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Abstract

Modelling and visualization of macromolecular protein structures play an
important part in medical informatics. These visualizations may be used by
medical experts to search for and examine biologically active places in these
molecules. Existing software solutions use algorithms based on analysis of
space partitioning into Voronoi diagrams to find cavities and tunnels, which
may be used as potential access paths to those active places. This thesis
concerns graphical visualization of additively weighted Voronoi diagrams,
which would allow further examination of their behaviour, particularly in
dynamically changing molecule models. As a part of the thesis, an exten-
sion module for the software application CAVER, Analyst visualizing these
diagrams was implemented.

Abstrakt

Modelovani a vizualizace makromolekularnich struktur proteint jsou dulezi-
tou soucasti medicinské informatiky. Tyto vizualizace mohou experti v tomto
oboru vyuzivat ke hledani a zkoumani biologicky aktivnich mist v téchto mo-
lekulach. Ke hledani dutin a tunelti, které mohou predstavovat mozné pristu-
pové cesty k témto aktivnim mistiim, jsou vyuzivany algoritmy vyuzivajici
déleni prostoru do Voroného diagramt. Tato prace se zabyva grafickou vi-
zualizaci aditivné vazenych Voroného diagrami za tcelem vyzkumu chovani
téchto diagrami, a to zejména nad dynamickymi modely molekul. Soucasti
prace je softwarovd implementace této vizualizace v podobé rozsitujiciho
modulu pro aplikaci CAVER Analyst.
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1 Uvod

Pocitacové modelovani a vizualizace jsou v dnesni informacni dobé velmi
dilezitym podoborem informatiky, ktery spojuje na prvni pohled velmi od-
lisné oblasti védy. Pfirozenym zpiisobem tak dochazi k propojeni fascinu-
jictho svéta atomi a molekul, riznych oblasti matematiky a informatiky.
Chovani slozitych molekul v riznych hypotetickych situacich ¢asto nelze
pozorovat primo, ale lze pracovat s geometrickym modelem, na ném prova-
deét fyzikalni simulace a pozorovani provadét neprimo. Velkou roli v tomto
procesu hraje kvalitni a prehlednd prezentace informaci pozorovateli. Tato
préace se zameéruje na vizualizaci prostorovych vztaht mezi atomy a rozsiruje
tak moznosti, které lze pri pozorovani chovani molekul vyuzit.

1.1 Motivace

V medicinské informatice se miizeme setkat s modelovanim makromole-
kularnich struktur proteinti, které mohou experti v tomto oboru vyuzivat ke
hledani a zkoumani biologicky aktivnich mist v téchto makromolekulach.

Molekula je skupina atomu, které jsou pohromadé drzeny chemickymi
vazbami a spolecné tak ziskavaji rizné chemické vlastnosti. Makromolekulou
pak nazyvame molekulu o velkém mnozstvi atomii.

Makromolekuly lze vizualizovat s ptfihlédnutim k riznym vlastnostem,
na které se miize vyzkumnik v danou chvili zamérovat. Mezi nejcastéjsi
typy téchto vizualizaci patti napriklad vykresleni van der Waalsova modelu,
v némz jsou jednotlivé atomy zobrazeny jako sféry o velikosti odpovidajici
van der Waalsovu poloméru daného typu atomu [1], ¢ zobrazeni atomu se
spojnicemi reprezentujicimi chemické vazby.

S modelem molekuly lze rovnéz provadét rtzné fyzikalni simulace. Vy-
sledkem takovych simulaci pak muze byt dynamike modelu molekuly ve
formé snimkt pozic atomi v Case, zachycujici mozny pohyb jednotlivych
atomt pri simulaci piisobeni vnéjsich vlivi prostiedi.

Pri ndvrhu 1éciv lze za tcelem cilené tpravy chovani nékterych enzymu
hledat ptistupové tunely a dutiny k biologicky aktivnim mistiim makromole-
kul. Jejich umisténi je mozné nalézt za pouziti algoritmii vyuzivajicich déleni
prostoru do Voroného diagramu. Pti konstrukcei tohoto diagramu je molekula
reprezentovana jako mnozina kulicek, které jsou definovany pozicemi atomu
a jiz zminénymi van der Waalsovymi poloméry. Prostor je poté rozdélen na



regiony nalezici jednotlivym kulickam na zakladé téchto pozic a polomért.

Pro vyzkumniky zabyvajici se pfimo vypoctem a chovanim téchto dia-
gramt nad riznymi druhy vstupnich dat pak miize byt uzitecna jejich pre-
hledné vizualizace, a to nejen ve statickych, ale i v dynamickych mnozinach
objektt pouzitych jako vstupni data pro jejich sestrojeni.

Existuje nékolik softwarovych teSeni pro vyzkum Voroného diagrami,
avsak ne vzdy je jejich vizualizace zcela prehledna, napr. kvili vykreslovani
hran pouze pomoci stejné silnych ¢ar, ¢imz zanika efekt perspektivy; ¢i jeji
implementace neni adekvatné vypocetné efektivni, aby bylo mozné pohodlné
zkoumat vétsi struktury. Veskerd zndma reSeni se také zabyvaji vizualizaci
diagramt vyhradné nad statickymi, tj. v case neménnymi, vstupnimi daty.

CAVER Analyst 2.0 je existujici a vyzkumniky pouzivana aplikace, ktera
jiz. vyuziva aditivné vazené Voroného diagramy pro vypocet dutin v mole-
kulach proteinii. Prestoze aplikace tyto diagramy vyuziva, neni v ni imple-
mentovana moznost je za ucelem jejich blizstho zkouméni zobrazovat.

1.2 Cile prace

Cilem této bakalarské prace je nalézt uzivatelsky prehledny a vypocetné
efektivni zptsob vizualizace aditivnée vaZenych Voroného diagrami nad dyna-
mickyma (tj. v Case se ménicimi) modely makromolekul ¢i jingmi mnozinami
vstupnich dat, nad nimiz lze tyto diagramy sestrojovat, a implementace této
vizualizace v podobé rozsirujictho modulu pro aplikaci CAVER Analyst 2.0
za pouziti knihovny OpenGL, jez je dosavadni implementaci aplikace vyuzi-
vana k vykreslovani vizualizaci.

