzitého shader programu a textur. Nahravani shader
programu a textur do grafické karty patii k jedném z nejpomalejsich operaci, a proto je
nutné je provadét co nejméne krat.

Za ucelem docileni maximalniho vyuziti grafickych karet pti vizualizaci bylo
pouzito API (Application Programming Interface) DirectX 9, které na rozdil od svych
pfedchiidct poskytuje vynikajici moznosti pouziti programovatelnych GPU (Graphics
Processing Unit). Zaroven s timto rozhranim byly do aplikace naprogramovany SM1 az
SM3 (Shader Model), aby byly vyuzity jak starSi grafické karty s programovatelnym
GPU, tak i ty nejnové¢jsi. Shader model definuje moznosti grafické karty. Naptiklad
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Shader Model 3 dovoluje pouzit pro rychlé¢ vykreslovani atoml geometry instancing,
ktery v prvnim kroku posle grafické karté jednu trojihelnikovou sit’ vykreslovanych
objektli a v druhém dopliujici informace. Tyto informace jsou v dané aplikaci tvoieny
poctem vykreslovanych atomd, a jejich polohami ve scéné. Tato metoda tedy dokaze na
jedno zavolani funkce pro vykreslovani zobrazit vSechny atomy ptisluSného LOD.
Ostatni Shader modely tuto metodu nemaji implementovanou a napiiklad v modelu 1 se
funkce pro vykresleni musi zavolat tolikrat, kolik objektl je nutné zobrazit. Nevyhodou
implementace Shader modela je, Ze aplikace milize byt spusSténa pouze na pocitaci
s grafickou kartou podporujici jeden ze shader modeli.

V aplikaci nebylo pouzito nové grafické rozhrani DirectX 10, protoze jeho
implementace zahrnuje pouZiti opera¢niho systému Microsoft Windows Vista a grafické
karty podporujici toto rozhrani, kterd nebyla k dispozici. V soucasné dob¢ neni toto

rozhrani tak rozsifeno jako rozhrani DirectX 9.

7.3 Popis vysledné aplikace

Do vysledné aplikace se podafilo implementovat jak interaktivni, tak
i neinteraktivni rezim, jejichz ¢asti jsou popsany v kapitole 4. VSechny moznosti
interaktivniho a neinteraktivniho rezimu byly implementovany pouze pomoci riznym
druhii kontrolert.

Interaktivni rezim tedy obsahuje prohlizeni jednoho proteinu, pozorovani pohybu
malého proteinu po cesté¢ velikym proteinem, zobrazeni hledani cesty z velikého
proteinu vytfepavanim, prohlizeni sekvence snimkl proteinu a pohybu malého proteinu
v cesté filmem proteind. Neinteraktivni rezim v aplikaci obsahuje ovéfeni polohy dvou
proteint viic¢i sob¢, ovéieni pohybu malého proteinu v cesté velikym proteinem, vypocet
cesty zproteinu vytfepavanim a ovéfeni pohybu malého proteinu v cesté¢ filmem
proteinli. Navic se pro potieby projektu LC06008 podatfilo implementovat moZnost
nastaveni poctu kolizi pii priichodu mensiho proteinu vétSim po cesté.

Nastaveni poctu kolizi mé tfi moznosti. Prvni moznost je povoleni vSech kolizi.
Pfi tomto nastaveni se reakce na kolize mezi proteiny chovaji standardné. Jestlize
nastane kolize a protein nemtiize pokracovat po cesté ani obejit kolizni atom, zarazi se
na misté kolize. Druhd moznost nastaveni je, ze pii kolizi je dynamickému proteinu
povoleno pokusit se obejit kolizni atom. Jestlize dojde k zastaveni pohybu dynamického
proteinu je staticky kolizni atom vyfazen z testovani a dynamicky jim mutze projit. Pii
zapnuti posledni moznosti nastaveni poctu kolizi je pii kazdé kolizi dynamického
proteinu se statickym atomem tento atom vyfazen z dalSiho testovani. Vytazenim
statického atomu z testovani je opét dynamickému proteinu umoznéno jim projit.
VSechny tifi moznosti nastaveni aplikace byly pfidany, aby se mohly zjistit pouze

kolidujici atomy statického proteinu s dynamickym proteinem na celé ceste.
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Na sekvencich obrazkti 7.1 a 7.2 ziskanych pomoci vysledné aplikace jsou

zobrazeny pohyby dynamického proteinu po cesté statickym proteinem.

e) f)
Obr. 7. 1 a) azZ f) — pohyb dynamického proteinu z 16 atomii po cesté ke statickému z 12 555 atomu
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e)
Obr. 7. 2 a) azZ f) — pohyb dynamického proteinu z 10 atomi po cesté ke statickému z 32 802 atomu

Obrazky 7.3 az 7.6 ukazuji statické proteiny zobrazené vyslednou aplikaci, jez

jsou pouzity pfi testovani.

