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Abstract

Motion planning for protein modeling and visualization

This master thesis deals with the problem of motion planning in the protein

models and the algorithms using for their desciption graph representation.
Main goal of the thesis is on the basis of available resources to propose and

implement the algorithm of motion planning suitable for the use in protein

models. The implemented algorithm is described in detail in the results of

its testing on real data are presented.

Abstrakt

Planovani pohybu pro modelovani a vizualizaci proteini

Tato diplomova prace se zabyva problematikou planovani pohybu v pro-
stfedi proteinovych modeli a algoritmu pouzivajicich pro jejich popis grafo-
vou reprezentaci.

Hlavnim cilem préce bylo na zakladé dostupné literatury navrhnout a im-
plementovat algoritmus planovani pohybu vhodny pro vyuziti v modelech
proteinii. Prace do hloubky popisuje implementovany algoritmus a vyhodno-
cuje vysledky testovani tohoto algoritmu na redlnych datech.
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1 Uvod

Jednim z tradi¢nich problému algoritmizace je hledani cest v riznych mode-
lech. Vzdyt Dijkstruv algoritmus byva zafazen do zdkladni vyuky po boku
abstraktnich datovych typtli a algoritmii fazeni.

U algoritmu hledani cesty pracujicich nad grafy je vzdy k dispozici popis
volného a bezpecného prostoru. Ten ovSem obecné nemusi byt k dispozici —
¢astym zadanim byva pouze popis prekazek a prechod k popisu volného pro-
storu nemusi byt triviadlni. Cely problém pak nabyva na naroc¢nosti i pouhym
zavedenim nenulové velikosti navigovaného agenta.

V modelech, kde by byla deterministicka tvorba kvalitntho grafového mo-
delu stejné slozita jako hledani cesty samotné, piichazi ke slovu algoritmy
pravdépodobnostni. U pravdépodobnostnich algoritmii hledani cesty, protoze
obvykle hledaji cesty robotickym agentiim, se pirevazné mluvi o planovani po-
hybu namisto hledani cesty. Planovani pohybu miize zahrnovat i dalsi ome-
zeni kromé bezkoliznosti cesty.

Pro adresovani zminénych problémi byly vyvinuty pravdépodobnostni
algoritmy, jez tato prace popisuje a v piipadé RRT* i implementuje. Vzhle-
dem k obecnosti popisu téchto algoritmi se nejedna o postupy aplikovatelné
bez peclivé analyzy prostiedi a moznosti jejich implementace. Zde prichazi
ke slovu tato prace.

1.1 Cil prace

Préace si dava za cil prozkoumat moznosti feSeni navigovani slozitych sond
v prostiedi modeli proteinit za pomoci pravdépodobnostnich algoritmii, na-
vrhnout takové algoritmy a implementovat aplikaci, jez umozni vypocet a snad-
nou budouci modifikaci téchto algoritmi spolu s vizualizaci vysledkaii.

1.2 Obsah prace

Prace je délena do t¥i hlavnich ¢asti. Prvni cast préce se vénuje analyze
doposud znédmych feSeni, poc¢inajic od uvodu do problematiky v sekci 2.1
pres popis zastupcu grafovych a pravdépodobnostnich algoritmi, po srovnani
jejich prednosti a nevyhod.

Druhé c¢ast, kapitola 3, se vénuje vypracovanému feSeni. Pocinaje de-
tailnim popisem implementovaného algoritmu hledani cesty a moznosti jeho
tprav v sekci 3.1 pies volbu technologie v sekci 3.2 po implementaci aplikace
v sekei 3.3.

V posledni z hlavnich ¢asti, kapitole 4, je vénovan prostor experimentim
nad algoritmem ze sekce 3.1. U jednotlivych provedenych experimentii jsou



popsany podminky, metodika, vysledky i nasledné vyhodnoceni vysledk ex-
periment.



2 Teoreticka c¢ast

Teoreticka cast se nejprve v sekci 2.1 vénuje uvedeni do kontextu planovani
cest pro problematiku proteinovych modeli. Sekce 2.1 téz definuje zakladni
pojmy vyuzivané zejména u popisu algoritmi v dalsich sekcich. Samotnym
modelim vyuzivanym v préaci se pak vénuje sekce 2.2.

Po predstaveni modeli a tvodu do problému plianovani pohybu nésle-
duji ¢asti popisujici studované algoritmy, které byly vybrany po domluveé
s vedouci. Jedna se pravdépodobnostni algoritmy zaloZené na pravdépodob-
nostni mapé (Probabilistic roadmap) a tzv. rychle prozkoumévajicim nahod-
ném stromu (Rapidly exploring random tree) popsanych v sekcich 2.4 a 2.5.
Sekce 2.6 porovnava algoritmy z obou jmenovanych skupin a vysvétluje fi-
nalni vybér.

2.1 Planovani pohybu a hledani cesty

Pted dal§im postupem je tieba zavést pojmy planovani pohybu (motion plan-
ning), planovani cesty (path planning), hledani cesty (path finding) a jejich
souvislosti v kontextu této prace. Pro jednoduchost je v nasledujici definicich
pouzivano shodné oznaceni ,bod“ jak pro vrchol grafu, tak pro komplexni
stav navigovaného robota. Cestou se rozumi posloupnost zachytnych bodi.
Volnym prostorem se rozumi prostor, v némz se nenachazi zadné z prekazek

Hled&nim cesty je mozné rozumét proces nalézani bezkolizni cesty pro
agenta zadanym prostorem. Obvyklym vystupem procesu hledani cesty je
posloupnost zachytnych bodu respektive vrcholt grafu spojujici bod poca-
teéni a cilovy. Typickym vstupem procesu byva graf.

Ptibuznym pojmem je planovani pohybu. Tento pojem je pouzivan zejména
v robotice. Na rozdil od hledani cesty se planovani pohybu nezabyva cestou
samotnou, ale jejim néasledovinim. Obdobné jako u hledani cesty se poza-
duje, aby byl pohyb bezkolizni — modely planovani pohybu mohou obsaho-
vat pfekazky. Planovani pohybu mitze navic zahrnovat omezeni kinematicka
(klouby) stejné jako dynamicka (napf. setrvacnost). Vstupem procesu mize
byt posloupnost zachytnych bodi, vystupem je pak napiiklad posloupnost
prikazi fidici jednotce robota.

Pojem planovani cesty je neutralni a miize obsahnout kombinaci obou
vyse zminénych problémi. Vzhledem k cilim préace je nejvhodnéjsi pouzivat
pojmu planovani cesty.

Planovani pohybu naléza uplatnéni napiiklad v fizeni vesmirnych a pod-
vodnich roboti, helikoptér, humanoidi anebo ve virtualnim prototypovani.



2.1.1 Prostor konfiguraci C-space

Modely planovani cesty, jak je uvedeno v sekci 2.1, mohou uvazovat nejenom
pozici agenta, ale i napiiklad orientaci anebo dalsi omezeni. Konfiguracemi
jsou pak oznacovany vektory popisujici pozici agenta v prostoru téchto mo-
deli. Napiiklad u robota v trojrozmérném prostoru by mohla konfigurace byt
napiiklad Sestirozmérnym vektorem popisujicim jeho transformaci skladajici
se 7z vektori pozice a orientace v prostoru. Néazvoslovi také pouziva pojmu
nstav® pro vektory popisujici konfigurace agentii v modelech, jez zahrnuji
dynamicka omezenti.

Jako oznaceni pro prostory modelii planovani cesty se zavadi pojem ,,prostor
konfiguraci“ (C-space) . Modely proteint vyuzivané v praci setrva¢nost neu-
vazuji, proto se v praci mluvi prevazné o prostorech konfiguraci. Navic z po-
hledu algoritmizace jsou mnohdy rozdily mezi prostorem konfiguraci a pro-
storem stavii zanedbatelné.

2.1.2 Metriky v kontextu planovani cest

Formalné [14] je metrika p na mnoziné X funkci, jez je definovana na kar-
tézském soucinu X x X s hodnotami nalezicimi F; realnych ¢isel a spliujici
vSechny nésledujici podminky:

1. p(x,y) = 0 pro vSechna z,y € X (nezapornost)

2. p(z,y) = 0 praveé tehdy, kdyz = = y;z,y € X (totoznost)

3. p(x,y) = p(y,x) pro viechna z,y € X (symetrie)

4. p(x,z) < p(z,y) + p(y, z) pro vSechna z,y,z € X (trojuhelnikova ne-
rovnost)

V kontextu hledani cesty se obvykle rozumi metrikou vzdalenost, eukli-
dovskd norma pozic vrcholi grafu. V kontextu pldnovani cest se obvykle
uvazuji i metriky slozené. Duvodem skladani nékolika riznych metrik je po-
tfeba reflektovat lisici se vyznamy jednotlivych dimenzi konfigurace. Volba
metriky je netrivialni zalezitosti vzhledem k jejimu vlivu na vykon algoritmai.

Volba metrik se také 1isi model od modelu. Z tohoto divodu uvadéni kon-
krétnich metrik v popisech algoritmi nebyva obvyklé. V planovani i hledani
cesty se Casto za metriky oznacuji (forméalniho pohledu nespravné) i funkce,
které nesplnuji nékteré z vyse vyjmenovanych podminek.



2.1.3 Algoritmy hledani cesty v grafech

V ptipadé planovani cesty popis volného prostoru ¢asto chybi — volny prostor
je implicitné popsan prekazkami. Toto plati i pro v praci vyuzivané protei-
nové modely. Vystupem nékterych pravdépodobnostnich algoritmi planovani
cesty ovSem nemusi byt piimo cesta, vystupem algoritmu miize byt i graf ve
kterém se cesta hledd dodatecné béznymi algoritmy hledani cesty. Prikladem
algoritmu generujiciho graf je algoritmus PRM uvedeny v sekei 2.4.

7 téchto divodu miize byt pii planovani cesty vyuzito i algoritmu hledéni
cest v grafu. Jak jiz nazev napovida, tyto algoritmy pracuji nad grafem.
Vrcholy grafu mohou odpovidat konfiguracim ve volném prostoru, hrany pak
spojuji vrcholy lokélni bezkolizni cestou. Zékladnimi algoritmy pracujicimi
s grafy jsou:

BFS (Breadth first search) [2| je prohledavanim do 8itky. Algoritmus po-
moci fronty rekurentné prochézi vSechny sousedy zpracovavaného vr-
cholu. Tento proces probihé, dokud nejsou zpracovany vSechny vrcholy
komponenty grafu. Néasledné je zvolen novy pocateéni vrchol v jedné
z neprozkoumanych komponent.

DFS (Depth first search) [2] je prohledavanim do hloubky. Vyuziva principu
,backtrackingu“ — algoritmus se vraci, neexistuje-li Zzadny plné nepro-
zkoumany soused. V piipadé vycerpani vrcholi ke zpracovéani (v&ichni
sousedé pocateéniho vrcholu jsou plné prozkoumani) voli novy poca-
tecni vrchol v jedné z neprozkoumanych komponent.

Dijkstriv algoritmus [2] naléza v O(nlogn) nejkratsi cestu mezi dvéma
vrcholy. Postup algoritmu je obdobny BFS. Hlavnim rozdilem je vyuziti
informace o délce nejkratsi cesty do vrcholu jako vahy prioritni fronty
vrcholii ke zpracovani.

A* (A star)|3, 6] je algoritmus vyuzivajici kombinace heuristického hledani
a prohledavani zalozeného na nejkrat$i cesté. Algoritmus je uspofia-
danym prohledavanim (best-first search), prohledavéani je fizeno od-
hadem ceny vrcholu. V kazdé iteraci je z fronty vybran k expanzi
vrchol s minimdlni cenou. Cena vrcholu je odhadovana dle rovnosti
f(v) = h(v) + g(v), kde h(v) je heuristickd vzdalenost (napi. Euk-
leidovské) k cilovému vrcholu a g(v) je délka doposud nalezené cesty
z vrcholu pocate¢niho do prozkoumavaného vrcholu.

Implementace algoritmu obvykle vyuzivaji prioritni frontu. V kazdé
iteraci je z fronty vybran ke zpracovani vrchol minimalizujici cenu. Poté
jsou do fronty zarazeni sousedi zpracovavaného vrcholu. Sousedim je



odpovidajicim zpiisobem upravena cena — k tpravé dochézi, snizuje-li
se cestou pres aktualné zpracovavany vrchol.

LPA*/D* Lite Algoritmy LPA* (Lifelong Planning A*) a D* Lite (Dyna-
D* Lite [11] byl odvozen z LPA* [12] a sdili dilezité vlastnosti, proto
se nasledujici odstavce vénuji pouze D* Lite. D* Lite je povazovan za
jednodus$si nez D*.

Algoritmus D* Lite zavadi prioritu vrcholu jako dvourozmérny vektor
k= [kl, kQ] dany Vztahy 21,

k(v) = [min(g(v), rhs(v)) + h(v), min(g(v),rhs(v))], kde

rhs(v) = minvlepred(v)(g(vl) +c(v',v)), (2.1)
rhs(Vstars) = 0

kde Pred(v) je mnozina predchiidcii v e V a 0 < ¢(s’,s) < o0 udava
cenu piesunu z v do v'. Obdobné jako u A* h(v) je heuristikou odhadu-
jici vzdalenost vrcholu cilového a g(v) je délka doposud nalezené cesty
z pocatecniho vrcholu. Priority jsou razeny lexikograficky, tzn. nejprve
jsou porovnany slozky ki, slozky ks jsou porovnavany pouze v piipadé
rovnosti prvnich slozek.

Prvni krok algoritmu je obdobny vypoc¢tu nejkratsi cesty v algoritmu
A*  ovSem vyuziva priorit k. V dalSich iteracich jsou v grafu hledany
zmény. Po nalezeni zmény je aktualizovana cena piislusné hrany a jeji
pocatecéni vrchol je vlozen do prioritni fronty. Pti zpracovani vrcholu je
prepocitana jeho priorita. Zvysi-li se priorita vrcholu, je znovu pridan
do fronty. Po aktualizaci ceny jsou do prioritni fronty p¥idani sousedé
zpracovavaného vrcholu.

2.2 Proteinové modely

Zakladnimi stavebnimi slozkami proteina [17] jsou proteinogenni aminokyse-
liny, molekuly sestavajici se z nékolika mélo atomi, kterych je v zavislosti na
presné definici zhruba dvacet druhu.

Kazda aminokyselina obsahuje ¢ast umoznujici navazat peptidové vazby,
a tak vytvorit fetézec aminokyselin. Proteiny se skladaji z jednoho anebo vice
téchto tetézcu. Poradi v fetézci je nazyvano primarni strukturou proteinu.
Toto potadi je zakodovano v DNA a fetézy aminokyselin jsou syntetizovany
pomoci ribozomu pii transkripci a translaci.