1.3 Organizace prace

vvvvvv

pojmil, tj. Voroného diagram, jeho casti, druhy a reprezentace hran dia-
gramu pomoci kfivek; a analyzou problému vizualizace Voroného diagrami,
véetné prizkumu a zhodnoceni jiz existujicich feseni. Druha ¢ast obsahuje
detaily k samotné softwarové implementaci vizualizace dynamickych modeli
v podobé rozsirujictho modulu pro aplikaci CAVER Analyst 2.0 a popis
technologii, které byly pro jeji realizaci pouzity. Ve treti a posledni ¢asti
se nachazeji zaznamy experimentii a jejich vysledki a detailni zhodnoceni
kazdého vysledku.



2 Analyticka cast

V této casti prace se budeme nejprve zabyvat definicemi dvou dulezitych
pojmi: Voroného diagram a raciondlni Bézierova krivka. Déle si uvedeme né-
kolik existujicich aplikaci pracujici s Voroného diagramy a poznatky z jejich
pruzkumu — tj. zda a jak jsou tyto aplikace schopny Voroného diagramy vi-
zualizovat, popr. zda jsou schopny vizualizovat informaci s délenim prostoru
souvisejici. Seznamime se s technologiemi nutnymi k implementaci navrze-
ného rozsiteni pro CAVER Analyst. V posledni sekci je samotnd analyza
problému vizualizace Voroného diagramu a popis obecného feseni s prihléd-
nutim k vyhodam ¢i nevyhodéam existujicich aplikaci a pouzitych technologii.

2.1 Voroného diagramy

Pro zadanou mnozinu bodt S = {si, s9,.., s,} C R? definujeme Vo-
roného diagram [9, 24] jako déleni prostoru R¢ na Voroného buiiky Vi, ...,V
podle nésledujiciho predpisu:

Vi = {a €R% dist(a,s;) < dist(a,s;); Vs; € S}. (2.1)

Funkce dist uréuje vzdalenost bodt prostoru R? od prvkt S. Kazd4 buiika V;
tak vymezuje podprostor bodi R? minimalni vzdalenosti od daného prvku
s; € S vici vSem ostatnim prvkim s; € S. Typicky se pouziva euklidovskd
vzdalenost:

diste(a,b) = \/(ar = b1)2 + (ag — b2)? + - + (ag — ba)2,  (2:2)

validni jsou ale i jiné moznosti porovnavani vzdalenosti.

U aditivné vdzZengch Voroného diagrami mame pro kazdy bod s; € S
navic zadanou i jeho vahu w; € R. Vzdalenost bodii prostoru R¢ od bodii
s vahou pak definujeme pomoci nésledujici funkce:

distoy(a, s;) = dist.(a, s;) — w; (2.3)

Funkéni hodnotu lze v tomto pripadé interpretovat jako vzdalenost tes-
tovan¢ho bodu od povrchu sféry se sttedem v s; a polomérem w;. Pokud je
funkcéni hodnota zapornd, nachéazi se testovany bod uvnitt sféry; je-li kladna,
nachazi se vné; a je-li nulova, nachazi se bod na povrchu sféry.

V trojrozmérném prostoru R? se hranice Voroného buiiek sklddé z Vo-
roného vrcholt, hran a stén. Voroného vrchol definujeme jako bod pruniku
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¢tverice Voroného bunék, Voroného hranu jako komponentu (maximalni ne-
prazdnou souvislou mnozinu) pruniku trojice Voroného bunék, a Voroného
sténu jako komponentu priuniku c¢tverice Voroného bunék. Voroného vrchol
lze také interpretovat jako stted Voroného sféry, tj. prazdné sféry, ktera
se dotyka ctyr sfér urcenych stredy s; € S a poloméry w;. Polomér této
Voroného sféry, ob¢as rovnéz nazyvany vahou, mize byt dilezitou soucasti
vstupnich dat pfi vyuzivani Voroného diagramt v ramci algoritmi pro vy-
pocet dutin a tunel.

Jak lze vidét na obrazku 2.1, pri pouziti euklidovské vzdalenosti jsou
hrany Voroného diagramu rovné, u aditivné vazenych Voroného diagramu
pak maji tvar kuzelosecek a lze je tedy reprezentovat jako kvadratické raci-
onalni Bézierovy ktivky.

Obrazek 2.1: Priklad Voroného diagramu pro euklidovskou vzdale-
nost (vlevo) a aditivné vaZeného Voroného diagramu (vpravo) v R?

2.2 Racionalni Bézierova krivka

Pro n + 1 kontrolnich boda Fy, P, Ps, .., P, s vahami wq, w1, wa, ..., w,
definujeme raciondlni Bézierovu krivku C,(t) [26, 29] nésledujicimi vztahy:

Win(t) = By pn(t)w;
ieo Pin(t)
>0 Win(t) ’

(2.4)
Cn(t) =

kde t € (0;1), n je ¥dd kiivky a B;,, je Bernsteiniv polynom [25]:

n

Bin(t) = ( )t"(l — )" (2.5)

]
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Racionalni Bézierova ktivka vzdy prochazi body Fy a P, a v pripadé, ze
jsou vahy vsech jejich kontrolnich bodu vétsi nez 0, lezi uvnitf jejich konvexni
obélky. Vektory (P, — Fy) a (P, — P,_1) jsou tecné vektory kiivky v bodech
PyaP,.

Jak bylo zminéno v predchozi sekci, u aditivné vazenych Voroného dia-
gramll maji Voroného hrany tvar kuzelosecek, které lze vyjadrit jako kvad-
ratické racionalni Bézierovy krivky:

" (3)75@(1 — 1) w; P
Z?:O (f)tz(l _ t)Q—iwi .