Obr. 7. 3 - protein z 3 185 atomu Obr. 7. 4 - protein z 6 298 atomu
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Obr. 7. 5 - protein z 12 555 atomi Obr. 7. 6 - protein z 66 254 atomi

Dale aplikace obsahuje implementaci datovych struktur: pravidelna miizka,
prostorovy strom, sada segmentovych stromii a intervalovy strom. Zmény
v implementaci oproti pfedchozimu feSeni jsou popsany v kapitole 7.1. Vysledna
aplikace umoziuje vybirat datovou strukturu, ktera bude pouzita pro rozdéleni prostoru
a zjistovani kolizi.

Nasledujici kapitola je vénovana testovani datovych struktur implementovanych

ve vysledné aplikaci na realnych datech.
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8. Testovani

V této kapitole budou popsany testy provedené na cilové aplikaci, jejichz cilem
bylo zjistit, kterd z popsanych struktur by byla nejvhodnéjsi pro detekci kolizi mezi
proteiny. Aplikace byla vytvofena v jazyce C++ a testy probihaly na stejném osobnim
pocitaci, na kterém byla testovana upravena aplikace mého predchtidce (viz kapitola 6).

M¢éteni probihalo v neinteraktivnim rezimu aplikace a pro kazdou hodnou
uvedenou v tabulce bylo nejprve naméfeno 1000 hodnot, zkterych byl nakonec
vypocitan aritmeticky pramér. Méteni probihalo pouze na realnych datech poskytnutych
Masarykovou univerzitou v Brné a nalezenych v [10]. Testi bylo provedeno nékolik

druhii a budou popsany v nasledujicim odstavci.

8.1 Pruchod proteinem

V tomto testu prochazi jednim proteinem druhy po pfedem stanovené cesté.
Dynamicky protein se vzdy pohyboval smérem do statického proteinu, ale kvili své
velikosti se dovniti nikdy nedostal. Jeho pohyb po cesté koncil kolizemi s atomy na
povrchu statického proteinu. Tento test by tedy mél provéfit chovani jednotlivych
struktur, kdy se mensi protein pomalu pfiblizuje k vétSimu. Skupina atoml, ktera tvofila
dynamicky protein, byla vybrana ze soubord nalezenych v [10]. Ob&éma proteinlim byl
postupné zvysovan pocet atomu. Cesty pouzivané v tomto testu byly vypocteny pomoci
aplikace z [15]. Pfi testovani kazdé struktury byly vzdy pouzity stejné proteiny a cesty.
Vysledky méfeni miizete vidét v tabulkach 8.1 az 8.5 a grafech 8.1 az 8.5.

Pocet statickych atom( 3185 |

Typ struktury Pocet dynamickych atomu
10 16 25 40 100 160 250
Pravidelna mrizka 8 17 25 8 191 228 133
Prostorovy strom 11 20 29 14 227 266 88
Segmentovy strom 1 2 3 4 12 22 36
Intervalovy strom 1 1 2 3 8 15 28
Tab. 8. 1: Naméfené priumérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 3 185 statickych atomu
300 \
250 || = Pravideina nfizka N
— ——— Frostorovy strom
.g. 200 || ___ segrrentovy strom ////\\\
150 || — Intervalovy strom

primémy cas v
o 8

10 16 25 40 100 160 250
pocet dynamickych atomu

Graf 8. 1: Primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 3 185 statickych atomu
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Pocet statickych atomu 6298

Pravidelna mfizka 8 8 17 20| 1570| 408| 1954
Prostorovy strom 8 11 39 49| 3286 685| 2015
| Segmentovy strom 6 9 14 23 65 85 157
Intervalovy strom 6 9 14 21 60 77 145

Tab. 8. 2: Naméiené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 6 298 statickych atomu
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Graf 8. 2: Primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 6 298 statickych atomu

Pocet statickych atomu 12555

Pravidelna mrizka 2 2 3 3 8 16 33
Prostorovy strom 2 2 2 2 7 27 86
| Segmentovy strom 5 7 9 15 39 68| 131
Intervalovy strom 5 7 10 15 40 67 133