Jednotlivé ¢asti fetézcii mohou byt usporadany napiiklad do listi anebo
Sroubovic, coz je oznacovano za sekundarni strukturu proteini.



Terciarni struktura popisuje trojrozmérné usporadani listti a Sroubovic fe-
tézce. Funkce proteinu je urcena pravé tercialni strukturou. K zachyceni této
struktury spolu s pfitazlivymi a odpudivymi silami mezi atomy se vyuziva
van der Waalsova modelu.

Van der Waalstuv model zachycuje terciarni strukturu proteina spolu se
silami vzajemné pusobicimi mezi atomy a umozinuje studium funkce proteint
[17]. V tomto modelu jsou atomy piedstavovany sférami. Je-li mezi atomy
siln& vazba, jejich sféry se prekryvaji. V ostatnich piipadech by se sféry ne-
mély prekryvat z diivodu pusobeni odpudivych sil. Piiklad van der Waalsova
modelu modelu je zachycen na obrazku 2.1.

Obrazek 2.1: Ukézka van der Waalsova modelu [17] vykresleny programem
CAVER Analyst [13] (vlevo) a Fetézu aminokyselin (vpravo)

Polomeéry sfér, konstanty van der Waalsova modelu, jsou urceny experi-
mentalné mérenim. Polohy sfér jsou urcovany pomoci NMR spektroskopie
nebo rentgenové krystalografie. Sféry modelu byvaji také obvykle obarveny
dle chemického prvku, kterému piislusi.

2.3 Definice problému

Problém planovani cesty feseny v praci zachycuje obrazek 2.2 — vstupem
algoritmu je popis prekazek, vystupem pak hledana cesta. Modely proteinii
(popsané v sekei 2.2) se skladaji ze sfér (kouli) riznych polomértu. V piipadé
proteinovych modelu se obvykle agent nazyva ,,sonda‘.
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Obrazek 2.2: Schéma planovani pohybu

Sondy v téchto modelech se obvykle také sestévaji ze sfér a jejich konfigu-
race je popsana pozici v prostoru a orientaci. Zatimco je poc¢atec¢ni konfigu-
race na vstupu, koncova konfigurace se mize nachazet kdekoliv vné proteinu.
U koncové konfigurace zasadnim zptisobem zalezi na definici ,,vné“ proteinu,
pro jednoduchost 1ze ale uvazovat, ze jeji pozice je miniméalné v urcité vzda-
lenosti od nejblizsi prekazky.

V modelu miize existovat nékolikero cest, cillem navrhovaného algoritmu
je nalézt v8echny unikatni cesty. Unikitni cestou se rozumi cesta vedouci
Ltunelem®, jehoz podstatnou ¢éast nesdili s jinou nalezenou cestou.

2.4 Pravdépodobnostni mapa

Prvni a starsi z popisovanych je algoritmus pravdépodobnostni mapy (Proba-
bilistic Roadmap). Algoritmus je dale v praci oznacovan jako PRM. Clanek
|10] definuje algoritmus v prostoru konfiguraci. Jeho popis zahrnuje nékolik
upravitelnych c¢asti. To umoziuje velkou volnost jeho nastaveni. Jedna se
vSak o netriviadlni nastaveni, které je ale pro vykonnost algoritmu klicové.



2.4.1 Popis algoritmu

Algoritmus PRM [10, 5] stavi nad prozkoumanymi ¢astmi prostoru graf. Pro-
stor modelu je prozkoumavan nahodnym vzorkovanim. Postacujicim vstupem
algoritmu je mnozina piekazek P. Znalost pocate¢ni ani cilové konfigurace
nenf samotnym algoritmem vyzadovana, nicméné jejich znalost miize byt vy-
uzita v nékterych heuristikdch vzorkovani. Pro zjednodusSeni popisu se pted-
poklada, Zze obé konfigurace jsou na vstupu k dispozici. Vystupem algoritmu
je orientovany graf mapujici prozkoumany prostor. Algoritmus pracuje s ¢aso-
vou slozitosti O(nlogn) [9]. Tento graf je vyuzivan k nalezeni cesty nékterym
z grafovych algoritmu. Ptiklady grafovych algoritmi 1ze nalézt v sekeci 2.1.3.

Zakladni myslenkou algoritmu je propojovani nové vygenerovanych na-
hodnych konfiguraci s podmnozinou jiz vloZenych vrcholu grafu bezkolizni
cestou. Presna implementace ndhodného vzorkovani, stejné jako procedury
vybéru kandidatu k propojeni i testovani propojitelnosti (local planner) kon-
figurace je ponechana na implementatorovi algoritmu. Moznostmi implemen-
tace téchto procedur se vénuje studie [5], jez také tyto procedury detailné
STOVNava.

Pseudokod 2.1 popisuje variantu algoritmu se znamou pocétecni i cilovou
konfiguraci. Vstupem je pocet iteraci n, mnozina piekazek P a konfigurace
pocatecni vgq,r & koncovad vgeq. MnoZiny E i V' mohou byt téZ na vstupu
v piipadé 7e je rozSifovana jiz existujici mapa (Ffadka 3 je pak vynechéna).
Vystupem algoritmu je graf G.

Na fadcich 2 a 3 je mnozina hran FE inicializovana na prazdnou a do
mnoziny vrcholid V' jsou vloZeny vrcholy vstert @ Vgoqi-

V kazdé iteraci (fadky 5 az 15) je nejprve na zakladé konfigurace vyge-
nerované procedurou Sample vytvoren novy vrchol, jenz je posléze vlozen do
mnoziny vrcholi grafu. Nasleduje vybér ,uzitecnych“ vrcholt grafu procedu-
rou FindUseful a jejich zpracovani (Fadky 8 az 15) vzestupné dle vzdalenosti
od nového vrcholu v,

Pti zpracovani ,,uzitecného® vrcholu v je ovéfovana vzajemnd propojitel-
nost s Vpew. V piipadé tspésného nalezeni spojeni je do grafu pfiddna hrana
s odpovidajici orientaci spojujici v a vyeq .

U nahodného vzorkovani prostoru (Sample) se predpoklada, ze jeho vy-
stupem jsou bezkolizni konfigurace. Vygenerované konfigurace jsou pridavany
jako vrcholy grafu. Moznostem implementace nadhodného vzorkovéani se de-
tailnéji vénuje sekce 2.4.2. Pti planovani vice nez jedné cesty grafem je mozné
obdobnym zpisobem do grafu zafadit dodatec¢né pocatecéni a cilové konfigu-
race.



Algoritmus 2.1 PRM

1: procedure BUILD _PRM(n, P, Ustart, Vgoat)
2 V {Ustarty Ugoal}

3 E—g

4 fori=1...ndo

5: Unew < Sample (P)

6 V —V U Upen

7 N, «<FindUseful(V, E, vyey)

8 for all v € N,, ascending by distance to v,q,q do
9: if CanConnect(v, vye)) then

10: E —Eu{(v,Vnew)}

11: end if

12: if CanConnect((vyey,v)) then

13: E — E U {(vnew,v)}

14: end if

15: end for

16: end for
17: return G = (V| E)
18: end procedure

Jednim z klicovych faktort uspésSnosti a vykonnosti je procedura vybi-
rajici ,uzitetné* vrcholy (FindUseful) grafu ve smyslu schopnosti nalezeni
cesty prostorem. Po vytvoreni nového vrcholu na zakladé ndhodné vygene-
rované konfigurace je procedurou FindUseful vybrana odpovidajici mnozina
Luziteénych® vrcholi grafu. Ke kazdému prvku této mnoziny se nasledné
pokusi procedura CanConnect najit bezkolizni spojeni. Pokud tento proces
uspéje, do grafu je pridana hrana spojujici dany vrchol a novou konfiguraci.
MozZnostem implementace vybéru ,uzitecnych®“ vrcholi grafu se detailnéji
vénuje sekce 2.4.3.

U procedury CanConnect testujici propojitelnost je kladen diiraz na rych-
lost. Proceduie je nicméné umoznéno se mylit faleSnym odmitnutim (tj.
chyba II. typu). Ve ¢lanku [10] se uvadi jako jedna z moznosti implemen-
tace inkrementéalni detekce kolizi [18]. Hrany, jeZ propojuji dvé komponenty
grafu, vylepsuji schopnost grafu nalézt cestu, a proto mohou byt algoritmem
preferovany. Nicméné hrany spojujici vrcholy stejné komponenty umoziuji
potenciidlné nalézt cestu s nizsi cenou a mohou byt téz akceptovany, je-li
cilem ziskat kratsi cestu.

10



2.4.2 Vzorkovani prostoru

Studie [5] uvadi nékolik moznosti vzorkovani. Navic je uvedena i moznost
kombinace vicero vzorkovani pro rizné dimenze prostoru konfiguraci. Tyto
metody lze dale délit na piistupy s vyuzitim a bez vyuziti prekazek.

Bez vyuziti znalosti prekazek

Prestoze tyto metody vzorkovani nevyuzivaji informaci o prekazkach ve scéné,
vysledky p¥ili§ nezaostavaji [5] za komplikovanéjsimi piistupy v nasledujicim
odstavci. Tyto metody téz slouzi jako podklad pro metody vyuzivajici znalost
prekazek:

e Uniformni ndhodné vzorkovani — slozky vektoru konfigurace na-
hodné generovany z uniformniho ndhodného rozdeéleni.

e Hierarchicka mftizka zac¢ind s hrubou pravidelnou miizkou. M¥izka je
v pozdéjsich iteracich algoritmu postupné zjemnovana. Vzorky v rdmeci
jedné drovné jsou generovany v ndhodném potadi.

e Hierarchické ndhodné bunky — kombinace vySe zminénych — hie-
rarchicky postup obdobny hierarchické mftizce. Okoli vrcholi miizky
jsou vyuzivana jako stfedy bunék, z nichz jsou konfigurace vzorkovany.

e Haltonskid mnozina bodt — deterministickd varianta algoritmu vzor-
kovani vyuzivajici Haltonovské posloupnosti (deterministicka posloup-
nost jevici se jako nahodné generované) misto pseudonahodného gene-
ratoru ¢isel k vytvoreni konfiguraci.

e Randomizovani Haltonskd mnozina bodd — kombinace metody
vyuzivajici bunék jako okoli ke vzorkovani a metody s Haltonovskou
posloupnosti. Haltonovské posloupnost bodi je vyuzita jako stied bu-
nék v nichz probiha vzorkovani.

S vyuzitim znalosti prekazek

Néasledujici metody se snazi o jemnéjsi vzorkovani v blizkosti piekézek. Tyto
metody vychazeji z pfedpokladu, ze vzorky v blizkosti prekazek maji vyssi
vliv na schopnost algoritmu nalézt cestu prostorem.

e Nahodné gaussovské vzorkovani — vzorek je generovan linearni in-
terpolaci dvou vybranych ndhodnych vzorki. Pravé jeden z vybranych
interpolovanych vzorki musi byt v kolizi s pirekdzkami. Parametr in-
terpolace mé& gaussovské ndhodné rozdéleni a je omezen na interval
<0,1>.
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e Nahodny posun — je vygenerovana nahodnd konfigurace v kolizni po-
zici. Poté je vybran ndhodny smér ve kterém je konfigurace presouvana,
dokud se nenachézi v pozici bezkolizni.

2.4.3 Vybér propojovanych uzli

Neméné dulezitou soucésti algoritmu je vybér uzite¢nych* uzli, k nimz se lo-
cal planner pokusi novy vzorek pripojit. Protoze testy pripojitelnosti mohou
byt drahé, velky pocet téchto uzli neni zddouci. Stejné tak p¥ilis nizky pocet
uzli mize vyustit v selhani ptipojeni vrcholu do grafu a tudiz i nalezeni cesty.
kava Ze Sance tspésného spojeni velmi vzdalenych uzli je miniméalni. Volba
vhodné metriky p této vzdalenosti je téz nepiimo ovliviiuje tyto metody.

e Nejblizsich n — ptimocara volba, jez vybira n nejblizsich vrchola grafu.

e Nejblizsi v komponent& — k propojeni vzdy vybra nejblizsi vrchol
z kazdé komponenty grafu.

e Nejblizich n v komponenté — kombinuje vySe zminéné moznosti
a vybira z kazdé komponenty n nejblizsich vrcholli k propojeni.

e Viditelnost — novy vzorek oznacuje za ,uzitecny“, jsou-li nalezena
spojeni tohoto vrcholu s Zadnou anebo vice nez jednou komponentou
grafu.

244 sPRM

Oproti predchozim sekcim, jez se vénovaly riznym heuristikdm vylepSujicim
vysledky algoritmu PRM, je sSPRM [9] naopak zjednodusenou verzi. Spise nez
pro praktické vyuziti je proto vyuzivin pro analyzu navazujicich algoritmai.
Ackoliv je Casova sloZitost tohoto algoritmu horsi (O(n?) oproti O(nlogn)),
narozdil od pfedchozich metod s n — o0 nalézé cestu asymptoticky optimalni
8]

Postup algoritmu zachyceny pseudokédem Algoritmus 2.2 se lisi od PRM
v odstranéni procedury FindUseful (za ,uzitetné* jsou povazovany vSechny
vrcholy). Odligny je i prvni krok algoritmu (fadky 2 az 6), ve kterém je kromé
vlozeni pocatecni a cilové konfigurace téz vygenerovano a vlozeno do mnoziny
vrcholi V' vSech n vrcholu. Algoritmus postupné zpracovava vSechny vrcholy
V (tadky 7 az 13) zptusobem obdobnym jako v algoritmu PRM (pseudokod
2.1, fadky 9 az 14), kdy je v p¥ipadé usp&sného nalezeni propojeni dvojice
vrcholt pridana do mnoziny hran E odpovidajici hrana.
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Algoritmus 2.2 sPRM

1: procedure BUILD _SPRM(n, P, Ustart; Vgoar)
2: V {Ustarty Ugoal}

3 E—g

4: fori=1...ndo

5: V «— Vu Sample(P)

6 end for

7 for all ve V do

8 for all u e V\{v} do

9: if CanConnect(v, vye)) then
10: E — E U {(u,vpew)}

11: end if

12: if CanConnect((vyey,v)) then
13: E — E U {(vpew, )}

14: end if

15: end for

16: end for
17: return G = (V| E)
18: end procedure

2.4.5 PRM*

Clanek [8] predstavuje dalsi variantu algoritmu, PRM* (PRM star, viz Algo-
ritmus 2.3). Jedné se o algoritmus vychazejici z SPRM s jedinym rozdilem,
7e potencialni vrcholy k propojeni jsou vybirany z okoli r (fadka 9) daného
vztahy 2.2:

r = vprar(logn/n)V4 kde
YrrM > Vpry = 2(1+ 1/d)1/d(ﬂ(cfree)/<d)

kde d je pocet dimenzi prostoru konfiguraci C', n pocet vrcholi grafu, Cjre.
prostorem bez piekazek, p(Cfree) je Lebesgueova mira (objem) prostoru bez
prekazek a (4 je objem jednotkové koule v d-dimenziondlnim Eukleidovském
prostoru.