Co(t) = (2.6)

V popisu Voroného hrany pomoci takové kiivky pak body Fy a P, od-
povidaji pozicim Voroného vrcholii hrany a obé vahy wg a wy jsou 1. Bod
P lezi v pruseciku tecnych vektort, prislusna vaha w; se ale pocita slozitéji,
a to pres dalsi bod lezici na kuzelosecce, ktery je nutné spocitat a urcit, zda
lezi na segmentu Voroného hrany nebo v jeho doplitku. Podle toho se nastavi
znaménko vahy wy. Podrobnéji je tento postup rozebran v ¢lanku [3].

2.2.1 Algoritmus de Casteljau

Tento algoritmus zalozeny na strategii rozdeél a panuj generuje lomenou
caru aproximujici libovolnou Bézierovu krivku rekurzivnim délenim ktivky
na kratsi tseky, pricemz nejvyssi hustota tseki se nachézi v nejkiivejsich
¢astech hrany [14, 15, 29].

Vypocet krivky a jeji déleni
Pro algoritmus de Casteljau definujeme racionalni Bézierovu kiivku fadu
n s parametrem ¢t € (1;0) a kontrolnimi body Py, P, .., P, nésledujicim
rekurentnim vztahem, ilustrovanym obrazkem 2.2:
wy =w;, P'=P
prot=0,1,...,n;
(2.7)

,_n

’LUi:( t) wi +1- wz-i—la

pi_ (L=t -w P 4t wly - P

7
i J

proj=12....nat=0,1,...,n—1.

Bod Pj' (na schématu 2.2 vyznaceny ¢ervené) pak pro libovolnou hodnotu
parametru t € (1;0) lezi na této kiivce.
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Ktivku je pak mozné pti pritazeni parametru ¢t = tg, kde ¢y je predélovy
parametr urcujici, v jaké casti se ma ktivka rozdélit, vyjadrit jako dvé ne-
zévislé Bézierovy kiivky. K¥ivku C,4(t) s kontrolnimi body Py, B}, .., Py
a jejich vahami w, w}, .., wy (na schématu 2.2 vyznac¢eno modie); a kiivku
C,5(t) s kontrolnimi body P, P!, .., P a jejich vahami w, wi™ !, .., w®

(na schématu 2.2 vyznaceno zelené).

Obréazek 2.2: Schéma rekurentniho vztahu definujictho Bézierovu krivku
3. fddu pro algoritmus de Casteljau (analogicky pro jejich vahy w;)

Pti déleni kvadratické raciondlni Bézierovy kiivky Cs(t) jsou pak po
Upravé s pouzitim vztahu (2.4) kontrolni body kiivek Co4(t) a Cyp(t) nésle-
dujici:

Wap = Wo, Pao = Fo,
Yo Pia(to)

1
war = ) wialto), Py = ;
; s2{to) 1o wia(to)

Was = wpy = »_w;2(to), Pay = Ppo = Cy(to), (2.8)
i=0
2
wpy = Zwm(to), Pp
i1
Wp2 = W2, Ppy = Py

Rekurzivni aproximace

Algoritmus de Casteljau krivku za ticelem jeji aproximace lomenou ¢arou
rekurzivné déli na mensi tseky. Vyuziva pritom faktoru rovnosti f > 1,

13



uzivatelsky volitelné konstanty pro nésledujici podminku:

‘PO—P1‘+|P1—P2|<]C|PO—P2| (29)
[Py = C@O)[+[C{1) = P < f-|Po— P, (2.10)

kde Py, P, a P, jsou kontrolni body vstupni Bézierovy krivky a t je parametr
kiivky zvoleny tak, aby bod C(t) co nejlépe reprezentoval jeji kiivost, zpra-
vidla mizeme pouzivat t = % Pouziti nizkych hodnot faktoru kiivosti f ma
za vysledek vétsi mnozstvi vyslednych tiseki, vyssi hodnoty detail snizuji.

Dokud podminka (2.9), resp. (2.10) neni splnéna, déli algoritmus vstupni
kiivky na krivky ,, poloviéni“, tj. podle predélového parametru ¢y = % Kazda
z téchto polovic¢nich ktivek je déle pouzita jako vstup pro dalsi iteraci tohoto
algoritmu. Pokud podminka splnéna je, je prislusna c¢ast kiivky nahrazena
useckou spojujici prislusné kontrolni body Fy a P,. Timto vznikd lomena
¢ara aproximujici vstupni Bézierovu kiivku [2].

Podminka je zde prezentovana ve dvou variantdch. Varianta (2.9) je pu-
vodni podminkou prezentovanou v literature. Tato podminka vsak kiivost
nereprezentuje dobfe pro racionalni Bézierovy krivky, nebot vaha kontrol-
niho bodu miize vyslednou k¥ivost znac¢né ovlivnit, predevsim pak pro za-
porné vahy kontrolnich bodt, kdy krivka nemusi lezet v konvexni obalce
kontrolnich bodi. Definujeme proto alternativni variantu (2.10) této pod-
minky, kde se namisto prosttedniho kontrolniho bodu P; pouzije reprezen-
tativni bod raciondlni Bézierovy kiivky. Jelikoz i pro racionalni Bézierovu
krivku plati, ze C(0) = Py a C(1) = P, nezéavisle na vaze jejich kontrol-
nich bodu, neni nutné je nahrazovat vypoc¢tem bodu krivky a je mozné tyto
kontrolni body pouzit primo.