Tab. 8. 3: Naméfené prumérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 12 555 statickych atomu
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Graf 8. 3: Primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 12 555 statickych atomii
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Pocet statickych atomu 25415

Pravidelna mrizka 128 204 337 625| 1763| 3327| 4193
Prostorovy strom 231 364 606 | 1026| 2811| 5473| 7121
| Segmentovy strom 17 27 39 61 134 194 284
Intervalovy strom 16 23 34 52 109 155 215

Tab. 8. 4: NamérFené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 25 415 statickych atomu
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Graf 8. 4: Priimérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 25 415 statickych atomi

Pocet statickych atomt 66254

Pravidelna mfizka 375| 595| 930| 1511| 4544| 8595|21312
Prostorovy strom 411 653 | 1024 | 1662 | 4303 | 7084 |20344
| Segmentovy strom 67 94 142| 217| 515| 776| 1106
Intervalovy strom 70 97 136 198 | 451 673 955

Tab. 8. 5: NamérFené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 66 254 statickych atomu
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Graf 8. 5:Primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 66 254 statickych atomi

Z naméfenych hodnot v tabulkdch 8.1 az 8.5 vyplyvd, Ze nejvhodnéj$imi

strukturami jsou Segmentovy strom a Intervalovy strom, protoZe téméf ve vSech
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meéienich jsou rychlejsi nez struktury Pravidelna miizka a Prostorovy strom. Pouze ve
scén¢ s 12 555 statickymi atomy (tab. 8.3) jsou tyto struktury rychlejsi oproti
Segmentovému a Intervalovému stromu. Rozdé€leni statickych atomil v této scéné tedy
1épe vyhovuje strukturdm Pravidelnd miizka a Prostorovy strom, ale v ostatnich scénach
jsou tyto struktury velice pomalé. Staticky protein se v této scéné¢ sklada ze tii ptiblizné
stejn¢ velikych casti. Nejvétsi rozdil v naméfenych rychlostech mezi témito dvojicemi
struktur lze vidét v tabulkach 8.4 a 8.5, kde je rozdil az 20 sekund. Z tabulek dale
vyplyva, ze mezi naméfenymi hodnotami u Segmentového stromu a Intervalového

stromu jsou jen malé rozdily.

8.2 Nahodny pohyb

Dynamicky protein se v tomto testu nahodné pohybuje uvniti statického, kde se
snazi naleznout cestu ven. Jako vychozi misto pro dynamicky protein byl v kazdém
statickém proteinu zvolen pfedposledni uzel cesty pouZivané v piedchozim testu. Jak se
ukazalo v pfedchozich testech, nemize se dynamicky protein pohybovat uvnitt
statického kvuli své velikosti. Jednotlivé atomy statického a dynamického proteinu maji
poloméry od 1,2A do 1,85A a dynamicky protein se sklada z 10 az 250 atomd.
Nejvhodnégjsi nalezené tunely pomoci aplikace z [15] pro testovani mély minimalni
polomér 0,9A. Aby se mohl dynamicky protein pohybovat uvniti statického a mohl
naleznout cestu ven, byl vzdy zmensen tak, aby jeho obalova koule méla praveé velikost
0,9A. Pfi testovani se postupné zvetSuje pocet atomil obou proteind. Tabulky a grafy 8.6

az 8.10 ukazuji namétené hodnoty.

Pocet statickych atomt 3185 |

Typ struktury Pocet dynamickych atomu
10 16 25 40 100 160 250
Pravidelna mrizka 7 31 64 32 98 212 262
Prostorovy strom 8 15 39 51 123 125 762
Segmentovy strom 1 3 4 7 21 28 67
Intervalovy strom 1 2 3 5 14 28 61
Tab. 8. 6: Naméiené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 3 185 statickych atomu
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Graf 8. 6: Priimérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 3 185 statickych atomi
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Pocet statickych atomti 6298

Pravidelna mrizka 6 9 15 18 112 119 200
Prostorovy strom 6 10 23 49 177 118 623
| Segmentovy strom 3 6 9 12 32 50 96
Intervalovy strom 4 5 9 12 27 48 94

Tab. 8. 7: Naméi'ené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 6 298 statickych atomu

700 - ‘

600 || = Pravidelna nfizka Vi
= 5o | |—— Frostorovy strom /
.E. a0 | Segnrentovy strom /
> 1

—— Intervalovy strom
>§ 300 -
>
,E 200 |
2 100 ? - —
e 0 ‘J
10 16 25 40 100 160 250
pocet dynamickych atomut