Cilem tohoto omezeni je snizit pocet pokusi o propojeni na primeérné
logn vrchola, coz vede na O(nlogn) ¢asovou slozitost. Stejné jako sPRM,
tento algoritmus naléza cestu asymptoticky optimélni [8].

(2.2)
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Algoritmus 2.3 PRM*

1: procedure BUILD _PRM*(k, P, Ustart, Vgoat)
2: V {Ustarty Ugoal}
3 E—g

40 1 —yppu(log K/K)Y*
5: fori=1...Kdo
6

7

8

9

v «— VU Sample(P)
end for
for all v e V do
: U<—ueV\{v},plu,v) <r
10: for all u e U do

11: if CanConnect(v, vye,) then
12: E — E U {(u, Vnew)}

13: end if

14: if CanConnect(vyey,v) then
15: E — FE U {(Vpew, )}

16: end if

17: end for

18: end for
19: return G = (V, E)
20: end procedure

2.5 Rychle prozkoumavajici nahodny strom

Druhy a novéjsi z popisovanych pravdépodobnostnich algoritmi se nazyva
rychle prozkouméavajici ndhodny strom (Rapidly-exploring Random Tree).
Algoritmus je dale v praci oznacovan jako RRT. Clanek [15] definuje algo-
ritmus v prostoru stavii (namisto prostoru konfiguraci), ¢imz zdiraziiuje, Ze
byl navrzen pro vyuziti v modelech s fadou komplexnich fyzikalnich ome-
zeni. Tento duraz je v definici umocnén vyuzitim vstupu tizeni agenta jako
ohodnoceni hran stromu.

Zakladni verze algoritmu je oproti PRM v nékolika ohledech jednodussi -
namisto grafu generuje strom, ve kterém je nasledné nalezeni cesty trivialni.
Déle se namisto n nejbliz§ich vrchola hledd jediny kandidat k propojeni.

2.5.1 Popis algoritmu

Algoritmus RRT [15, 16] stavi nad prozkoumanymi ¢astmi prostoru strom.
Obdobné jako PRM je prostor modelu prozkoumavan ndhodnym vzorko-
vanim. Vstupem algoritmu je mnozina piekazek P a pocate¢ni konfigurace
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Ustart- Zmalost cilové konfigurace vy neni vyzadovdna, nicméné mize byt
vyuzita v nékterych heuristikach vzorkovani a ukonceni. V zakladni verzi je
vstupem téZ pocet vrcholi n ke vloZeni. Vystupem algoritmu je strom ma-
pujici prozkoumany prostor.

Zarazenim existujictho stromu 7 anebo koncové konfigurace vy, mezi
vstupy lze dosdhnout dodate¢ného rozsifeni stromu (vynechanim fadky 2),
respektive stavbu stromu vyuzitelného k hledani cesty. Pii stavbé stromu pro
hledéni cesty ukoncovaci podminkou muze byt naptiklad vytvofeni vzorku
blizkého koncové konfiguraci p(vnew, Vgoar) < € nebo piimo tspésné vlozeni
Vgoat dO stromu.

Zakladni myslenkou algoritmu je propojovani novych ndhodné vygenero-
vanych konfiguraci s nejblizs§im vrcholem grafu bezkolizni cestou. Kromé testu
propojitelnosti by lokalni planova¢ mél mit na starost i urceni vstupu rizeni
agenta. Obdobné jako u PRM se piesnd implementace ndhodného vzorkovani
i lokalntho planovace neuvadi a je ponechidna na implementatorovi algoritmu.

Pseudokod algoritmu 2.4 popisuje variantu s lokadlnim planovacem gene-
rujicim vstupy fizeni agenta a s ukoncenim po vlozeni n vzorku v prostoru
konfiguraci. Vstupem je pocet vzorku n, mnozina piekazek P a pocéatec¢ni kon-
figurace v Poslednim vstupem je okoli r. Tato zakladni verze algoritmu
pouze demonstruje stavbu stromu mapujicitho prostor, ktery neni podkladem
pro hledani cesty.

Algoritmus 2.4 RRT

1: procedure BUILD RRT (vsart, P, 1)
2 TNt (Vsgart)

3 fori=1...ndo

4 Urand < Sample(P)

3 Unear <— argminuET.V(p(ua Urand))
6

7

8

Unew < SteerTo(Vrand, Unear)
7.addChild(Vnear, Unew)
end for
9: return 7
10: end procedure

Na fadku 2 strom je inicializovan, vy, se stava kofenem stromu. Hlavni
smycka (fadky 3 a7 8) v kazdé z n iteraci nejprve ndhodné generuje pro-
cedurou Sample docCasny vrchol v,q,q. Na fadcich 5 a 6 je nalezen vrchol
Unear Stromu 7 nejblizsi od docasného vrcholu v,.q,q dle metriky p. Procedura
SteerTo (fadek 6) poté na zakladé jejich vstuplli Vyang & Upeqr VytVAF novy
vrchol vy, jenz je propojitelny bezkolizni cestou s vrcholem vy,eq,. Nové vy-
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generovany vrchol v,,e,, je posléze vlozen (fadka 7) do stromu jako syn vrcholu
Unear-

Stejné jako v algoritmu PRM se u procedury ndhodného vzorkovani pro-
storu (Sample) predpoklada, Ze jejim vystupem jsou konfigurace bezkolizni.
Této procedury lze vyuzit k fizeni riistu stromu. Piikladem takového vyuziti
muze byt smérovani k cilové konfiguraci nebo zaméfeni na ¢ast prostoru.

Procedura vytvari nové vrcholy SteerTo na zakladé nejblizsiho vrcholu
stromu a vrcholu ndhodné generovaného. Tato procedura je obdobou pro-
cedury CanConnect algoritmu PRM (viz sekce 2.4.1). Na rozdil od CanCon-
nect procedura SteerTo vytvaii konfiguraci novou. Cilem procedury SteerTo
je vytvorit tuto konfiguraci co nejpodobnéjsi parametru v,eq,.. U SteerTo se
nepredpoklada selhani, protoze existuje trivialni feseni vnew ~ Unear-

2.5.2 Vlastnosti algoritmu

Pro uvedeni vlastnosti algoritmi je nejprve tieba definovat pojem Voroného
diagramt. Voroného diagramy [1] jsou délenim prostoru na oblasti, buiiky,
jez déli prostor na sféry vlivu. Necht je dany prostor M a mnozina S < M
stfedt bunék s. Bunka diagramu b, se sestava ze vSech bodt z € M, na néz
ma stied s nejsilngjsi vliv ze vSech moznych stredit bunék v S.

W
Q
N s,
NS
PP W
N4
2 )
&
(> 2 >
Y b
W $
A
N & Y
=
) AV <
g y{
%,
\Yj

Obrazek 2.3: Naivni ndhodny strom (vlevo) a rapidly exploring random tree
(vpravo) [16]

Oproti naivnimu ndhodnému stromu se RRT vyznacuje sklonem k roz-
Sifovani nejméné prozkoumanych ¢asti prostoru [15], viz obrazek 2.3. To je
zpusobeno faktem, 7ze okrajové buiiky Voroného diagramu jsou nejvétsi, a tu-
diz je pravdépodobnost rozsiteni stromu z okrajové bunky vyssi. Nahodné
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vzorkovani mé tedy vySSi Sanci rozs§itit ,,periferie stromu. Upifednostiiovani
neprozkoumanych ¢asti prostoru je velmi zadouci vlastnost. Tato vlastnost
smeétruje expanzi stromu k neprozkoumanym c¢istem prostoru.

Experimenty provedené v ¢lanku [15] zminuji faktor 1,3 az 2,0 nasobku
délky nalezené cesty k délce cesty optimalni. Dale se uvadi nezéavislost vy-
sledkti a vykonu na volbé pocatec¢ni konfigurace vgqr. Algoritmus RRT, po-
dobné jako PRM, umoziiuje vyuzit binarni detekce kolizi. Mezi dalsi vlast-
nosti [16] patii:

Distribuce vrcholi se blizi distribuci vzorkovani. Pii expanzi stromu
se postupné vypliuje prostor, proto s n — o se pravdépodobnost p,
ze se novy vzorek nachéazi do vzdalenosti dosazitelné v At, blizi jedné.
V tomto piipadé je novy vzorek piimo pridan do stromu a odpovida
tedy rozdéleni vzorkovéni.

Pravdépodobnostné kompletni. Pravdépodobnost, ze RRT bude obsa-
hovat 404 se blizi jedné, kdyz pocet iteraci n — o0,

Spojity v kazdé iteraci. Oproti PRM ve stromé v kazdé iteraci algoritmu
existuje cesta k pocatecni konfiguraci (kofenu stromu).

2.5.3 RRT*

Tento algoritmus vychazi z RRT. Obdobné jako PRM* s n — oo asympto-
ticky naléza cestu optimalni. Algoritmus pracuje s O(nlogn) ¢asovou slozi-
tosti [§].

Analogicky s PRM* je pii vkladani nového vrcholu vy, do stromu zva-
7ovano nékolik kandidatu z okoli r = min{ypra(logn/n)" % n} (viz vatahy
2.2 v sekci 2.4.5). Nicméné oproti PRM™* struktura zstava stromem — vyeq,
je spojen s maximalné jednim z kandidati.

Z kandidati na pfipojeni je vybran takovy, jenz minimalizuje cenu cesty
(z kofene stromu, vrcholu vg,,) do nového uzlu ¢(v,e, ). Po pfipojeni nového
vrcholu jsou v okoli upraveny tdaje vrcholt o rodicovstvi, dojde-li jejich
GUpravou ke zlepsSeni ceny cesty z daného vrcholu.

Vstupem algoritmu je poc¢atecni konfigurace vy, mnozina prekazek P,
polomér okoli kandidati ke spojeni r a pocet iteraci n. Vystupem je strom 7
mapujici prostor modelu. Strom 7 je optimalni vzhledem k cené cesty z jeho
vrcholtt do kofene stromu.

Pseudokod algoritmu na fadkach 2 az 6 postupuje identickym zptusobem
jako u RRT. Nejprve je kofen stromu inicializovan pocéte¢ni konfiguraci,
procedura SteerTo vytvari novou konfiguraci vy, z ndhodného vzorku v,,q
procedury Sample. Hlavni smycka bézi n iteraci.
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Prvni zmény prichazi na tadcich 7 az 15. Nejprve je nalezena mnozina
kandidati k pripojeni Vj,eqr v okoli r. Poté je z této mnoziny vybran vrchol
Umin, DIes ktery je cena cesty (existuje-li) z v,e, do kofene nejkratsi. Novy
vrchol v, je posléze pfidan do stromu jako syn vrcholu v,,;, (Fadek 16).

f{édky 17 az 21 se zabyvaji upravou rodicovstvi. Vsem vrcholim v okoli
Viear j& zménén rodi€ na vy, existuje-li cesta pres vrchol vy, snizujici cenu
daného vrcholu.

Algoritmus 2.5 RRT*

1: procedure BUILD RRT (vgqapt, P, 7, 1)
2 TNt (Vsgart)

3 fori=1...ndo

4 Urana < Sample(P)

o: Unear <— argminueT.V(p(ua Urand))
6

7

8

9

VUnew <~ SteerTO(Urandy Unear)
Viear <— € T.V, p(t, Upew) < T
Umin <= Unearest
: Cmin < C(Unear) + P(Unears Unew)
10: for all we V,,,, do

11: if (e(u) + p(u, Vpew)) < CminACanConnect (u, Upe,) then
12: Umin < U

13: Cmin < c(u) + p(U, Vpew))

14: end if

15: end for

16: T.addChild(Vmin, Vnew)

17: for all v e V,., do

18: if CanConnect(vpew, ) AC(Unew) + P(Vnew, u) < ¢(u) then
19: ChangeParent(u, ¢pey)

20: end if

21: end for

22: end for

23: return 7

24: end procedure

Procedury Sample a SteerTo jsou identické s procedurami RRT stejného
jména (viz sekce 2.5.1). Procedura CanConnect pak odpovida stejnojmenné
proceduie algoritmu PRM (viz 2.4.1). U procedury ChangeParent je dilezité
zajistit konzistenci stromu — nejenom, zZe je potieba nastavit vrcholu nového
rodice, ale i odpovidajicim zpiisobem upravit informace o synech a cenéch
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vrcholti. Cena ¢(v) vrcholu v je rekurentné definovana vztahy 2.3,

C(Uroot) = 07

c(v) = c¢(v) + p(v',v) (2:3)

. ~ e P vz NN . .
kde v,00 je kofenem stromu (odpovidajicim poc¢ateéni konfiguraci) a v je
rodi¢em vrcholu v.

Obrazek 2.4: Nalezena cesta (purpurova) a strom algoritmu RRT* s rostou-
cim poctem uzlu [8]

Jedna se o tzv. anytime typ algoritmu — nejprve je (rychle) nalezena cesta,
jejiz cena je pak s rostoucim poctem vrcholtt postupné snizovana, viz obrazek
2.4.

2.5.4 Dalsi varianty RRT

Alternativa RRT*, kdy vybér kandidatu uvazuje k nejblizsich uzlia stromu
namisto vSech vrcholi v okoli r, se nazyva k-nearest RRT*.

Dalsi variantou RRT je Informed RRT*[4] stavici na RRT* s tim rozdilem,
ze po prvotnim nalezeni cesty je vzorkovani novych vrcholi zaméfeno na
elipsoid, v némz se cesta nachazi. Cilem této zmény je urychlit algoritmus
zamitanim vzorkt, u kterych je pravdépodobnost vylepseni nalezené cesty
miniméalni.

Varianta algoritmu, T-RRT [7] (Transition based RRT), pak rozsifuje
piivodni algoritmu o vyuziti cenové mapy s cilem vylepsit kvalitu vysledné
cesty.

2.6 Srovnani PRM a RRT

Clanek [8] vénujici se analyze sloZitosti algoritmi nabizi srovnani algoritmi
po strance slozitosti a schopnosti nalézt asymptoticky cestu optimélni, tyto
poznatky jsou shrnuty v tabulce 2.1.
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Tabulka 2.1: Porovnani slozitosti popsanych algoritmi [8]

algoritmus asymptoticky ¢asova slozitost ~ pamétova slozi-
optimalni tost

PRM ne O(nlogn) O(n)

sPRM ano O(n?) O(n?)