2.3 Existujici aplikace

Existuje mnoho zptlisobti, jak vizualizovat Voroného diagramy, predevsim
pak klasické euklidovské. Ukazuje se vSak, ze neni mnoho aplikaci, které by
byly schopny zobrazovat aditivné vazZené Voroného diagramy, a ty, které je
vizualizuji, tak zpravidla necini prilis efektivné, coz se citelné projevuje na
vykonu zejména u vétsich vstupnich dat. Zadné ze znamych aplikaci navic
nepodporuje vizualizaci struktur meénicich se v ¢ase — veskeré znamé vizu-
alizace jsou nad statickymi vstupnimi daty. Tato kapitola se vénuje popisu
a zhodnoceni vlastnosti nékolika zkoumanych existujicich aplikaci.
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2.3.1 Voroprot

Voroprot je softwarova aplikace pro analyzu proteinovych struktur vyvi-
nutd v Institutu biotechnologie Vilniuské univerzity v Litvé [10]. Je schopna
vizualizace téchto struktur, avsak pouze v jejich statické podobé. Voroprot
poskytuje moznost konstrukce a vizualizace aditivné vazenych Voroného dia-
gramii. Obrazek 2.3 demonstruje grafické uzivatelské rozhrani a vizualizac¢ni
schopnosti této aplikace.

Podle dostupnych zdrojovych kéda tento program pii vizualizaci Vo-
roného diagramu konstruuje jeho kompletni model véetné vzorka Béziero-
vych krivek pouze s vyuzitim CPU.

Disledkem konstrukce na CPU a prenosem veskerych segmenti vzor-
kovanych ktivek na GPU je program pfi velkém poctu zobrazovanych Vo-
roného bunék znacéné neefektivni a jiz pri jejich zobrazovani nad relativné
malymi proteinovymi strukturami (napt. 1ICQW [8], vizte sekci 4.3 kapitoly
o dosazenych vysledcich) ztraci svou responzivitu, coz muze vést k ne zcela
prijemnému pouzivani.

® . ‘cqw.pdb -Voroprot v oA~ X

File Atoms Nodes Macros Parameters Selection Information Colors Stereo Help

o]/] HEEs#&® v | w
File = ERC I

¥ Heteroatoms

™ water

= v ||
Apollonius diagram
[ ] /" Build
Hyperbolic cells
[ ] /" Build
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Obrazek 2.3: Hlavni okno aplikace Voroprot

2.3.2 BetaMol

BetaMol je dalsi aplikaci vizualizujici statické proteinové struktury [28].
Aplikace v kombinaci s aditivné vazenymi Voroného diagramy vyuziva kvazi-
triangulact, ktera je jejich dudlni strukturou.

Voroného diagramy pak BetaMol nijak nevizualizuje, poskytuje pouze
zobrazeni tzv. Beta-shape (obr 2.4) — podmnoziny kvazi-triangulace sestéva-
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jici z vybranych tetrahedronu a jejich casti podle uzivatelsky nastavitelnych
kritérii.

Aplikace podporuje nastaveni pruhlednosti nékterych ¢asti vizualizace.
Déle je mozné vybrat kritérium, podle kterého se nastavuji barvy dané vi-
zualizace, podle barvy atomu, rezidua, fetézci ¢i modelu, ke kterému dand
cast vizualizace nalezi. Z téchto barev lze uzivatelsky upravovat pouze barvu
modelu, ostatni barvy jsou aplikaci pevné predurceny.

Vizualizace programu BetaMol nejsou prilis vypocetné efektivni a pri
zobrazovani vétsich molekuldrnich struktur, jako je napr. 1AON [27], kterd
obsahuje zhruba 59 000 atomt, dochazi k vazné ztraté responzivity, kdy se
rychlost vykreslovani pohybuje az u jednotek snimki za sekundu, a to i pti
pouziti vykonnéjsi dedikované GPU!.

Obrézek 2.4: Beta-shape vizualizovany programem BetaMol

2.3.3 Voro++ a POV-Ray

Voro++ je softwarova knihovna pro vypocet Voroného diagramt nad za-
danou mnozinou bodt, resp. sfér stejné velikosti. Knihovna samotna umoz-
nuje pouze vypocet euklidovskych Voroného diagrami a jeji vystup je nutno
vizualizovat pomoci externich nastroji. Ke knihovné je také dodavan na-
stroj pro prikazovy radek, ktery dokaze pristupovat k vétsiné funkcionality
knihovny [12, 13].

Nastroj pro prikazovy radek mize vysledny Voroného diagram vyge-
nerovat napr. v podobé Scene description language programu POV-Ray.
Scene description language tohoto programu je jazyk kompletni v Turingové

ITestovano na nVidia GeForce GTX 960M
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smyslu, kterym lze popsat libovolnou scénu, vcetné nastaveni materiali,
pruhledosti prvki scény apod.

POV-Ray je tspésny vizualizacni nastroj, ktery je aktivné vyvijen a udr-
zovan jiz od roku 1991 [23]. V programu lze vykreslit libovolnou popsanou
scénu s vyuzitim metody sledovani paprsku (ray-tracing). Jak lze vidét na
obrazku 2.5, jeho vystupni vizualizace je kvalitni a vizualné ptisobiva, neni
vsak interaktivni a hodi se tak spiSe pro ilustraci ve védeckych ¢lancich,
nikoliv k vyzkumu vlastnosti Voroného diagramii.

Obrazek 2.5: Euklidovsky Voroného diagram spocitany programem Voro++
a vizualizovany programem POV-Ray.

2.3.4 Knihovna awVoronoi a program VDS Viewer

VDS Viewer je jednoduchy néstroj pro prohlizeni statickych aditivné
vazenych Voroného diagramt. Je poskytovan jako doplikova aplikace ke
knihovné aw Voronoi vyvijené na Fakulté aplikovanych véd Zapadoceské uni-
verzity v Plzni [7]. Tato knihovna je rovnéz pouzita v aplikaci CAVER Ana-
lyst pro vypocet dutin a tunelit v molekulach.

Jak lze vidét na obrazku 2.6, Voroného hrany jsou v programu VDS
Viewer vizualizovany jednoduchymi jednobarevnymi ¢arami knihovny OpenGL
pomoci evaluatort kiivek a obsahuje zakladni funkcionalitu zvyraznéni Vo-
roného regioni podle jednoho vybraného identifikdtoru Voroného sféry. Vy-
kreslovani krivek vSak neni velmi efektivni a u vétsich modelt ztraci respon-
zivitu. Jednoduché ¢ary knihovny OpenGL maji pfi vykreslovani pevnou
sitku danou poctem pixeli — neberou v potaz perspektivu. Slozitéjsi Vo-
roného diagramy tak mohou byt znacné neptehledné.