Graf 8. 7: Primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 6 298 statickych atomu

Pocet statickych atomut 12555

Pravidelna mtizka 24 33 126 108 403 461 936
Prostorovy strom 20 63 129 105 544 474 1930
| Segmentovy strom 6 10 15 21 60 83 150
Intervalovy strom 7 10 13 21 50 76 142

Tab. 8. 8: Naméiené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 12 555 statickych atomii
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Graf 8. 8: Primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 12 555 statickych atomu
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Pocet statickych atomut 25415

Pravidelna mfizka 40 30 37 64 842 1280 746
Prostorovy strom 35 27 49 76 482 1371 2037
| Segmentovy strom 32 49 70 110| 235 439 682
Intervalovy strom 25 38 53 79 183 306 465
Tab. 8. 9: Namérené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 25 415 statickych atomu
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Graf 8. 9: Prumérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 25 415 statickych atomi

Pocet statickych atomU 66254

Pravidelna mfizka 2177 3408 | 5209| 6377 |17912| 20156 21535
Prostorovy strom 1688 | 3393 | 5989 | 6955 | 22933 | 22375 62031
| Segmentovy strom 68 99 142 | 232 517 876 1189
Intervalovy strom 54 93 115 178 394 673 1078
€Tab. 8. 10: Naméiené primérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 66 254 statickych atomi
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Graf 8. 10: Prumérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici 66 254 statickych atomu

Naméiené ¢asy v tabulkach 8.6 az 8.10 ukazuji, Ze struktury Pravidelnd miizka a

U

struktury. Nejvétsi rozdily mezi naméfenymi Casy jsou v piipadech, kdy se scénou
pohybuje 250 atomi. V tabulce 8.10 se rozdil mezi Prostorovym stromem
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a Segmentovym stromem a mezi Prostorovym stromem a Intervalovym stromem
vysplhal az na hodnotu 60 sekund, coz je veliky rozdil ukazujici, Ze tyto struktury jsou
pro tyto velikosti proteinti a hlavné pro jejich rozlozeni nevhodné. Ve vsech tabulkach
je opét vidét, Ze mezi naméfenymi Casy u Segmentového stromu a Intervalového stromu

jsou jen malé rozdily.

8.3 Pohyb ve filmu proteinu

Pfi tomto testu se ovéfovalo chovani jednotlivych metod pfi priichodu mensiho
proteinu kmitajicim proteinem. Jestlize pfi tomto testu probéhla kolize mezi
dynamickym a kmitajicim proteinem, doslo ke zméné€ poloh vSech atomt kmitajiciho
proteinu a dynamicky protein se vratil na predchozi pozici. Pfi métfeni bylo pouzito 15
snimkii poloh kmitajiciho proteinu. Opét se meétil primérny cas za 1000 krokt
dynamického proteinu a navic i maximalni ¢as zmény poloh vSech atomt kmitajiciho
proteinu. Pouzita cesta byla opét vytvofena pomoci aplikace z [15]. Maximalni polomér
tunelu pii této cesté je 0,5A, a proto byl kazdy dynamicky protein zmenSen tak, aby
jeho obalova koule méla velikost pravé 0,5A. Aby bylo zaruceno, Ze dojde k n¢kolika
kolizim pfi pruchodu po cest¢ a zaroven nedojde k Gplnému zastaveni dynamického
proteinu, byl snimek proteinu, ve kterém byla cesta vytvofena, posunut na posledni
pozici v pouzitych snimcich. Jestlize v kazdém snimku dojde ke kolizi, nastane zména
snimku. Posledni snimek je ten, ve kterém byla vytvofena cesta kmitajicim proteinem
atedy i1 snimek, kterym dynamicky protein projde bez kolize. Namétené casy jsou
v tabulkéch 8.11 a 8.12 a grafu 8.11.