PRM* ano O(nlogn) O(nlogn)

RRT ne O(nlogn) O(n)

RRT* ano O(nlogn) O(nlogn)

Jak je patrné z tabulky 2.1, v§echny algoritmy, kromé sPRM maji stejnou
casovou slozitost. Nalezeni asymptoticky optimalnich cest pak nepiekvapivée
zvySuje slozitost pamétovou. Hlavnim rozdilem mezi PRM skupinou algo-
ritmi a RRT jsou tedy jejich vlastnosti — zatimco PRM predpoklddd mnoha-
nasobné dotazovani nad vytvorenym grafem, RRT je navrzeno k odpovézeni
jediného dotazu. RRT ovsem nabizi anytime vlastnosti spolu s garanci exis-
tence cesty do kofene (pocatecni konfigurace).
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3 ReSeni

Tato kapitola se vénuje feSeni cile této prace — iikolem bylo navrhnout a im-
plementovat algoritmus planovani cesty sond v proteinovych modelech. Tyto
sondy jsou slozeny z nékolika sfér.

Sekce 3.1 se zabyva popisem implementovanych variant algoritmu RRT*.
Tyto varianty byly vystavéné na zakladé teoretické ¢asti prace (kapitola 2),
zejména pak na ¢astech vénujicich se RRT*, srovnani algoritmu a na sekci
2.3, ktera definuje feSeny problém.

V sekei 3.2 se analyzuji rizika implementace projektu, na nichz jsou pak
zalozena kritéria hodnoceni a urcuje uzsi vybér technologii. Déle se pak po-
suzuje vhodnost pouziti vybranych technologii pro implementaci projektu
vzhledem k ur¢enym kritériim. V neposledni fadé se na konci sekce zdivod-
nuje vybér pouzité technologie.

Sekce 3.3 se zabyva popisem TeSeni ze softwarového hlediska. Zejména
se pak vénuje architektufe, pouzitym technologiim a navrzenym rozhranim.
Prostor je zde vénovan i dokumentaci, testovani a kvalité kodu.

3.1 Algoritmus

Na zékladé sekce 2.6 a po domluvé s vedouci prace byl vybran k implementaci
algoritmus zaloZeny na RRT*. Vhledem k pevné dané pocateéni konfiguraci
nebylo tfeba uvazovat znovuvyuziti struktury na dalsi dotazy, coz je hlavni
vyhodou algoritmii zalozenych na PRM. Lze téz oc¢ekavat ze udrzovani stromu
bude jednodussi. Popis algoritmu lze nalézt v sekci 2.5.3.

ZjednoduSeny piehled jedné iterace implementovaného algoritmu vytvo-
feni nového vrcholu lze shrnout do vyvojového digramu na obrazku 3.1.
7 diagramu lze téz vycist drobné odchyleni od verze popsané v literatute —
pii generovani vzorku neni vyzadovana bezkolizni konfigurace. Vygenerované
algoritmu generovani vzorku miniméalni.

V algoritmu téz byla zjednoduSena procedura SteerTo, od niz ptivodni
algoritmus vyzaduje neomylné vytvoreni vzdy piipojitelné konfigurace. Tyto
naroky se ukézaly jako pftilis omezujici. Takové naroky by navic netimérné
zvySovaly slozitost této faze. Z diagramu lze tedy vycist, ze faze vytvafeni
konfigurace muze selhat (napf. u feSeni vpew X Upeqr dochézi k odmitnuti)
a pripojeni nové konfigurace se nemusi zdafit.
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generovani vzorku ]

Y

vytvoreni konfigurace

Y

[ pripojeni konfigurace

ano v ,
vytvoreni cesty J

ne *

[ aktualizace rodic¢l ]

Y

Obrazek 3.1: Vyvojovy diagram vytvoreni nového vrcholu stromu

Vzhledem k tomu, Ze cilem algoritmu je nalézt vSechny existujici cesty
v modelu z pocatecniho vrcholu do cilové oblasti mimo protein, zastavovaci
podminka neni definovana. Volba poc¢tu kroka (pfip. délka piidéleného vy-
pocetniho ¢asu), po kterych je vypocet zastaven, je ponechana na uZivateli.

Nasledujici sekce popisuji jednotlivé faze algoritmu dle vyvojového dia-
gramu 3.1 a zabyvaji se moznosti konfigurace, upravitelnosti a implemen-
tovanych variant. Sekce 3.1.1 se zabyva problematikou vzorkovani prostoru
modelu. Sekce 3.1.2 popisuje fazi generovani spravnych konfiguraci, dale sekce
3.1.3 se zbyva pripojitelnosti vystupi predchozi faze do stromu. Sekce 3.1.4
se vénuje jak identifikaci koncovych vrcholi, tak i vytvareni cest. Sekce 3.1.5
probira problematiku dprav stromu po pfipojeni nové konfigurace, zejména
aktualizaci rodic¢t blizkych vrcholi.
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3.1.1 Generovani vzorkid

Faze generovani vzorku odpovida proceduie Sample referencéniho algoritmu.
Této verzi je vS8ak umoznéno generovat konfigurace kolizni.

Pti hledani cesty v modelech proteinti se problematika vzorkovani zjedno-
dusuje hustym a rovnomérnym rozlozenim piekazek v modelu. Navic, cilem
algoritmu bylo nalezeni vSech existujicich cest — lze tedy predpokladat, ze
vzorkovani nebude vyuzito pro sméfovani rustu stromu.

Ze zminénych duvodii bylo implementovano pouze AABB (osové orien-
tovany ohranic¢ujici box) rovnomérné nahodné vzorkovani. S pfihlédnutim
k identifikaci koncovych konfiguraci v sekci 3.1.4 1ze uvazovat i jiném, nez mi-
nimalnim ohrani¢ujicim objemu. Generovani n-dimenzionélnich vzork v této
implementaci probiha po slozkach, pseudokod generovani je zachycen v algo-
ritmu 3.1. Procedura PRNG je generatorem pseudonahodnych ¢isel s rovno-
mérnym ndhodnym rozdélenim.

Algoritmus 3.1 Generovani AABB vzorku
procedure GENERUJ VZOREK(Umin, Umaz, mult,n)

1:

2: MIAN < Umin — (Umaz — Umin) * mault
3 max < Vmaz + (Vmaz — Umin) * mult
4: v<—0

5: fori=0...ndo
6

7

8

9:

v[i] « PRNG(mm[ |, mazx[i])
end for
return v
end procedure

Ve vychozi implementaci lze volitelné vyuzit nasobitele minimalniho ob-
jemu i pocatecni seminko pseudondhodného generdtoru. Féaze generovani
vzorki je plné nahraditelna implementacemi odpovidajicich rozhrani (viz pii-
loha B).

3.1.2 Vytvoieni konfigurace

Faze vytvareni zhruba odpovida procedute SteerTo referen¢niho algoritmu,
nicméné test pripojitelnosti je odlozen do néasledujici faze. Za spravny vy-
stup se povazuje konfigurace bezkolizni, zadné dalsi pozadavky na konfigu-
raci kladeny nejsou. V souladu s referen¢nim algoritmem se v8ak predpoklada
maximalni podobnost s vstupni konfiguraci v,.4,q4.

Vstupem procedury Algoritmu 3.2 je nejbliz§i vrchol stromu v,e. a na-
hodna konfigurace v,q,q vytvofend na zakladé vystupu piedchozi faze algo-
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ritmu spolu s mnozinami prekazek P a uzavéra U (vice v sekci 3.1.4). Kon-
figurace v,q,q je predavana odkazem. Puvodni algoritmus [15] téZ vyuziva
omezeni maximalni vzdélenosti pfipojované konfigurace od vrcholu stromu
omezenim At. Tato konstanta je k dispozici implementacim této faze spolu
s doporu¢enym poc¢tem pokust o vytvoreni bezkolizni konfigurace.

Generovani konfiguraci pilenim vzdalenosti

Prvni dvé varianty této faze vyuzivaji ptleni vzdalenosti pii kazdém netspés-
ném pokusu — v piipadé vytvoteni konfigurace, jez je v kolizi, se v;,.,, pfesouvé
na poloviéni vzdalenost ve sméru vye... Pfesnéji feceno, puli se parametr ¢
linearni interpolace (procedura Miz). Ve vychozi implementaci jsou linearné
interpolovany pozice center konfiguraci v,eqr @ Upang, zatimeo v alternativni
implementaci (Algoritmus 3.2) se interpoluji vSechny dimenze konfigurace
(tzn. vfetné orientace).

Algoritmus 3.2 Zakladni generovani konfiguraci

1: procedure GENERUJ KONFIGURACI(0pear, Uyands P, U)
2: t — Min(1,max_dist/|vnear — Vrandl)

3 if |Vnear — Vrana| > max_dist then

4: Urand < M1z (Vnear, Vrands t)

5: end if
6
7
8
9

attempts «— 0

while v,,¢,,.Collides(P) Or vpey.Collides(U) do
attempts «— attempts + 1
if attempts > max_attempts then

10: return false

11: end if

12: t—1t/2

13: Unew <— Miz(Unear, Unew, t)
14: end while

15: return true

16: end procedure

Generovani konfiguraci na kolmé kruznici
Dalsi realizovany algoritmus (Algoritmus 3.3) této faze vytvaii n konfiguraci
rovnomérné rozmisténych na kruznici kolmé ke sméru vektoru dir, (vztah

3.1)

dir, = Upeqr.-Center — o.Center (3.1)
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kde v,¢q-.Center je pozice konfigurace nejblizstho vrcholu stromu a o.Center
je pozice stfedu prekazky kolidujici s novou konfiguraci v,.,. Tato kruznice
mé minimalni polomér zajistujici bezkoliznost s hlavni sférou sondy (tzn. se
stfedem v porzici konfigurace). Obdobné jako u vychozi varianty, nachéazi-li
se nova konfigurace p¥ilis daleko od nejblizsi, je nova konfigurace nejprve
pfesunuta linearni interpolaci na maximalni piipustnou vzdalenost (fadky 2
az b).

Je-li konfigurace v kolizi, je na zakladé pozice a poloméru piekazky s niz
koliduje vypocitidn polomér s a bazové vektory roviny kruznice bv; a bus

(fadky 8 az 13). Poté je vzorek piesouvan po této kruznici s krokem m

az do vyferpani max _attempts pokusu (fadky 15 az 21).

Algoritmus 3.3 Generovani konfiguraci na kolmé kruznici
procedure GENERUJ KONFIGURACIvneqr, Unew, P, U)

1:

2 t — Min(1,mazx_dist/|Vnear — Unew])
3 if |Vnear — Vnew| > max_dist then

4: Unew < Miz(Unear, Unew, t)

5: end if
6
7
8
9

obstacle <« vy FirstColliding(P)

if Ezists(obstacle) then
b — cos(¢)(obstacle. Radius + vpey . Radius)
a < sin(¢)(obstacle. Radius + vpey.Radius)

10: dir — (Unear-Center — vpe,.Center).Normalized
11: center < obstacle.C'enter + b = dir

12: buy < [center.z,0, —center.x].Normalized

13: bvy < Cross(dir,bvl).Normalized

14: 1«0

15: while i < 27 do

16: Unew-Center <« center + buy = a * cos(i) + bug = b x sin(i)
17: if 10,0-Collides(P) & '0peyw.Collides(U) then
18: return true

19: end if

20: i — i +27/max_attempts

21: end while

22: return false

23: end if

24: return v,,.,,.Collides(U)
25: end procedure

Procedura FirstColliding vraci prvni prekazku, s niz konfigurace koliduje,
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nebo hodnotu prazdnou, je-li konfigurace bezkolizni. Vlastnost Normalized
vraci normalizovany vektor, zatimco procedura Cross vraci vektorovy soucin
parametri.

Vystupem této faze feSeni je informace o tspésnosti vytvoreni konfigu-
race — jeji vytvoreni z daného vzorku mize selhat vycerpanim doporuceného
poctu pokusu o vytvoreni. V pripadé selhani této faze se proces vytvareni no-
vého vrcholu vraci na zacatek a generuje se novy vzorek. Procedura Collides
testuje, zda je konfigurace kolizni. Samotny vypocet kolizi sondy v pouzi-
vaném modelu je trivialni, nebot se navigovana sonda i prekazky skladaji
ze sfér.

3.1.3 Prtipojeni konfigurace

Pfipojeni konfigurace zhruba odpovid4 fadkam 10 az 15 v algoritmu 2.5,
ovSem nepredpoklada spojitelnost v,eq a nejblizstho vrcholu stromu vy,eq; .
Divodem této zmény je v predchozich sekcich uvedené zjednodusSeni faze
vytvareni konfiguraci. Algoritmus procedury CanConnect predpoklada vyu-
ziti diskrétniho vypoctu kolizi, nicméné spojita detekce kolizi zakdzana neni.
Implementace této procedury vyuzivaji nékolika iteraci algoritmu diskrétni
detekce kolize z faze vytvareni konfigurace.

Vstupem této faze je bezkolizni konfigurace k pfipojeni v, a konfigu-
race nejblizstho vrcholu stromu v,,.,,. Dale je pfedana mnozina piekazek P,
uzavéria u a polomér blizkého okoli 7peq,. Vysledkem faze je vlozeny (fadky
13 az 17) novy vrchol stromu 7 anebo odmitnuti, neni-li v,., ke stromu
pripojitelny.

Konfigurovatelné jsou konstanty 7,..- a implementace metody CanCon-
nect ovérujici existenci bezkolizni spojitelnost pfechodu stavu. Jako vychozi
je pouzita diskrétni kolize s volitelnym poctem krokaii.
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Algoritmus 3.4 Zakladni generovani konfiguraci
procedure PRIPOJ KONFIGURACI(vnear, Unew, Py U, Tnear)

Tnear < NeaT<Unewa rnear)

1:

2

3 Umin <— INIL

4 costpn — MAX VALUE

5: for all z € z,,.,, doO

6 if CanConnect(z,vyew, P,U) then

7 if x.Cost + x.CostTo(Vyen, < COStpin) then
8 coStmin < x.Cost + x.CostTo(Vpew

9

. Umin, <= X
10: end if
11: end if
12: end for
13: if v,,;,! = NIL then
14: Unew < COStmin
15: TV — 7.V U Upew
16: T.E — 7.E U {(Vmin, Vnew) }
17: end if

18: return v,,;,! = NIL
19: end procedure

3.1.4 Vytvoreni cesty

Tato faze (Algoritmus 3.5) ovéfuje, zda nové piidany vrchol lze oznadit za
koncovy. Faze zahrnuje i heuristiku uzavirani tunelu, jimz pfipadna nova
cesta vede, s cilem zabranit nezadouci expanzi stromu do volného prostoru
mimo model.

