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Diplomova préce se zabyva urychlenim vypoltu a vizualizaci dutin v modelech velkych
molekul. Princip urychleni vypoétu dutin je nasledujici. Existujici Fedeni podita ,drahy” aditivné vazeny
Voronoitv diagram celé molekuly a v ném pak hledad dutiny. Navrhované fe$eni v prvnim kroku
konstruuje ,levnou” Delaunayovu triangulaci molekuly a v ni pak hledd pfiblizné dutiny. V druhém
kroku je pouZito existujici feSeni - pro kazdou ,slibnou” pfibliznou dutinu je vytvofen aditivné vazeny
Voronoilv diagram pouze atom@ obklopujicich dutinu a nasledné je dutina znovu spoéitana v tomto
pfesnéjdim diagramu. K urychleni vizualizace dutin je pouZit algoritmus ray casting, ktery nahradil
existujici feSeni zaloZzené na vykreslovani a ofezavani 3D meshd. Dale prace popisuje nékolik novych,
prevazné geometrickych, charakteristik dutin, které muZe uZivatel pouzit pro odfiltrovani
nepodstatnych vysledkd.

Prace je rozdélena standardné. V prvnich &tyfech kapitolach zabirajicich zhruba tfetinu
rozsahu prace diplomant popisuje feSenou ulohu, nutny matematicky aparat a existujici metody
vypoctu molekularnich povrch( a dutin.

Kapitola 5 popisuje novou metodu pro rychly vypocet pfibliznych dutin a jejich vizualizaci
metodou ray casting. Zde mne pfekvapuje, Ze popisu vypoctu pfibliznych dutin jsou vénovéany pouze
tfi stranky. Chybi mi ¢asova sloZitost navrhované metody a detailni popis vypoltu nejuzdiho mista
stény v triangulaci. Také neni dostatecné zdlvodnéno, pro& jsou pfi vypoétu pFibliznych dutin
poloméry viech atoml nahrazeny polomérem nejmensiho atomu. ProZ neni moZné ponechat
plGvodni poloméry? Nasledujici popis ray castingu je vyrazné podrobnéjsi, detailné rozebira vypocet
prasecikG pro jednotlivé typy téles pouZitych pro vizualizaci dutin. | zde chybi zminka o ¢asové
sloZitosti. Kapitola 6 popisuje existujici a nové navriené charakteristiky dutin. Navriené
charakteristiky jsou jednoduché, pfesto mohou byt uZite¢né.

V sedmé kapitole diplomant popisuje integraci svého feSeni do nastroje Caver. Stoji za
zminku, Ze diplomant zde vytvofil v NI mistek mezi C++ knihovnami a Javou, co? je nejen ¢asoveé ale i
psychicky ndro¢na préce. Déle diplomant porovnavé své vysledky s pfedchozim fe$enim. Z porovnani
je zfejmé, Ze prdace splnila sv{j GCel — navriené metody urychluji vypoéet dutin i vizualizaci.

Po formalni strance hodnotim text prace jako zdafily, je psan Etivé a dobrou angliétinou.
Typografickd Uprava textu béZného Etenafe neurazi. Diplomantovi neéini potize prace s odbornou
literaturou, o ¢emz svéd¢i i vloZeni dvou autocitaci. Snad jen sekce popisujici ray casting by mohla
odkazovat na vice zdroju.

Préce splnila zaddni bez vyhrad a vzhledem k integraci vytvofeného softwaru do néstroje
Caver (byt do starsi nevefejné verze) je tu jistd nadéje, Ze neupadne v zapomnéni a bude s Gpravami
pouzivana v praxi.
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Dotazy k praci
1. Proc jsou pfi vypoctu pfibliznych dutin poloméry véech atoml nahrazeny polomé&rem
nejmensiho atomu. Pro¢ neni mozné ponechat pivodni poloméry?

2. Volani C++ knihovny z Javy pfes NI rozhrani a pfend3eni dat z Javy do C++ a zpét muzZe byt
pomalé. Kolik procent ¢asu celého vypoctu pfibliznych dutin je spotfebovano na komunikaci
Javy a C++?

3. Proc je objem dutiny pocitan jinak pfi vypoctu , konvexity” dutiny a jinak p¥i samostatném
vypoc&tu objemu dutiny popsaném v sekci Existing methods?

4. Ve filtrovani dutin metodou ,branching” jsou vétve dutiny ohodnocovany v zavislosti na jejich
délce. Zvazoval jste jina kritéria, napriklad $itku & objem?

Navrhuji hodnoceni znamkou vyborné a praci doporucuji k obhajobé.

V Plzni 2.6.2014 Ing. Michal Zemek
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