2.3.5 BetaConcept

Program BetaConcept je néstroj pro vizualizaci dvojrozmérnych aditivné
vazenych Voroného diagrami [5]. Jeho hlavnim vyuzitim je snadnd tvorba

17



—

S 12

Obrézek 2.6: Okno programu VDS Viewer

ilustraci pro védecké ¢lanky. Jednim z prikladi vystupni vizualizace z pro-
gramu BetaConcept je obrazek 2.1 v sekci 2.1 o Voroného diagramech.

Néekteré vlastnosti dvojrozmérnych Voroného diagramu je mozné zobec-
nit i do trojrozmérného prostoru. BetaConcept tak 1ze v omezené mite vyuzit
ke zkoumani téchto zobecnitelnych vlastnosti ve zpravidla prehlednéjsi dvoj-
rozmérné podobé.

2.4 Uzité technologie

Jednim z cili prace je implementace vizualizace aditivné vazenych Vo-
roného diagramt v podobé rozsitovactho modulu pro aplikaci CAVER Ana-
lyst. Je proto vhodné prozkoumat a zhodnotit aplikaci pouzivané technologie
a aplikaci samotnou jiz béhem analyzy, nebot jiz ze samotného zadani mo-
hou vyplynout omezeni dana praveé témito predem urc¢enymi technologiemi.

2.4.1 CAVER Analyst

CAVER Analyst je softwarova aplikace pro analyzu a vizualizaci tunela,
kanalti a dutin ve strukturdch makromolekul, zejména proteint [6]. Je imple-
mentovana v programovacim jazyce Java 1.8 a vyuziva platformu NetBeans
verze 7.3.1. Grafické uzivatelské rozhrani aplikace a vzhled vizualizace van
der Waalsova modelu molekuly je vidét na obrazku 2.7.

NetBeans poskytuje rozhrani pro vykreslovani grafického uzivatelského
prostiedi, jez je rozsifenim knihovny Swing ze standardni knihovny jazyka
Java, a zakladni rozhrani pro implementaci rozsirujicich modul. Tento sys-
tém modulu je aplikaci plné vyuzivan — CAVER Analyst skrze néj poskytuje
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Obrazek 2.7: Hlavni okno aplikace CAVER, Analyst 2.0

vlastni rozhrani a je tedy mozné jeho funkcénosti déle rozsirovat, ¢ehoz bylo
vyuzito k implementaci této prace.

Pro své vizualizace aplikace vyuziva knihovnu OpenGL. Pr1i vykreslovani
atoml molekuly se vyuziva moznosti tzv. instancovani, kdy CPU pro GPU
pripravi pouze nékolik modelt sfér, spojnic ¢i jiné potfebné geometrie pro
rizné drovné detaili a GPU pri vykreslovani scény tyto jiz pripravené mo-
dely opakované pouziva a pouze je modifikuje na zakladé parametru, jako
jsou napft. pozice atomu, van der Waalstiv polomér, barva a dalsi. CPU tak
nemusi pripravovat geometrii pro kazdy atom zvlast, ¢imz se vyznamné sni-
zuji naroky na prenos dat mezi CPU a GPU, a vykreslovani je diky tomu
rychlé.

Rychlost vizualizace je dilezitd i pro dynamiku model molekul, kterou
CAVER Analyst podporuje a umoznuje jeji prehravani v redlném case. Dy-
namika modelu predstavuje pohyb jednotlivych atomt molekuly, ktery byl
vypocten slozitou fyzikalni simulaci a uchovan v podobé diskrétnich snimkii.
Pro zvyseni plynulosti animace navic aplikace mezi snimky interpoluje po-
zice atomil pomoci Hermitovy kiivky. Jak se atomy pohybuji v prostoru,
meéni se i charakter celého modelu molekuly, tvary tunelt a dutin.

K vypoctu tuneli a dutin molekul vyuziva aplikace CAVER Analyst
aditivné vazené Voroného diagramy, které konstruuje za pouziti knihovny
awVoronoi vyvijené na Fakulté aplikovanych véd Zapadoceské univerzity
v Plzni [7]. JelikoZ je konstrukce aditivné vazeného Voroného diagramu vy-
pocetné naroc¢nou operaci, kterd muze trvat v ramci jednotek az desitek
sekund a u velikych vstupnich mnozin i mnohonasobné vice, je v ramci za-
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chovani responzivity aplikace pti prehravani dynamiky nutné diagramy pro
jednotlivé snimky dynamiky vypocitat predem. Topologickd data diagramt
jsou vsak velikd a nelze je tak drzet v operacni paméti pro vSechny snimky
dynamiky. Knihovna awVoronoi umoznuje CAVER Analystu nac¢itani téchto
predem vypoctenych diagrami, které jsou ulozeny v souboru komprimova-
ném proprietarnim algoritmem, a to jak sekvencéné, tak s ndhodnym pristu-
pem. Uzivatel si tedy mize vybrat libovolny snimek dynamiky a program
tento snimek nacte a dekomprimuje v c¢ase nezavislém na vzdalenosti od
predchoziho vybraného snimku. V dobé psani této prace je vsak modul pro
dekompresi rovnéz ve fazi vyvoje a prestoze je jiz tato dekomprese funkeni, je
zatim velmi pomald a neumoznuje tak nacitani snimki diagramu v realném
case.