Jako koncovéa konfigurace je oznacena (fadka 5) ta, jejiz pozice je mi-
nimalné v ur¢ité vzdalenosti (konstanta) od nejbliz§i prekazky. Po takovém
oznaceni je jeji vrchol pfiddn do seznamu cest C' jako pocatek nové cesty
(fadka 9). Vrcholy-pfedkové jsou dale rekurentné piislusné oznaceny jako
vrcholy cesty (Fadky 11 az 13). Strom téz uchovava informaci o nejkratsi na-
lezené cesté, jez je v tomto okamziku piipadné aktualizovana (fadky 14 az
17). Uzavirani je uskute¢néno vlozenim nové umélé zabrany (fadek 8), koule
s polomérem rovnym nésobku vzdéalenosti nejblizsi prekazky a stiedem na
pozici nové konfigurace do seznamu uzavéra U.

Vstupem této faze je nové vlozeny vrchol v,,e,,, mnoziny piekazek P a uza-
vért U spolu s mnozinou cest C'. Algoritmu téz vyuziva konstanty miniméln{
vzdalenosti pro oznaceni vrcholu za koncovy path _threshold. Vystupem této
faze jsou patficné aktualizované mnoziny U a C.
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Algoritmus 3.5 Vytvofeni cesty

1: procedure ISGOAL(Vpey, P)
2 return Min(|v,e,.Center — p|,p € P) > path__threshold
3: end procedure

4: procedure VYTVOR _CESTU (vpew, P, U, C)
5: if 17sGoal(vye, P) then
6
7
8
9

return
end if
U — {(vpew-Center, Min(|v,en.Center — pl,p € P))}
C Unew
10: V < VUnew
11: while v! = NIL do
12: v.0nPath < true
13: end while
14: if Cpest > Vpew.Cost then
15: Chest < Unew -COSTE
16: Vbest <~ Unew
17: end if

18: end procedure

Jedinou moznosti konfigurace této faze nastaveni konstanty path_threshold.
Samotna metoda IsGoal nahraditelnd neni.

3.1.5 Aktualizace rodic¢i

Aktualizace rodici je zalozena na fadkach 20 az 25 v Algoritmu 2.5. Realna
implementace uchovava vahy vrcholi v mezipaméti, coz vede k problému
aktualizace téchto tdaju pfi zménich ve stromé. Tento problém adresuje
tato faze.

Zména rodife (Algoritmus 3.6) na nové piidanou konfiguraci v,e,, je pro-
vedena, snizuje-li cenu vrcholu v z okoli poloméru r,.,,.. Polomér okoli 7,4,
je stejny jako v sekci pfipojeni konfigurace 3.1.3). Vahy jsou upraveny vSem
potomkiim vrcholu, jemuz byl zménén rodic.
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Algoritmus 3.6 Zména rodice

1: procedure ZMEN RODICE (v, Uye, new_cost)
2: v.Parent.Children «— v.Parent.Children\{v}
3 v.Parent < ey

4: dif f — v.Cost —new__cost

5: for all d € v.Descendants do
6

7

8

9:

d.Cost «— d.Cost — dif f
end for
Unew-OnPath «— v.OnPathl||v,e,.OnPath
end procedure

Faze algoritmu aktualizace rodi¢ii nenabizi zadné moznosti tiprav nebo
konstanty k definovani kromé konstanty 7., jez sdili s fazi pfipojeni konfi-
gurace.

3.2 Analyza dostupnych technologii

Jednim z klicovych aspektii aspésného projektu je vhodna volba technologie.
Tato sekce se proto snazi tuto problematiku analyzovat. Hlavnimi kritérii
pro vybér technologie k hodnoceni byla jeji podpora, vlastnosti a zkuSenosti
autora s touto technologii Sirsf vybér technologii se snazil obséhnout pouze

vvvvvv

3.2.1 Rizika

Mezi identifikované rizika volby technologie patii hlavné nedostateéna troven
abstrakce vedouci k nedosazeni zvoleného rozsahu prace v pridéleném case.
Mezi dalsi rizika patii také nedostatec¢na zkusenost autora s technologii, jez by
mohla vést ke zpomaleni V}’/voje pfipadé sniZit kvalitou k()du S nizsi kvalitou
V neposledni fadé je nutné téz zminit rnodulahrltu7 jejiz nedostatek muize Vest
k neefektivnimu vyuziti ¢asu spojeného s implementaci funkci, jez jsou pro
jiné technologie dostupné v zakladu nebo po integrace middleware/plugini.

Rizikem by také mohla byt nizk4 obecna obeznadmenost s technologii mezi
skupinou lidi, které bude prace potencionalné pfedéana k dalsimu vyvoji. Du-
lezitost tohoto rizika ovSem zalezi az na vysledcich prace.

3.2.2 Kritéria hodnoceni

Soucasti préce je i navrh vylepSeni algoritmu jenz bude hodnocen v pro-
storech s vysokym poc¢tem dimenzi. Proto musi byt kladen velky diraz na
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moznosti vizualizace modelu, vysledkt i priubéhu vypoctu algoritmu. To vede
k pozadavku na intuitivni tvorbu robustniho uzivatelského rozhrani.

Do kritérii je také nutné zaradit modularitu souvisejici s flexibilitou vy-
sledného teseni. Mezi kritéria nebyly zafazeny pozadavky na vykon techno-
logie, a to z divodiu obtizného objektivniho hodnoceni pied vypracovanim
prototypu. Z tohoto divodu je vykon hodnocen pouze tstné, a to pouze
v extrémnich pripadech.

Vahy prirazované jednotlivym kritériim jsou na Skéle od nizké pres stfedni
po vysokou vahu. Kritéria a jejich vahy shrnuje tabulka 3.1.

Tabulka 3.1: Kritéria hodnoceni technologii

Kritérium Véaha
Abstrakce grafického API vysoka
Snadnost tvorby GUI stiedni
Modularita stredni
ZkuSenost autora stiedni
Uroven dokumentace nizk4

3.2.3 Vybrané technologie

Prvnimi volbami je vyuziti jazyki C++ nebo Java spolu s OpenGL API
a s prislusnymi knihovnami fesici jednotlivé pozadované funkce. Dalsimi vol-
bami bylo vyuziti jiz hotovych frameworki pro zmifiované technologie. Jako
zastupci byli vybrani Ogre3D a LibDGX. Posledni skupinou jsou komplexni
frameworky, do této skupiny byl zarazen WPF (zastupce moderniho GUI
frameworku) spolu s Unreal Engine 4 a Unity 3D (zastupci pokrocilych en-
gine).

Zartazeni Teseni pomoci technologii nizsich trovni bylo z divodu obavy
nedostatecné moznosti konfigurace komplexnéjsSich reSeni. Roli v tomto roz-
hodnuti hrala i pomérné vysoka zkusenost autora s timto typem feSeni a exis-
tujici kodova zakladna (codebase) piibuznych projekti na katedfe.

3.2.4 Hodnoceni

Za vychozi hodnoceni je povazovano stiedni, v pfipadé ze nelze mit zasadni
namitky k feSeni daného kritéria technologii. Nicméné technologie se stfed-
nim hodnocenim také nenabizi zadné zvlastni vyhody oproti konkurenci. Na-
sledujici odstavce zduvodnuji udélend hodnoceni shrnuta v tabulce 3.2.
Divodem udéleni nizkého hodnoceni snadnosti tvorby GUI a abstrakce
prvnim dvéma fesenim (C++ A Java s middleware) je nizkouroviiovy pfistup
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k hardware ptes OpenGL API. MoZznym protiargumentem je existence spe-
cializovanych GUI knihoven (napi. Qt), nicméné jejich integrace do OpenGL
scény se v praxi ¢asto ukazuje jako problematicka (sprava kontexti, nedosta-
tena podpora novych verzi OpenGL atd.).

V pripadé modularity mluvi jasné ve prospéch Javy existence néstroju
typu Maven, a¢ pro C+-+ existuji podobné nastroje — napi. projekt Conan,
jejich podpora neni ani zdaleka takova. Manualni integrace a udrzba C+-+
knihoven je bezesporu obtiZna.

Zatimco zkuSenosti s obéma technologiemi jsou na dobré drovni, reSeni
s vyuzitim Javy s nejvétsi pravdépodobnosti nabidne lepsi dokumentaci diky
roz§ifenému vyuzivani automatizovanych néastroju a Siroké komunité.

Zatimco technologie LibGDX je ucelenéjsi, Ogre3D je vysoce modularni
agregaci middleware. Obé technologie nabizi sluSnou droven abstrakce gra-
ficktho API i pohodli tvorby GUI. V obou kritériich mirné vede Ogre3D diky
vysoce modularni architektuie — na vybér je i ze skoro tuctu GUI knihoven.

Jak bylo zminéno, zatimco Ogre3D nabizi vysokou modularitu, LibGDX
ni¢im v tomto ohledu neptekvapuje. Ogre3D dostava pies vysokou droven
dokumentace pouze hodnoceni stfedni, protoze je kvili zminéné modularité
casto tfeba vyuzivat dokumentace tretich stran, které této trovné nedosa-
huji. A¢ je pokryti dokumentace u LibGDX skoro stoprocentni diky automa-
ticky generované dokumentaci, samotny obsah vygenerované dokumentace je
misty obtizné srozumitelny ¢i nedostateény (absence popisu) a proto dostéva
hodnoceni pouze nizké.

Ptes vysokou abstrakci grafického API v pi¥ipadé Unreal 4 a Unity3D,
bylo udéleno hodnoceni pohodli tvorby GUI pouze stiedni kvuli relativni ne-
motornosti jejich GUI API. Ani jedna z téchto technologii nebyla navrzena
pro tvorbu bohatého uzivatelského rozhrani. V poslednim zmitiovaném krité-
riu ovSem mirné vede Unity3D diky vysoké modularité a moznosti nahrazeni
celého GUI systému za systém tieti strany. Duvodem udéleni nizkého hodno-
ceni Unreal 4 je obvykle obtiZnéjsi integrace a celkové nizsi podpora rozsiteni.
Dokumentace obou technologii je bezchybna, nicméné Unity3D si vytvari
drobny néaskok diky aktivnéjsi komunité. Za zminku také stoji, ze Unity3D
obsahuje i JavaScript backend, coz muZze usnadnit orientaci v Unity3D vys-
$imu poctu lidi.

Posledni hodnocenou technologii je WPF. Zastupci moderniho GUI fra-
meworku nelze neudélit jiné nez vysoké hodnoceni pohodli tvorby GUI. Abs-
trakci grafického API je ovSem obtizné hodnotit — zatimco je abstrakce v rdmci
frameworku nejvyssi z hodnocenych feSeni, toto API je v 3D aplikacich ob-
vykle nahrazeno adaptérem Direct3D nebo OpenGL API.

Prestoze WPF nabizi spravu bali¢ki (package management) NuGet, fle-
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xibilitu WPF srazi zavislost na platformé Windows'. Navic tento framework
nebyl navrzen pro pouziti v 3D aplikacich, a proto je nabidka modula v této
oblasti velmi omezena. Dokumentace WPF je vyborna, podpora komunity
Siroka.

Po vykonnostni strance lze zatfadit produkty do tii kategorif, Java a C++
s middleware a WPF zastupuji kategorii technologii neoptimalizovanych pro

“, e

lovani 3D scén.

Tabulka 3.2: Hodnoceni technologii

technologie| Snadnost | Abstrakce | Modularita| ZkuSenost | Uroven
tvorby grafického autora dokumen-
GUI API tace

Java s mi- | nizka nizka vysoka stfedni vysoka

ddleware

Ct++ nizka nizka nizka stfedni stiedni

s middle-

ware

LibDGX | stfedni stfedni stredni nizka nizka

Ogre3D stfedni stfedni vysoka nizka stiedni

Unreal 4 | stfedni vysoka nizka nizka stredni

Unity3D stiedni vysoka vysoka stredni vysoké

WPF vysoké nizka stredni vysoka, vysoka

3.2.5 Zavér

Prvni ¢tyfi feSeni nejsou doporucena z duvodu bud nizké abstrakce, nedo-
state¢nych zkuSenosti anebo neuspokojivé dokumentace.

Mezi zvazovatelna feSeni lze pocitat Unreal 4 a WPF. Nicméné Unreald
narazi na nizsi modularitu a omezené zkusenosti autora s technologii, zatimco
WPF narazi na problémy s vykonem (znamé diky zkuSenostem s podobnym
projektem).

Jako nejvhodnéjsi feSeni se jevi Unity3D diky minimalizaci rizik a vysoké
abstrakci i modularité slibujici rychly vyvoj aplikace.

3.3 Implementace

Prestoze v zarodku projektu prvni 2D experimenty s algoritmy probihaly na
implementaci v jazyce C++4-, zahy se udrzba vSech zavislosti ukazala piilis

LWPF lze v omezené mife vyuZit spolu s frameworkem Xamarin jeZ je multiplatformni
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Casové naro¢na. Navic vyvojovy cyklus znacné zpomalovaly pozadavky na
nové funkce, protoze typicky ke kazdé nové funkci bylo nejprve tfeba navrh-
nout a implementovat nizkotroviiové feseni v OpenGL nebo integrovat novou
nativni knihovnu do projektu.

Uvedené problémy vedly k vypracovani analyzy dostupnych technologii,
kterd na zakladé nabytych zkusenosti kladla vysoky diraz na miru abstrakce.
Tato analyza je popsana v sekci 3.2. Na zakladé této analyzy byla s precho-
dem do 3D vypracovana implementace v prostiedi Unity 5.6.0f3 se skripto-
vacim backendem pro jazyk C#. To je verze vypélena na CD a verze, na niz
byly provedeny experimenty v kapitole 4.

Nésledujici sekce pak popisuji toto feSeni — sekce 3.3.1 pfedstavuje pro-
stfedi Unity, sekce 3.3.2 slouzi jako prehled teSeni, sekce 3.3.3 se vénuje
vstupnim a vystupnim formétim, sekce 3.3.4 pak specifikim uzivatelského
rozhrani. Sekce 3.3.5 se zaobira dokumentaci, dokumentovanosti, spravnosti
a zajisténi kvality kodu. Konec¢né sekce 3.3.6 hledi do budoucnosti projektu
a nabizi mozné cesty vylepseni a rozsiteni.

3.3.1 Prostifedi Unity a ECS

Takto sekce si dava za kol predstavit prostfedi Unity a celkovy pohled na
architekturu aplikace. Samotny framework Unity je pfikladem navrhového
vzoru ECS! (Entity Component System), z nejhrubsiho pohledu tedy aplikace
implementuje tento navrhovy vzor. Protoze se jednéa o jeden z méné znamych
vzort v odvétvi vyvoje softwaru, nasledujici odstavce tento navrhového vzor
kratce predstavuji.

V ECS [19] objekty jsou reprezentovany entitami skladajicimi se z kompo-
nent. Komponenty reprezentuji vlastnosti entit v simulaci, napiiklad fyzické
(tuhé téleso) nebo grafické znazornéni (geometricky model s materidlem).
Systémy jsou moduly zodpovidajici za aspekty simulace (napf. fyzikalni en-
gine, modul renderovéni). Pro zatazeni do smy¢ky systému musi entita vlast-
nit potfebné komponenty. Piiklad entity je zachycen v ptiloze na obrazku
D.1.