Pocet atomii 4696 |
Typ struktury Pocéet dynamickych atomu
10 16 25 40 100 160 250
Pravidelna m¥izka 5 6 7 9 24 47 109
Prostorovy strom 6 6 7 9 26 49 111
Segmentovy strom 10 10 13 15 45 59 116
Intervalovy strom 10 10 12 14 39 55 103
Tab. 8. 11: Naméiené prumérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici kmitajici protein z 4 696 atomi
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Graf 8. 11: Prumérné ¢asy v [ms] ve scéné obsahujici kmitajici protein z 4 696 atomii
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Pocet atomu v Typ struktury
jednom snimku Pravidelna | Prostorovy | Segmentovy |Intervalovy
mrizka strom strom strom
4696 0 172 328 502

Tab. 8. 12: Maximalni ¢as aktualizace jednoho snimku proteinu v [ms]

Z hodnot v tabulkdch 8.11 a 8.12 se jevi, ze by nejvhodnéjsi metodou pro
ovefovani cesty v kmitajicim proteinu mohla byt struktura Pravidelna mftizka, protoze
jeji primérné Casy jsou nejmensi, stejné jako maximalni €as aktualizace kmitajiciho
proteinu. Na druhou stranu se pii zvétSovani poctu atomit v dynamickém proteinu
pramérné Casy u ostatnich metod, hlavné u Segmentového stromu a Intervalového
stromu, zacinaji pfiblizovat k naméfenym hodnotdm u Pravidelné miizky. Toto
priblizovani hodnot je zapfiCinéno tim, Ze pii zvEétSovani poctu atomit v dynamickém

proteinu se u metody Pravidelna miizka zvétSuje cas detekce kolize.

8.4 Vysledky méreni

Z vysledku méteni vyplyva, ze pro zjiStovani kolizi pii pohybu malého proteinu
ve vétsim a pro hledani cesty z aktivniho mista v proteinu mimo néj je nejlepsi pouzit
bud’ strukturu Segmentovy strom, nebo Intervalovy strom. Struktura Intervalovy strom
vykazuje v nékterych piipadech lepsi vysledek neZ struktura Segmentovy strom. Ale
1pfesto je vyhodnéjsi pouzit strukturu Segmentovy strom, protoZe inicializace
Intervalového stromu pro scény s vétSim poctem atomu je prili§ dlouha. Naptiklad ve
scéné s 66 254 statickymi atomy trva inicializace az nékolik desitek minut.

Pro zjistovani kolizi pfi pohybu mensiho proteinu v kmitajicim proteinu po
predem zadané cesté se jako nejvhodnéjsi struktura jevi Pravidelna miizka, kterd ma
nejmensi Cas aktualizace snimku proteinu a zaroven nejmensi prumérny cas. Pii
testovani se ale ukdzalo, Ze pfi zvySovani poctu atomil v dynamickém proteinu se
prumérné casy jednotlivych struktur zacinaji pfiblizovat a pii hodnoté 250 atomu
u dynamického proteinu jsou téméf totozné. To je zapriCinéno tim, Ze u struktury
Pravidelnd mtizka a Prostorovy strom dochdzi pti zvySovani poctu jak dynamickych,
tak statickych atomt k prodluzovéni casu detekce kolize. Navic byl k dispozici pouze
kmitajici protein s 4 696 atomy. Proto nelze jednoznac¢né doporucit Pravidelnou miizku
jako strukturu pro detekce kolize v kmitajicim proteinu, ktery ma vice jak 5 tis. atomi.
Ur¢itym kompromisem pro takovéto scény by mohla byt struktura Segmentovy strom,
kterd nema pftili$ vysoky ¢as aktualizace snimku proteinu a zaroven pii zvySovani poctu
statickych a dynamickych proteinti ve scén¢ nedochazi k ptiliSnému prodluzovani Casu
detekce jako u Pravidelné miizky nebo Prostorového stromu.
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9. Zaver

Tato diplomovd prace méla dva hlavni cile. Prvnim cilem bylo otestovat
dosavadni feSeni pana Ing. Martina Pokorného [9] na redlnych datech v podobé proteinti
a navrhnout zmény v jeho feSeni. Pfed otestovanim dosavadniho feSeni na ném byly
provedeny mensi zmény, které odstranily zbytecné vypocty pii detekci kolizi mezi
proteiny. Po otestovani pozménéného dosavadniho feSeni vyplynuly z vysledki méfeni
zmény v dosavadnim feSeni. Mezi hlavni zmény patfila zména v implementaci datovych
struktur, v nacitani objektl a ve vytvotreni nové ¢asti pro vykreslovani proteint.

Druhym cilem prace bylo implementovat navrzené zmény do cilové aplikace a tu
nasledn¢ otestovat na realnych datech. Vysledky méteni na cilové aplikaci ukazaly, ze
nejvhodnéj$im feSenim by mohla byt struktura Segmentovy strom.

V dal§im mozném rozvoji aplikace by bylo vhodné zaméfit se na urychleni

celkového ¢asu detekce kolize nebo aktualizace snimku pomoci paralelniho zpracovani.
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