CAVER Analyst vyuziva nékteré grafické efekty obecné znamé spise ze
zabavniho softwaru — zde vSak znacné zprehlednuji vizualizovanou infor-
maci, jelikoz je lidsky mozek schopen tyto efekty interpretovat jako pro-
storovy vjem. Prvnim efektem je mlha, ktera barvu objektt vzdalenéjsich
od kamery misi s uzivatelsky volitelnou barvou pozadi. Tento efekt je apli-
kovan globalné na celou vykreslovanou scénu a bez dalsich nutnych tprav
automaticky ovliviiuje i vizualizace dodavané rozsifujicimi moduly.

Druhym efektem je zastinéni okolim (ambient occlusion). Ten simuluje
chovani tzv. ambientniho svétla, tj. svétla, jehoz zdrojem je celé okoli mo-
delu (oproti napi. bodovému zdroji umisténému v prostoru). Vysledkem jsou
jemné stiny na rozhrani dotykajicich se atomu a ,,zatemnéni* atomi, které
jsou dale od okraje molekuly. Tento efekt je aplikovan staticky, tj. pfi na-
¢itani molekuly je predem vygenerovana textura obsahujici data o jejim
osvétleni. V pripadé, ze bychom jej chtéli pouzit pro vizualizaci Voroného di-
agramil, bylo by nutné jej pro tento ticel implementovat zvlast, nebo za cenu
snizeni grafické vérnosti vyuzit data o osvétleni atomi. Na obrazku 2.8 lze
vidét, jak efekty ovliviuji vnimani prostoru ve scéné.

Obréazek 2.8: Porovnani vizualizaci s efektem zastinéni okolim a ml-
hou (vlevo), se zastinénim okolim bez mlhy (uprostred) a s jednoduchym
stinovanim (vpravo).
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2.4.2 OpenGL

CAVER Analyst pouziva k vizualizaci grafickou knihovnu OpenGL, resp.
jejl binding pro jazyk Java nazvany JOGL. Tato knihovna poskytuje apli-
kacim rozhrani pro hardwarovou akceleraci grafickych vypoc¢ti a primarné
pracuje s grafikou na bazi geometrie trojuhelnikovych siti. Zakladnimi vstup-
nimi daty knihovny jsou pole vrcholi (tzv. verteri), které jsou zasazeny do
geometrickych primitiv — témi mohou byt jednotlivé body, tsecky, mnoho-
uhelniky a nejéastéji pak trojuhelniky.

Zasazeni do primitiv muze byt dano vice zpusoby. Jednim zpisobem je
podle poradi vertexii v poli — tj. pokud kreslime naptiklad diskrétni trojihel-
niky, prvni tfi vertexy tvori prvni trojihelnik, dalsi t¥i tvori druhy trojihel-
nik atd. Muzeme kreslit i trojuhelniky se spoleénymi hranami (tzv. triangle
strip), kdy prvni tii vertexy tvori prvni trojihelnik a kazdy dalsi vertex da
vzniknout novému sousedicimu trojihelniku.

Dalsi zptisob, jakym lze definovat primitiva, je pomoci indexace — méjme
dvé pole, v prvnim poli se nachéazeji pozice vertexii a v druhém poli se
nachézi posloupnost jejich indext. Tato posloupnost pak urcuje poradi, ve
kterém dochazi ke spojovani vertexti do primitiv v podobném duchu, jako
u predchoziho zptsobu.

Vertex miize kromé své pozice obsahovat i dalsi uzivatelsky definovana
data pro zpracovani v ruznych fazich vykreslovaci sekvence (rendering pipe-
line) [18]. Tato data se skladaji z tzv. komponent. Mezi podporované datové
typy patii napiiklad celd (integer) ¢i redlna ¢isla (float), logické hodnoty
(boolean), ¢ vektory z predchozich typt hodnot slozené. Ty pak nabyvaji
velikosti podle pocétu svych ¢lenti, tedy dvojrozmérny vektor je slozen ze
dvou komponent, trojrozmérny vektor je slozen ze t¥i komponent atd.

Primitiva slozena z vertexu jsou pri vykreslovani podrobena rasterizaci.
Rasterizator generuje fragmenty obrazu, které si lze zjednodusené predsta-
vit jako pixely na obrazovce. To vSak neni zcela presnou charakteristikou
fragmentu. Napriklad pti pouziti multisample anti-aliasingu mize fragment
predstavovat granularnéjsi vzorek, ktery je az poté pouzit pro vypocet vy-
sledné barvy pixelu, zpravidla aritmetickym primérem barev fragmentt pi-
xelu nélezicich.

Rozhrani knihovny OpenGL a jeji vykreslovaci kontext tvotri dohromady
stavovy automat. Pfed samotnym vykreslenim prvki scény je vzdy nutno po-
moci poskytovanych funkci nastavit tento automat do pozadovaného stavu.
Stavem jsou napriklad buffery obsahujici vstupni vertexy, informace o poza-
dovaném typu vykreslovanych primitiv, textury, pouzité shadery apod. Né-
které casti stavu muze byt nutné aktualizovat pri pripravé kazdého snimku
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— to mohou byt naptiklad animovand geometrickd data. Jiné c¢asti, zpra-
vidla naptiklad shadery, kterym se budeme detailné vénovat v nésledujici
podsekci, se pripravi jednou pred spusténim vizualizace a pii zpracovavani
jednotlivych snimki se opakované pouzivaji. Volba toho, které soucasti stavu
jsou pripraveny predem a které jsou pripravovany pii zpracovavani kazdého
snimku, je na vyvojari kazdé aplikace — rtizné pristupy pak mohou mit své
vykonnostni implikace.

Kdyz je automat v pozadovaném stavu, spusti se vykreslovaci volani
(draw call), které aktudlni stav automatu ozna¢i za Gplny a vyvold signdl,
ze muze dojit k vykresleni danych prvka scény, tj. muze byt spusténa drive
zminéna vykreslovaci sekvence.