Vyhodami ECS je vysokd droven oddéleni zodpovédnosti a jednoduché
dynamické sestavovani objekti pti béhu programu. Vyuziva se skladby na-
misto dédi¢nosti, coz vede k mnohem vyS8si flexibilité, znovupouzitelnosti
a rozsifitelnosti nez u OOP (objektové orientované programovani) vzort.

Z nézvoslovi pouzitého v Unity stejné jako ze zpusobu pouziti techno-
logie je zifejmé, Ze se jedna o navrhovy vzor ECS. Bohuzel oficialni doku-

Ipfedstaven na GDC 2002 Scottem Bilasem, piedndsku lze nalézt na http://
gamedevs.org/uploads/data-driven-game-object-system.pdf
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mentace neposkytuje dostatek podkladi k detailnéjsimu popisu architektury
frameworku samotného.

3.3.2 Architektura

Vzhledem k tomu, Ze jednim ze systémi ECS je i systém spravujici skripty,
je potfeba v ramci systému skripti také organizovat kod. Zde prichazi ke
slovu navrhovy vzor MVC (Model-view-controller) a objektové orientované
programovani. Vzhledem k rozsifeni pravdépodobné neni tfeba OOP ani vzor
MVC blize predstavovat. Kombinace stylu frameworku a aplikce vytvari ar-
chitekturu zachycenou na obrazku 3.2.

% [ Entity
S ¢ T T
(Component A} (Component BJ Xy o
'y 'y El
5 £ 3 £
2 B o
% E - informuje J
S 2 [ Script Component 1 [ Inuput System
c N (MonoBehaviour)
o1 Script System | @
O [ (F\'diE\stanceZkrlptﬂ) ﬁ
- o
= [ System A ] 3
(Fidi instance Component A)
K] Y A \ "
B | Data [«==={ Algoritmus ] :
=

Obrazek 3.2: Diagram zachycujici makro-architekturu aplikace

Aplikace samotna spolu se skripty volné implementuje navrhovy vzor
MVC. Data modelu aplikace se skladaji z doposud vytvoreného stromu a mo-
delu proteinu. Oba zdroje dat jez jsou centrem vypoctu algoritmu nejsou
perzistentné ulozeny v databazi. Aplikace nicméné podporuje serializaci na-
staveni i modelu do souboru. Serializace slouzi jako datové rozhrani s existu-
jicimi aplikacemi, bliz§i popis 1ze nalézt v sekci 3.3.3. Tézko tedy zde mluvit
o modelu ve smyslu, jaky lze naptiklad nalézt u typickych webovych aplikaci.

Roli controlleri v aplikaci je generovini komponent a sestavovani en-
tit z dat modelu, nad kterym pracuje algoritmus. VSechny controllery jsou
potomky tiid MonoBehaviour nebo ScriptableObject. Komponenty fizené
skriptovacim systémem Unity musi byt potomky jedné z téchto t¥id.
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View vrstva je pak realizovina odpovidajicimi komponentami (napfii-
klad MeshRenderer nebo LineRenderer). Tyto komponenty jsou soucasti fra-
meworku. Za sou¢ast view vrstvy lze pokladat i GPU (shader) programy jez
jsou pfifazené materialim. Materidlem se rozumi popis vykreslovani povrchu
objekti.

Mimo MVC vrstvu stoji rozsifeni prostiedi a dpravy procesu v editoru
spolu s tzv. assety a Sablony. V nazvoslovi Unity je asset balikem skladajicim
se ze zapouzdieného kodu, siti anebo materiali. Sablonou (prefab) se v na-
zvoslovi Unity rozumi vzor, podle néhoz lze vytvaret uréity typ entity (napf.
atom proteinu nebo sonda). Ptiklad takové Sablony je zachycen v pfiloze na
obrazku D.1.

V aplikaci se vyuziva programovani vuci rozhrani a proudové zpraco-
vani dat pomoci rozhrani IEnumerable<T>1!. Paralelizmus algoritmu je v1ak-
novy — hlavnim divodem této volby byla snaha o maximalni izolaci od
smycky frameworku, jez by mohla zasadné ovliviovat vysledky experimenti.
Ostatni (pseudo)paralelizmus je implementovany pomoci koprogramii Unity?.
Koprogramy bézi pod hlavnim vlaknem aplikace.

3.3.3 Vstupni a vystupni formaty

Vstupem program je seznam piekdzek, atomi proteinu. Vychozim formé-
tem je jednoduchy textovy forméat, kde kazdé tadce odpovida jedna sféra
s trojrozmérnou pozici stfedu (soutfadnice se predpokladaji v potfadi x, y, z)
nasledované polomérem. Piiklad modelu takto serializovaného lze nalézt na
pfilozeném CD.

Vstupné-vystupnim formatem je nastaveni algoritmu, jednd se o seriali-
zovany objekt ve formatu JSON.

Vystupnim formatem je CSV, do kterého je mozné seberealizovat jakou-
koli tabulku zobrazenou v GUI. Vice informaci o této funkci lze nalézt v sekci
3.3.4).

3.3.4 Rozsiteni GUI

Jak bylo tfeceno v sekci 3.2, jednou z nevyhod volby Unity je slabsi GUI
systém. Z toho duvodu byla implementovana nasledujici rozsiteni, jejich popis
je zahrnut pro pripadné pokracovani projektu.

IMSDN dokumentaci IEnumerable lze nalézt na https://msdn.microsoft.com/
en-us/library/system.collections.ienumerable(v=vs.110).aspx
2dokumentace a popis API https://docs.unity3d.com/Manual/Coroutines.html
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Tabulka — urcena pro piehledné zobrazeni vystupt. Jako vstup pfijima
styly (8ablony) zéhlavi, fadek a jejich bunék, spolu se seznamy zobrazovanych
dat. Styl zdhlavi zahrnuty v projektu dale rozsifuje funk¢nost o ulozeni do
souboru ve formatu CSV.

ToolTipService — sluzba umoznujici zobrazit text na pozici mysi. Refe-
rence na sluzbu je spravovana implementaci vzoru Service Locator.

Vizualni voditka, jejichz pritomnost je diilezitd pro orientaci ve scéné.
V projektu jsou zahrnuty dva materialy plnici tuto funkci — pozadi s barev-
nym gradientem?® pro orientaci vii¢i horizontu a miizka? zobrazena v jednot-
kach modelu pro odhad vzdalenosti. Dale je téz zahrnut kvadr obepinajici
extrémy pro ukotveni modelu v prostoru.

3.3.5 Dokumentace, spravnost a kvalita kodu

V8echny verejné metody, proménné a vlastnosti jsou komentovany standard-
nimi dokumenta¢nimi XML notacemi. Téchto notaci lze automaticky gene-
rovat programovou dokumentaci.

Na projektem byla spusténa analyza metrik kodu maintainablity index.
Tato analyza se skldda z cyklomatické slozitosti, hloubky dédi¢nosti, prova-
zanosti a faddek kodu. Vysledna hodnota, vice nez 80 bodu, vyrazné presahuje
doporucené miniméalni skore 20 bodt.

Protoze jadrem projektu je implementovany algoritmus, testovani sprav-
nosti je soustiedéno pravé na tuto ¢ast. Spravnost algoritmu je predmétem
experimentu 4.2. V aplikaci je mimo zminény experiment také interaktivni
test kolizi se zobrazenou sondou, ovérujici kolize sondy fyzikdlnim engine
Unity.

3.3.6 Moznosti rozSifeni

Jednim z moznych rozsiteni prace by byla implementace klienta pro davkové
zpracovani, jenz by umoznil automatizovat experimenty. Toto rozsiteni by
umoznilo podstatnym zpiisobem zvysit objem experimenti. Slozitost toho
rozgifeni 1ze odhadnou jako stfedné obtiznou (Unity dovoluje spusténi v kon-
zolovém modu), nicméné aktuélni prioritou je zdokonalovani algoritmu.

lzalo7ené na https://github.com/keijiro/UnitySkyboxShaders/blob/master/
Assets/Skybox’20Shaders/Horizontal’20Skybox . shader

2zalozené na https://forum.unity3d.com/threads/wireframe-grid-shader.
60071/
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Dalsim vylepSenim je moznost piekryti ukonc¢ovaci podminky. Toto rozsi-
feni neni slozité a lze ho implementovat zavedenim jediného rozhrani. Nicméné
do této chvile nebyl zaznamenan pozadavek na tuto funkcénost.

Navrh programovych rozhrani a jejich pozadavku by bylo s vysokou prav-
dépodobnosti mozné zjednodusit - navrh tohoto API je pomérné ,mlady*
a vySsi pocet implementaci spolu s dalsim testovanim by pravdépodobné
ukazal mozné ladéni rozhrani.

Poslednim uvedenym rozsifenim bylo mohlo byt zavedeni barev, pripadné
materiali, do formatu modelu proteinu s cilem dosdhnout vizuélni reprezen-
taci podobnéjsi obrazku 2.1.
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4 Experimenty

Tato kapitola popisuje experimenty provedené na riznych verzich algoritmu.
Vzhledem k potencidlné vysokému poc¢tu moznych kombinaci riznych variant
algoritmu, testovany byly pouze vybrané verze. Vybrané verze a jejich imple-
mentace jsou blize popsané v sekci 3.1, byly voleny tak, aby vzdy v néjakém
ohledu posouvaly algoritmus kuptedu.

Prvni z experimentt je vénovan ovéreni spravnosti (bezkoliznosti) nale-
zené cesty. Prestoze tak neni explicitné uvedeno, i v nasledujicich experimen-
tech byla spravnost nalezenych cest ovéfovana stejnou metodou. Nésledujici
experiment se snaz{ odhalit miru vlivu ndhody (po¢ate¢niho seminka). Dalsi
experiment se vénuje algoritmu zahrnujicimu orientaci sondy. étvrty a po-
sledni experiment rozsifuje zapojeni orientace jejim zahrnutim do metriky
pouzivané v algoritmu.

4.1 Podminky experimenti

Neni-li uvedeno jinak, vSechny dale uvedené experimenty byly spustény v pro-
stfedi popsaném v této kapitole. Pieklad probéhl v Unity verze 5.6.0f3 s roz-
sitenim o podporu C# 6.0, program byl spustén pod operac¢nim systémem
Windows 10 s procesorem Intel i5. Béhem vypoc¢tu experimentti neprobihala
zadna jind uzivatelskd interakce s PC. Detaily prostfedi experimentu jsou
uvedeny v tabulce 4.1.

Tabulka 4.1: Prostredi spusténi experimentii

Prostiedi Unity 5.6.0f3, 64-bit

OS Windows 10 Education, 64-bit
CPU Intel i5-4670K @3.40GHz
RAM 16 GB @1600MHz

Pevny disk Samsung SSD 850 EVO 500GB

Experimenty se tykaji problému, jak byl definovan v sekci 2.3. Poc¢ate¢ni
konfigurace byla vstupem, stejné jako model proteinu (obrazek 4.1). Navigo-
vanym agentem byla sonda skladajici se ze dvou sfér jednotkového poloméru.
Cilem je jakakoli konfigurace lezici vné modelu. Prah detekce konfigurace vné
proteinu byl nastaven na 5 jednotek modelu.
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Obrazek 4.1: Model proteinu s 2358 atomy, na némz probihaly experimenty

4.2 Experiment 1 - ovéfeni spravnosti implementace

Cilem tohoto experimentu bylo ovéfit spravnost implementace. Vzhledem
k absenci referenc¢nich vysledku je spravnost ovérovana testem bezkoliznosti
nalezené cesty.

Jak je uvedeno v sekci 3.1.3, algoritmus vyuziva diskrétniho vypoctu ko-
lizi, z ¢ehoz vyplyva kone¢na presnost vyhodnoceni bezkoliznosti cesty mezi
dvéma stavy. Z tohoto ditvodu je pfipoustén prunik (jenz neni povazovan za
chybny) pfi linearni interpolaci mezi stavy, s krokem parametru ¢ = 0, 5.

4.2.1 Metodika

Vypocet byl zastaven nékolik sekund po nalezeni cesty se zhruba dvaceti ti-
sici testovanymi vzorky. Propojitelnost konfiguraci (viz sekce 3.1.3 a 2.5.3)
byla testovana kromé obou konfiguraci i pro konfiguraci v jedné poloviné
vzdalenosti, tzn. linedrni interpolace obou koncovych konfiguraci pro para-
metr ¢t = 0,5. Bezkoliznost nalezené cesty byla ovéfena metodou hrubé sily,
testujici kazdou prekazku s kazdou ¢asti sondy krokem parametru linedrni
interpolace mezi stavy nastavenym na hodnotu 0,1. Pro kazdou konfiguraci
byl téZ zaznamenan maximalni prinik s prekazkou dle rovnice 4.1:

p(s,0) = (s.Radius + o.Radius) — |s.Center — o.Center| (4.1)
kde s je konfigurace sondy a o je prekdzka. Kladna hodnota maximéalniho

priniku znaci, ze konfigurace je kolizni. Zaporna hodnota pak znac¢i hodnotu
yrezervy® v daném bodé.
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4.2.2 Vysledky

Z predpokladu a nastaveni metody ovéfeni vyplyva, Ze pro hodnotu parame-
tru t = 0.5 musi byt hodnota maximalniho priniku mensi nebo rovna nule.
Vysledky uvedené v tabulce 4.2 potvrzuji splnéni tohoto pozadavku. Vzhle-
dem k diskrétni detekei kolizi mtze dochazet ke kolizim mezi konfiguracemi
pii spojitém pohybu sondy. V tabulce 4.2 takové kolizi odpovida (pro dany
krok metody hrubé sily) hodnota maximélniho priniku pies v8echny testo-
vané konfigurace. Vzhledem k nastavené konecné presnosti detekce tento typ
kolizi nelze povazovat za chybny.

Radku maximélniho priuniku v tabulce 4.2 pak lze vylozit jako negaci
rezervy nalezené cesty. Rezervou se rozumi vzdalenost od nejblizsi prekazky
(pouzitim detekce kolizi s danym krokem metody hrubé sily). Radky minima
a prumeéru pak jako maximalni a primérnou rezervu cesty.

Buiika maximéalntho priniku pfes vSechny testované konfigurace udava
hodnotu fadové mensi nez byl polomér ¢asti navigované sondy. Tento prinik
je zachycen na obrazku 4.2.