Samotné vykresleni scény na obrazovku je zodpovédnosti ovladace gra-
fického cipu, resp. konkrétni systémové implementace knihovny OpenGL.
Zpravidla k nému nedochazi presné v dobé vykreslovaciho volani — to pouze
,uzamyka“ aktualni stav automatu pro dané elementy scény. Napriklad pri
nastaveni kontextu pro pouziti tzv. vertikdlni synchronizace mize byt scéna
vykreslovana na tzv. back-buffer, tj. ¢asti paméti reprezentujici pixely aktu-
alné zpracovdvaného snimku. Kdyz je snimek ,, hotovy*, vycka se na synchro-
nizacni signal od monitoru a po ném dojde k vyméné back-bufferu s front-
bufferem, ktery je ¢asti paméti reprezentujici pixely aktudlné zobrazovaného
snimku — po této vyméné je mozné do back-bufferu (ktery byl doposud front-
bufferem) zacit vykreslovat novy snimek.

Shadery

Shader je uzivatelsky program bezici na grafickém c¢ipu (GPU), ktery
urcuje chovani nékterych fazi vykreslovaci sekvence. Naptiklad pii zpraco-
vani vstupni geometrie mohou shadery tuto geometrii transformovat; pti
rasterizaci mohou urcovat barvu fragmentt a vytvorit tak naptiklad efekt
osvétleni.

Jednim ze specifik shadert oproti klasickym programiam bézicim na CPU
je zpuisob paralelniho zpracovani velkého mnozstvi stejnorodych dat. V pti-
padé, ze shader napsan tak, aby zpracovaval vSechna data zcela stejné, tj.
totoznou posloupnosti instrukei bez jakékoliv divergence v podobé podminé-
nych skok, aplikuje se tzv. model Single Instruction, Multiple Data (SIMD)
— toto zjednodusené znamena, ze existuje jeden ridici procesor, ktery nacita
instrukce z paméti a orchestruje velké mnozstvi matematickych jednotek,
které tyto instrukce provadéji, kazda nad riznymi instancemi stejnorodych
datovych struktur [20]. Timto zptisobem lze zpracovavat velké mnozstvi dat
simultanné, coz vede k zasadnimu zrychleni jejich zpracovavani oproti pri-
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padu, kdy by tato data byla zpracovavana na CPU.

OpenGL pro psani shaderu specifikuje jazyk GLSL (OpenGL Shading
Language). Ten je obdobou jazyka C s jistymi specifickymi vlastnostmi. Ja-
zyk obsahuje specidlni konstrukce pro psani programu pro grafické cipy, jako
jsou vestavéné operace pro praci s vektory. Vstupni data urcend k transfor-
maci jsou shadertim preddvana v podobé globalné definovanych in promén-
nych, pro vystupni data se definuji out proménné. Ke globalni parametri-
zaci shaderu slouzi tzv. uniform proménné, jejichz hodnoty jsou spolecné
pro vSechna vstupni data — podminéné skoky vyuzivajici vyhradné uniform
proménné jsou povazovany za staticky vyhodnotitelné a nebrani tak ve vy-
konévani shaderu podle modelu SIMD.

Shadery jsou spolecné s aplikacemi vyuzivajicimi knihovnu OpenGL dis-
tribuovany v podobé zdrojovych soubort jazyka GLSL. Jejich preklad, se-
staveni a nahrani do paméti GPU je vzdy odpovédnosti ovladace grafického
¢ipu.

OpenGL podporuje nékolik typt shadertt — dvéma zédkladnimi typy jsou
vertex shader a fragment shader. Vertex shader [22] slouzi k transformaci
vstupnich vertexii geometrického modelu, napriklad k rotaci a translaci podle
aktualni pozice ,, kamery“. Nelze jim vSak vytvaret nové vrcholy ¢i primitiva.
Fragment shader [16] ve fazi rasterizace urCuje barvu fragmentu.

V této préci je pouzit jesté tieti typ shaderu. Je jim geometry shader [17],
ktery dokaze z jednotlivych geometrickych primitiv (bodu, tsecek, trojihel-
niku ¢i étyiuhelniku) po transformaci jejich vrchola vertexr shaderem vyge-
nerovat zcela novou geometrii; tj. na zakladé téchto geometrickych primitiv
a jejich vrcholtl je mozné timto shaderem vypocitat vrcholy nové a zasadit
je do zcela novych geometrickych primitiv. Pocet vystupnich vrchol pritom
nemusi odpovidat poc¢tu vrcholii vstupnich a zrovna tak si nemusi odpovidat
typy primitiv na vstupu a vystupu.

Moznosti geometry shaderu jsou omezené: lze vytvaret pouze nékolik
konkrétnich typt primitiv (oproti tomu, co bézné nabizi rozhrani OpenGL)
a pocet vystupnich vrcholl a thrn jejich komponent je omezen ovladacem
grafického ¢ipu, resp. specifikaci od vyrobce?.

Textury

Textura je v knihovné OpenGL sada datovych poli, kterd mohou nabyvat
az tii rozméru [21]. Data v téchto polich jsou ¢asto obrazového charakteru
a jsou pri rasterizaci pouzivana fragment shadery k urceni barev casti geome-

Znapt. ¢ip nVidia GeForce GTX 960M, pouzity pii implementaci této prace, umoziiuje
generovani maximéalné 1024 komponent na jedno vstupni primitivum
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trického modelu k navozeni dojmu, zZe je model tvoren néjakym materialem.
Ne vzdy vsak musi textura mit charakter obrazku. Textura mize byt drzite-
lem libovolnych dat, jejichz tcel je urc¢en shaderem, ktery ji vyuziva. Prvky
textury, at uz definuji barvu ¢ jiny typ dat, se nazyvaji tezely (zkratka
pojmu tezture element).

Dilezitou vlastnosti textury je fakt, Ze je mozné ji v libovolném shaderu
pouzit jako globalni zdroj dat nezavisly na aktualné zpracovavaném vrcholu,
primitivu ¢ fragmentu.