Tabulka 4.2: Vysledky experimentu 1, maximalni prinik konfiguraci

prunik ve vrcho- | prunik s paramet- | vSechny testované
lech cesty |%] rem t = 0.5 [%] konfigurace %]
minimum | -223.4 -158,2 -223.4
prumér | -45,2 -36,5 -38,9
maximum | -0,5 -3,0 4,1
odchylka | 543 40,1 41,6

4.2.3 Vyhodnoceni

Vysledky uvedené v tabulce 4.2 potvrzuji spravnost nalezené cesty, jak byla
definovana. Experiment lze vyhodnotit tspésny, ale v zavislosti na poza-
davcich redlného nasazeni lze uvazovat o zvySeni rozliSeni diskrétni detekce
kolizi. Vzhledem k dobé vypoctu tohoto experimentu (nékolik vtefin) se zda
podminka ukonceni vypoctu dalsich experimenti na dvé minuty vypocetniho
¢asu jako dostacujici.
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Obrazek 4.2: Maximélni prunik sondy a pfekazek na nalezené cesté. Modré
sféry jsou atomy modelu, bilé krychle vrcholy stromu. Sféra sondy v bezko-
lizni pozici je znacena zluté, v kolizni pak ¢ervené. Cesta je znacena zelené.

4.3 Experiment 2 - vliv ndhody

Tento experiment mél za tikol odhadnout zavislost vykonu algoritmu na volbé
pocate¢niho seminka (seed) generatoru pseudondhodnych &isel.

Velikost uzavéri byla urcena jako dvojnésobek vzdalenosti nejblizsiho
sttedu prekazky od pozice cilové konfigurace. Maximalni vzdalenost byla
rovna priuméru navigované sondy a maximéalni pocet pokust o pfipojeni vyge-
nerovaného ndhodného vzorku v,4,q byl nastaven na 5. Orientace sondy byla
generovana ndhodné bez interpolace. Pti vygenerovani vzdaleného vzorku byl
tento vzorek nahrazen jinym na maximélni vzdalenosti ve sméru pivodniho
vzorku. V pripadé, Ze nova konfigurace byla kolizni, byl vzorek presunut na
polovinu vzdalenosti od nejblizsitho vrcholu v piislusném sméru. Tento po-
stup pileni vzdalenosti byl opakovan az pétkrat za sebou. Podrobnéjsi popis
tohoto algoritmu lze nalézt v sekci 3.1.2.

4.3.1 Metodika

Doba vypoctu algoritmu v tomto experimentu byla omezena na 2 minuty
readlného ¢asu, pocet unikatnich cest byl urcen vizuélni kontrolou, pro kazdé
opakovani bylo voleno jiné poc¢ate¢ni seminko.
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4.3.2 Vysledky

V tabulce 4.3 jsou uvedena ,hruba“ data vysledki experimentu, prvni slou-
pec tabulky udava celkovy pocet ndhodnych vzorki, druhy pak celkovy pocet
vrcholu stromu, tieti celkovy pocet zmén rodice (tzn. kolikrat se podafilo sni-
7it cenu vrcholu), ¢tvrty udava celkovy pocet nalezenych cest (v zévorce je
uveden pocet unikatnich cest ve smyslu vyuziti tuneli v modelu), paty pocet
vrcholtt nejkratsi nalezené cesty, Sesty pak pocet vzorkii potiebnych k nale-
zeni prvni z cest, sedmy délku nejkratsi nalezené cesty a konecné posledni
sloupec udava svétlost (polomér nejmensi koule volného prostoru ve vrcholech
cesty) nejkrat$i nalezené cesty.

Tabulka 4.3: Vysledky experimentu 2: ,hruba® data

pocet pocet pocet pocet pocet pocet délka svétlost

vzorkl | vr- zmén cest VI- vzorku | cesty cesty
choli rodice cholu k nale-
cesty zeni

88302 | 298 41
86818 | 371 34
90326 | 307 29
83994 | 298 64
83249 | 250 68
75191 | 303 43
79437 | 371 43
83261 | 310 66

—

15 (15) | 1615 | 20.95 | 2.74
(9) | 52839 |21.50 | 2.61
(13) | 62705 | 19.12 | 2.73
(14) | 1068 | 19.24 | 2.70

19 (19) | 1923 | 21.384 | 2.58
(6)
(10
(6)

—

U

—_

—_

14176 | 19.03 2.73
18 (10) | 1534 19.89 2.70
1450 20.22 2.71

—_

||| | ||~ —~

—
e | e [ e e | e [ e [
—_
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V tabulkich 4.4 a 4.5 jsou uvedeny vypoctené ukazatele z ,hrubych® dat.
V tabulce 4.4 prvni sloupec udava primérny pocet vzorki potfebnych na
ptidani vrcholu stromu, druhy sloupec udéva primérny pocet zmén rodice
na vrchol stromu, tfeti sloupec uvadi primérnou vzdalenost mezi vrcholy nej-
kratsi nalezené cesty. Posledni sloupec udava pomér unikatnich (nesdilenych
s jinou cestou) vrcholi nejkratsi cesty ku celkovému poctu vrcholi této cesty.
V tabulce 4.5 jsou uvedeny statistické ukazatele hodnot z tabulky 4.3, prvni
a druhy sloupec je prumér, resp. smérodatna odchylka naméfenych hodnot.
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Tabulka 4.4: Vysledky experimentu 2: vypoctené ukazazele

vzorkl na vrchol | zmén rodi¢e na | prim.  vzdale- | unikidtnich  vr-
vrchol nost vrcholi na | choli cesty
cesté [%]
296.32 0.14 1.61 100
234.01 0.09 1.25 39
294.22 0.18 1.56 100
281.86 0.21 1.31 100
333.00 0.27 1.31 100
248.16 0.14 1.38 35
214.12 0.12 1.38 56
268.58 0.21 1.44 40

Tabulka 4.5: Vysledky experimentu 2: statisitkcé ukazatele

median prumeér smérodatna
odchylka
pocet vzorki 83627.5 83822.25 4865.97
pocet vzorki k nalezeni 1769 17163.75 25578.96
pocet, vrcholi stromu 305 313.50 40.16
pocet zmén rodice 49 51.75 13.16
pocet cest 1.50 1.75 0.89
pocet unikatnich cest 1.00 1.00 0.00
délka nejkratsi 23.73 23.26 3.18
pocet vrcholi (nejkratsi) 16.00 16.75 3.24
pocet unikatnich vrchola 11.50 11.50 4.57
pomér unikatnich vrchola [%] | 77.78 71.25 31.29
svétlost cesty 2.71 2.69 0.06

4.3.3 Vyhodnoceni

V 7zaddném z provedenych experimentii se nezdafilo najit vice nez jednu uni-
katni cestu v ptidéleném ¢ase (u nékterych seminek vsak byla nalezena poz-
d&ji). Vzhledem k vysokému po¢tu ndhodnych vzorkt potifebnych na rozsiveni
stromu se lze domnivat, ze je potieba vylepsit tispésnost algoritmu vzorko-
vani.

Rozdily a smérodatné odchylky sledovanych ukazateli se ukazaly jako
podstatné. Z toho lze vyvozovat jistou zavislost na volbé pocatecniho se-
minka - v dalsi experimentech by bylo vhodné provést stejny nebo vyssi po-
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¢et opakovani pro zajisténi kvality namétrenych dat. Z experimentu vyplunulo
néasledujici:

1.

Ndhodné vygenerovdni vhodného vzorku je omezenim vigkonnosti algo-
ritmu. Vzhledem k fadové jinému poctu vzorki potiebnych k nalezeni
prvni cesty SirSim z hrdel a celkovému poctu se 1ze domnivat, ze divo-
dem nenalezeni cesty uzsim z hrdel je nizk& pravdépodobnost vygene-
rovani vhodnych vzorki, coz experimentalné potvrzuje tuto vlastnost
algoritmu uvedenou v sekci 2.5.

Velky pocet neuspéesnijch vzorki nemd vliv na délku nebo svétlost na-
lezené cesty. Vzhledem k pozorovani uvedenému vyse by bylo vhodné
uvést, ze z experimentu se nezdé, Ze by problém nalezeni vhodného
vzorku mél vliv na svétlost nebo délku cesty.

SniZeni mazximdlniho poctu pileni vzddlenosti vede k eliminaci prilis
podobnijch vrcholi. Oproti experimentu 1 byl maximélni pocet piileni
vzdalenosti ve SteerTo nastaven na 5, misto 10. Tim se, alespon po vi-
zudlni strance, zda problém s mnozstvim vzajemné podobnych vrcholi
vyfesSen.

Na nalezené cesté je prilis zbytecngch zmen orientace. Vizualni kont-
rola odhalila zminovany nedostatek — nalezena cesta ptisobi nepfirozené
z divodu piili§ ¢astych zmén orientace sondy. V dalsi verzi algoritmu
by proto bylo vhodné proto tento problém fesit napt. zavedenim pena-
lizace rotace.

Nalezené cesty se lisi aZ v poslednich segmentech. Ani v jednom z ex-
perimenti se nepodafilo nalézt vice nez jedinou unikétni cestu a nale-
zené cesty se lisi az v poslednich segmentech, jak je patrné z obrazku
4.3. To zna&i nedokonalost uzavirani nalezenych koridora (viz sekce
3.1.4). Nicméné lIze konstatovat, ze vzajemné se podobajici cesty ne-
pisobi problémy v algoritmu. V tomto ohledu se otevira prostor pro
vylepsSeni uzavirani koridort, p¥ipadné rozsireni o dodatec¢né filtrovani
prilis podobnych se cest.
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Obrazek 4.3: T¥i cesty(zelené) se spole¢nym pocatednim tsekem

4.4 Experiment 3 - interpolovani orientace

Tento experiment mél za ticel vyhodnotit rozsiteni o interpolaci orientace pri
vytvareni novych konfiguraci. Ostatni nastaveni bylo shodné s nastavenim
experimentu 2.

4.4.1 Metodika

Stejné jako v experimentu 2, doba vypoc¢tu algoritmu byla omezena na 2 mi-
nuty realného casu, pocet unikatnich cest byl urc¢en vizualni kontrolou a pro
kazdé opakovani bylo voleno stejné pocatecni seminko jako v experimentu 2.

4.4.2 Vysledky

V tabulce 4.6 jsou uvedena ,hruba“ data, obdobné jako v experimentu 2
prvni sloupec tabulky udava celkovy pocet nahodnych vzorki, druhy pak cel-
kovy pocet vrcholi stromu, t¥eti celkovy pocet zmén rodice (tzn. kolikrat se
podafilo snizit cenu vrcholu), étvrty udava celkovy pocet cest nalezenych cest
(v zavorce je uveden pocet unikatnich cest ve smyslu vyuziti tuneld v mo-
delu), paty pocet vrcholi nejkratsi nalezené cesty, Sesty pak pocet vzorki
potfebnych k nalezeni prvni z cest, sedmy délku nejkratsi nalezené cesty
a kone¢né posledni sloupec udava svétlost (polomér nejmensi koule volného
prostoru ve vrcholech cesty) nejkratsi nalezené cesty.
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Tabulka 4.6: Vysledky experimentu 3: ,,hruba“ data

pocet pocet pocet pocet pocet pocet délka svétlost

vzorkd | vr- zmén cest VI- vzorki | cesty cesty
choli rodice cholu k nale-
cesty zeni
86703 | 555 168 2 (1) 18 (7) | 80754 | 26.3 2.80
76690 | 395 69 2 (1) 15 (5) | 2929 21.98 2.73
81350 | 455 146 1 (1) 18 (18) | 850 22.99 2.70
72967 | 497 187 2 (1) 16 (7) | 1606 21.89 2.74
84511 | 422 195 1(1) 15 (15) | 1514 20.75 2.71
60937 | 655 141 7(1) 17 (5) | 1497 25.05 2.82
82410 | 476 146 2 (1) 15 (7) | 12238 | 20.16 2.77
69988 | 473 97 3 (1) 14 (7) | 846 21.47 2.82

V tabulkich 4.7 a 4.8 jsou uvedeny vypoctené ukazatele ze surovych dat.
V tabulce 4.7 prvni sloupec udava prumérny pocet vzorku potiebnych na
pridani vrcholu stromu, druhy sloupec udava prumérny pocet zmeén rodice
na vrchol stromu, tieti sloupec uvadi primérnou vzdalenost mezi vrcholy nej-
kratsi nalezené cesty. Posledni sloupec udava pomér unikatnich (nesdilenych
s jinou cestou) vrcholu nejkratsi cesty ku celkovému po¢tu vrcholi této cesty.
V tabulce 4.8 jsou uvedeny statistické ukazatele hodnot z tabulky 4.6, prvni
a druhy sloupec je prumér, resp. smérodatna odchylka naméfenych hodnot.

Tabulka 4.7: Vysledky experimentu 3: vypoctené ukazazele

pocet vzorklli na | po¢et zmén ro- | prumérna vzda- | pocet unikatnich
vrchol di¢e na vrchol lenost  vrcholii | vrcholu cesty [%)]
na cesté

156.22 0.30 1.46 39

194.15 0.17 1.47 33

178.79 0.32 1.28 100

146.81 0.38 1.37 44

200.26 0.46 1.38 100

93.03 0.22 1.48 29

173.13 0.31 1.34 47

147.97 0.21 1.53 50
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Tabulka 4.8: Vysledky experimentu 3: sumarizované ukazatele

medidn priumeér smérodatna
odchylka
pocet vzorki 79020 76945 8638
pocet vzorkiu k nalezeni 1560 12779 27727
pocet vrcholi stromu 474.5 491.00 81.81
pocet zmén rodice 146.00 143.63 42.89
pocet cest 2.00 2.50 1.93
pocet unikatnich cest 1.00 1.00 0.00
délka nejkratsi cesty 21.94 22.58 2.13
pocet vrcholi (nejkratsi) 15.50 16.00 1.51
pocet unikatnich vrcholi 7.00 8.88 4.85
pomér unikatnich vrchola [%] | 45.21 55.26 28.42
svétlost cesty 2.76 2.76 0.05

V tabulce 4.9 je uveden rozdil sumarizovanych statistik experimentu 3
a 2. V prvé fadé si nelze nepovsSimnout zpravidla vyssich smérodatnych od-
chylek experimentu 3 u vétSiny sledovanych statistik. Déle pak je dilezité
vyzdvihnout, Ze ani pocet unikatnich cest ani svétlost se markantné nezme-
nila.

Verze algoritmu s interpolaci orientaci primérné vygenerovala za pridé-
leny ¢as méné vzorki, coz lze vysvétlit vyssi vypocetni naroc¢nosti. Jak nizsi
pocet vzorkl potiebnych k nalezeni cesty, tak vysSsi pocet vrcholi stromu
i zmén rodi¢e mohou znacit zvySenou schopnost algoritmu vytvoftit prijatel-
nou konfiguraci. Niz§i pocet vrcholi a kratsi nalezené cesty tuto domnénku
pouze podporuji.

Nizsi podil pocet unikatnich vrcholti na cesté lze opét vysvétlit zvySenou
schopnosti algoritmu vytvorit piijatelnou konfiguraci, ovSem u této statistiky
téz hraje roli vétsi podobnost orientaci blizsich konfiguraci — pti hledéni cesty
mél algoritmus tendenci pokracovat po povrchu proteinu. Tato vlastnost byla
téz pozorovana u Sestého vzorku a vysvétluje enormni pocet cest, strom mél
Sanci opustit pripadny uzavér jesté pred jeho vytvorenim pfti nalezeni cesty.
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Tabulka 4.9: Porovnéani experimentu 2 a 3

median pramér smérodatnd
odchylka
pocet vzorku -4607.50 -6877.75 3771.81
pocet vzorkiu k nalezeni cesty -209.00 -4384.50 2148.36
pocet, vrcholi stromu 169.50 177.50 41.65
pocet zmén rodice 97.00 91.88 29.73
pocet cest 0.50 0.75 1.04
pocet unikatnich cest 0.00 0.00 0.00
délka nejkratsi cesty -1.79 -0.68 -1.05
pocet vrcholli nejkratsi cesty -0.50 -0.75 -1.73
pocet unikatnich vrcholi cesty -4.50 -2.63 0.29
pomér unikitnich vrchola cesty [%] | -32.57 -15.99 -2.87
svétlost cesty 0.05 0.07 -0.01

4.4.3 Vyhodnoceni

Z vysledki experimentu lze usuzovat, Ze zména v algoritmu zvysila jeho
schopnost nalézt cestu. Tato zména ovSem méla vliv na vznik nové tendence
algoritmu postupovat po povrchu proteinu coz snizilo efektivitu uzavéru.

4.5 Experiment 4 - metrika

Cilem tohoto experimentu bylo ovérit moznost zapojeni orientace do metriky
(vztah 4.2) pouzivané v algoritmu

AngleBetween(a.Dir, b.Dir)

4.2
180.0 (4.2)

p(a,b) = |a.Center — b.Center| +

kde procedura AngleBetween vypocitava tihel ve stupnich z intervalu {0; 180)
mezi orientacemi vzorki a a b. Ostatni nastaveni, kromé pouzité metriky, byla
shodna s experimenty 2 a 3.

4.5.1 Metodika

Stejné jako v experimentu 2 a 3 byla doba vypoctu algoritmu omezena na 2
minuty redlného ¢asu. TéZ pocet unikatnich cest byl uréen vizualni kontrolou
a pro kazdé opakovani bylo voleno stejné pocatecni seminko jako v experi-
mentu 2.
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4.5.2 Vysledky

V tabulce 4.10 jsou uvedena ,hruba“ data, sloupce odpovidaji sloupciim ta-
bulek v experimentech 2 a 3 (viz experiment 2 v sekci 4.3). Jedinym rozdilem
je posledni sloupec jenz uvadi celkovou cenu cesty dle metriky, ktery nahradil
sloupec svétlosti, jenz se ukazal jako malo pfinosny.

Tabulka 4.10: Vysledky experimentu 4: ,hruba®“ data

pocet pocet pocet pocet pocet pocet délka cena

vzorkl | vr- zmén cest VI- vzorkl | cesty cesty
choli rodice cholu k nale-
cesty zeni

75520 | 395 103
65833 | 490 121
77550 | 442 74
68712 | 413 29
64679 | 617 71
72271 | 644 111
73823 | 412 98
78622 | 361 84

—_

15 (15) | 1522 | 19.79 | 205
9) | 2552 |24.14 |25.1
16 (16) | 1274 | 21.79 | 22.96
15 (15) | 1006 | 22.23 | 23.05
32417 | 24.33 | 25.26
46817 | 21.29 | 22.28
19 (19) | 6149 | 2477 | 25.62
34284 | 19.30 | 20.00

—_

—_

—
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—_
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Obdobné jako v experimentech 2 a 3 jsou v tabulkach 4.11 a 4.12 uve-
dené vypoctené ukazatele z ,hrubych“ dat. V tabulce 4.11 prvni sloupec
udava primérny pocet vzorki potfebnych na pridani vrcholu stromu, druhy
sloupec udava primérny pocet zmén rodice na vrchol stromu, treti sloupec
uvadi primérnou vzdalenost mezi vrcholy nejkratsi nalezené cesty. V tabulce
4.12 jsou uvedeny statistické ukazatele hodnot z tabulky 4.10, prvni a druhy
sloupec je prumér, resp. smérodatna odchylka namérenych hodnot.
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Tabulka 4.11: Vysledeky experimentu 4: vypoctené ukazazele

pocet vzorklli na | po¢et zmén ro- | prumérna vzda- | pocet unikatnich
vrchol di¢e na vrchol lenost  vrcholii | vrcholu cesty [%]
na cesté

191.19 0.26 1.32 100

134.35 0.25 1.34 50

175.45 0.17 1.36 100

166.37 0.13 1.48 100

104.83 0.12 1.43 18

112.22 0.17 1.42 20

179.18 0.24 1.30 100

217.79 0.23 1.21 38

Tabulka 4.12: Vysledky experimentu 4:

statistické ukazatele

median prumeér smérodatna
odchylka
Pocet vzorku 73047 72126 5247
Pocet vzorka k nalezeni 4350.5 15752 18830
Pocet vrcholua stromu 427.5 471.75 104.99
Pocet zmén rodice 91 89.63 22.40
Pocet cest 1.5 2.63 2.45
Pocet unikatnich cest 1.00 1.00 0.00
Délka nejkratsi cesty 22.01 22.21 2.07
Pocet vrcholu (nejkratsi) 16 16.38 1.51
Pocet unikatnich vrcholua 12 10.75 6.30
Pomér unikatnich vrcholi [%] | 75 65.64 38.07

Oproti predchozimu experimentu doslo ke zvyseni u smérodatnych odchy-
lek poc¢tu vrcholi, unikatnich vrcholi a cest, to nicméné neplati pro smeéro-
datné odchylky ostatnich sledovanych veli¢in. Snizen{ celkového poctu vzorku
spolu s po¢tem vrcholt stromu si lze vylozit jako zpomaleni algoritmu oproti
verzi testované v experimentu 3. V datech lze také pozorovat zvyseni po-
¢tu unikatnich vrcholi cest znamenajici vétsi tispésnost uzavéri pro tento
algoritmus. Celkové jsou vysledky velmi podobné predchozimu experimentu.

V tabulce 4.13 je uveden rozdil sumarizovanych statistik tohoto experi-
mentu a experimentu 2. V tomto porovnani vysledki si nelze nepov§imnout
podobnych trendii jako ve srovnani experimentu 2 a 3 (tabulka 4.9).
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Tabulka 4.13: Porovnani experimentu 2 a 4

median prameér smérodatng
odchylka
pocet vzorku -10580.50 | -11696.00 | 381.52
pocet vzorkiu k nalezeni cesty 2581.50 -1411.13 -6748.14
pocet, vrcholi stromu 122.50 158.25 64.83
pocet zmén rodice 42.00 37.88 9.24
pocet cest 0.00 0.88 1.56
pocet unikatnich cest 0.00 0.00 0.00
délka nejkratsi cesty -1.72 -1.06 -1.11
pocet vrcholli nejkratsi cesty 0.00 -0.38 -1.73
pocet unikatnich vrcholi cesty 0.50 -0.75 1.73
pomér unikatnich vrchola cesty [%] | -2.78 -5.60 6.78

4.5.3 Vyhodnoceni

Tento experiment poskytl podobné vysledky, a tudiz neptinesl zadné rozho-
dujici informace. Vizualni kontrola nalezenych cest ovSem zpravidla ukazuje
prirozenéji vypadajici pohyb sondy po cesté oproti verzi algoritmu v experi-
mentu 3.

4.6 Shrnuti

Celkové se algoritmus osvédcil pii feseni problému planovani pohybu v mode-
lech proteinti a nikdy neselhal nalézt cestu v piidéleném ¢ase. Odhaleny vSak
byly problémy s uzaviranim pouzitych tuneli a potvrzeny obtize s prichodem
tuzkymi hrdly.
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5 Zaveér

Cilem této prace bylo navrhnout a implementovat algoritmus vhodny pro
planovani pohybu v proteinovych modelech. Na zadkladé heuristik planovani
pohybu dostupnych v literatuie byl navrzen takovy algoritmus a naslednymi
experimenty otestovan.

Vysledna aplikace nejenom Ze implementuje navrzeny algoritmus, ale je
i silnym nastrojem pro vizualizaci vysledki a sledovani pribéhu algoritmu
v redlném case. Hlavnim cilem architektury aplikace byla maximélni modu-
larita algoritmu, jehoz postup lze zménit s minimalnimi zasahy do kédu —
pouhou implementaci rozhrani.

Vzhledem k sile vyvinutého nastroje je mozna na skodu, Ze nebylo imple-
mentovano jesté vice variant algoritmu. Pfestoze v experimentech probéhly
desitky méreni se stovkami tidaji, vzhledem k roli pravdépodobnosti v algo-
ritmu by mohl byt tento objem jesté veétsi.

Velkym osobnim pfinosem byla nabyté zkuSenost s technologii, stejné jako
prehled ziskany v problematice pravdépodobnostnich algoritmi planovani
cesty.
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A Struktura jmennych prostori

Projekt je ¢lenén do jmennych prostori (obdoba baliki v Javé), odpovida-
jicim slozkam v souborovém systému. Klicova ¢ast implementace se nachazi
ve jmenném prostoru Scripts pod kofenovym jmennym prostorem je Assets.
Clenén{ prostoru Scripts je je zachyceno na obrazku A.1.

Assests.Scripts kofenovy jmenny prostor
— Algorithm implementace algoritmu
— Connecting vychozi implementace a rozhrani testu pfipojeni

— Evaluation testy spravnosti algoritmu

| Model odpovida vrstvé MVC, obshauje potfebna rozhrani a tiidy
vrcholi stromu, atomu, atd.

— Sampling vychozi implementace a rozhrani vzorkovani prostoru

| Steering vychozi implementace a rozhrani tvorby bezkoliznich kon-
figuraci

— Controller volné odpovida vrstvé MVC
— GUI controllery pouzivané v GUI

Parsing rozhrani a vychozi implementace zpracovavajici vstupni
a vystupni soubory

| Variables konstanty pouZzivané v controllerech (masky vrstev, ID
klaves, atd.)

Extensions rozsiteni RNG, [Enumerable a slovniku pouzivana v pro-
jektu

Obrazek A.1: Struktura projektu
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B Rozhrani

Tato priloha probird rozhrani a zasady jejich implementace pro zajisténi
spravného fungovani rozsifeni aplikace. Piehled signatur rozhrani lze nalézt
v tabulce B.1.

IProteinParser pouzivané k nac¢itani modelu prekazek. Vraci datovy proud
sfér, parametrem je cesta k souboru a to bud relativni anebo absolutni.
Neexistuje-li soubor, nebo je ve §patném formatu, lze bud vyvolat vyjimku
(zachycena a logovana frameworkem), nebo vratit prazdny proud.

ISampler<T> pouzivané pro kontrolu faze vzorkovani algoritmu. éleny
toho rozhrani jsou vlastnost (property) Seed a metoda Sample bez navratové
hodnoty s typovanym parametrem vzorku pfedavaného referenci.

ISteering<<T> slouzici k vytvoreni nekolizni konfigurace z pfedaného vzorku
z predchozi faze algoritmu. Genericky parametr m& omezeni an bezparamet-
ricky konstruktor, dale pak musi implementovat rozhrani IMeasurable<T >,
IMixable<T>, IDeepCloneable<T> a dédit od tiidy ATreeNode.

Toto rozhrani méa jediného ¢lena - metodu Steer jez akceptuje parametry
seznamu piekazek, seznamu k logovani odmitnutych konfiguraci a typované
parametry pridavané a nejblizsi konfigurace. Implementace rozhrani by méla
upravit novou konfiguraci na bezkolizni v omezeném poctu pokusii. Imple-
mentacim je povoleno selhat a navratit hodnotu nepravda.

INodeConnecting<<T> vyuzivané pro ovéfeni propojitelnosti konfigu-
raci. Genericky parametr m& omezeni na potomky tiidy ATreeNode imple-
mentujici rozhrani IMixable<T>. Clenem je metoda CanConnect vracejici
hodnoty pravda/nepravda, jejiz parametry jsou seznamy piekazek a typo-
vané konfigurace k propojeni. Na ¢innost implementaci nejsou kladeny zadné
dalsi pozadavky a v zavislosti na pozadavcich lze uvazovat i implementace
trividlni (vracejici hodnotu pravda) i selhavajici nalézt spravnou odpovéd.

IDeepCloneable<T> vyuzivané pii tvorbé novych konfiguraci, obvykle
spolu s rozhranim IMixable<T>>. Rozhrani neklade zddné pozadavky na ge-
nericky parametr a obsahuje jedinou bezparametrickou metodu DeepClone
vracejici typovanou hlubokou kopii objektu.
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IMixable<T> vyuzivané pfilinearni interpolaci konfiguraci. Rozhrani téz
neklade zadné pozadavky na genericky parametr a obsahuje jedinou bez-
parametrickou metodu Mix vracejici typovanou linearni interpolaci objektu
a typovaného parametru druhého objektu dle parametru v typu s plovouci
desetinnou c¢arkou.

IMeasurable<T> slouzi k méfeni vzdalenosti mezi konfiguracemi. Roz-
hrani obsahuje vzajemné podobné metody Distance a DistanceSqr vracejici
skalar vzdalenosti v plovouci desetinné ¢arce, typovanym parametrem objekt,
ke kterému je vzdalenost mérena. A¢ metoda DistanceSqr predpoklada, ze
implementace bude vracet funkci monotonni vzhledem ke vzdalenosti (napf.
druha mocnina), jez je efektivnéjsi vypocitat, za chybné se nepoklada navrat
stejné hodnoty jako z metody Distance.

Tabulka B.1: Pfehled rozhrani

nazev signatury
[ProteinParser [Enumerable<Sphere> ParseFile(string path)
[Sampler<T> void Sample(ref T node)
int Seed { get; set; }
ISteering<<T> bool  Steer(AlgorithmStrategy<T>  strategy,

[List<Sphere> obstacles, IList<Sphere> en-
dFills, IList<RejectedNode<T>> rejected, T
node, T nearest)

INodeConnecting<T> | bool ~ CanConnect(IList<Sphere>  obstacles,
[List<Sphere> endFills, T a, T b)
[DeepCloneable<T> | T DeepClone()

IMixable<T> T Mix(T b, float t)

IMeasurable<T> float DistanceSqr(T other)

float Distance(T other)
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C Ilustrace entity
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Obrazek C.1: Ilustrace - entita (a prefab) stromu
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D Ilustrace nalezené cesty

bans 15 o a1
; s

2455533 1944183

Obrazek D.1: Tlustrace - vystup aplikace (bez vykresleni proteinu) po 4 mi-
lionech vzorcich s nalezenou druhou unikatni cestou (nahote).
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