Shadery mohou k texture pristupovat pomoci proménnych typu sam-
pler [19], a to vice zpusoby. Je mozné ziskdvat piimo hodnoty jednotlivych
texeli na zékladé jejich indexti. Dale lze k texture pristupovat pomoci nor-
malizovanych souradnic, kde se velikost textury na dané souradnici mapuje
na interval (0;1). Je mozné pouzit souradnice i mimo tento interval, API
OpenGL umoznuje nastaveni chovani textury pro tyto ptipady — texturu je
mozné v tomto normalizovaném prostoru opakovat jako dlazdici s pripadnym
zrcadlenim, ¢i pri prekroceni intervalu pouzit hodnotu hrani¢niho texelu. Pri
pouziti normalizovanych soutadnic knihovna OpenGL automaticky zarizuje
interpolaci mezi texely podle nastavitelnych parametri.

2.5 Analyza

Soucasna implementace programu CAVER Analyst poskytuje API pro
ziskani topologie a geometrie aditivné vazeného Voroného diagramu. Mezi
tato data patii pozice Voroného vrcholit a definice Voroného hran v po-
dobé kvadratickych racionalnich Bézierovych ktivek na zakladé identifika-
tortt téchto vrcholi. Zamérme se na Voroného hrany. Pro jejich tispésnou
vizualizaci je nutné tato data transformovat do takové podoby, aby bylo
mozno diagram za pomoci knihovny OpenGL co nejvérnéji a vypocetné co
nejefektivnéji vizualizovat.

Trivialnim feSenim miize byt generovani geometrie vzorkovanych Bézie-
rovych ktivek na CPU. Vyhodou je snadna implementace a takika neexis-
tujici omezeni, co se tyce komplexity geometrie — krivku lze navzorkovat
s témér jakoukoliv granularitou, omezenou pouze pamétovymi prostredky
pocitace. Voroného diagram s velkymi vstupnimi daty vSak miize obsahovat
desitky az stovky tisic hran. To je problematické nejen kvili dlouhé dobé
vzorkovani, ale predevsim kvili velkému mnozstvi geometrickych dat, ktera
je nutno prenaset z hlavni paméti do paméti GPU pro naslednou rasterizaci
a vykresleni na obrazovku. Pienos dat mezi témito paméfmi je zpravidla
pomaly a navysuje tak dobu zpracovani snimku. Pokud navic chceme u di-
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agramu vytvorit efekt perspektivy, tj. aby se blizsi hrany jevily silnéjsi nez
hrany vzdélenéjsi, je potieba generovat geometrii kiivek v podobé jakychsi
, valeckt“, ¢imz se dale zvysuje objem dat prenasené geometrie. Jak se uka-
zuje napriklad i u zkoumané aplikace Voroprot, vizualizace Voroného dia-
gramu timto zptsobem je vykonnostné problematicka uz pro staticka data.
Jelikoz je cilem této prace vizualizovat kromé statickych i dynamické Vo-
roného diagramy, je nutné nalézt znacné efektivnéjsi reseni. Bylo by vhodné
minimalizovat praci provadénou na CPU a objem prenasenych dat z hlavni
paméti do paméti grafické karty.

Graficka karta muze kromé rasterizace geometrie poskytnuté z hlavni
paméti generovat i geometrii vlastni. Jeji vyhodou oproti hlavnimu proce-
soru je masivni paralelizace shaderti na zédkladé modelu SIMD, diky niz je
schopna zpracovavat velké mnozstvi stejnorodych dat naraz (vizte podsekci
2.4.2). Stejnorodd mohou byt i data kvadratickych raciondlnich Bézierovych
krivek — ty lze vzdy jednoznacné vyjadrit pomoci tii kontrolnich bodu a je-
jich vah. PTi pouziti geometry shaderu je tak teoreticky mozné do paméti
GPU prenaset pouze tyto kontrolni body, pricemz generovani lomené cary
aproximujici kfivku a jeji nasledny prevod na geometrii ,, valeCku“ pro efekt
perspektivy muze byt provadéno primo na GPU.

Omezeni geometry shaderu popisovana v predchozi kapitole vsak nemusi
vzdy umoznovat vzorkovani krivky s optimalnim mnozstvim vzorki, aby
vysledna aproximace byla vizualné dostatecné presna. Problém muze nastat
predevsim u hran s velkym zakfivenim. U béznych molekularnich dat zpra-
vidla takovéto hrany nenajdeme a vzorkovani samotnym shaderem by tak
melo byt dostatecné, avsak u dat vytvorenych specidlné pro vyzkum chovani
Voroného diagramu v urc¢itych podminkach se objevit mohou a je potteba
s nimi pocitat.

V prvé radé je proto nutné omezit pocet komponent vertexu na mini-
mum, aby bylo mozné vertexii shaderem generovat co nejvice. Dale by bylo
vhodné najit feseni, jak zvysit vérnost vizualizace s co nejmensim dopadem
na rychlost zpracovani. Moznym feSenim je kombinace dvou dfive zmino-
vanych pristupt, tj. na CPU dle potreby rozdélit kiivky na nékolik ¢asti,
které budou poté detailnéji navzorkovany pomoci GPU. Timto zpusobem
by bylo mozné vizualizovat krivku presnéji, ale drzet objem dat prenasenych
mezi hlavni a grafickou paméti na minimu. K tomu ndm miize s drobnymi
modifikacemi pomoci algoritmus de Casteljau popsany v sekci 2.2.

Pro maximélni vyuziti vykonnostnich vyhod modelu SIMD na GPU je
nutné se pri psani shadert vyvarovat dynamickym podminénym vétvenim
programu, nebot by doslo k divergenci posloupnosti instrukci pro rizna
zpracovavana data a Tidici procesor by tak nemohl ke vsem fizenym ma-
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tematickym jednotkam pristupovat stejné. Z tohoto diivodu by bylo vyuziti
algoritmu de Casteljau i pti vzorkovani kfivky v ramci geometry shaderu
zasadni chybou. Mezi vhodné techniky generovani geometrie krivky muze
patriit zvoleni pevného a pro vsechny hrany jednotného poc¢tu hodnot pa-
rametru ¢, z néhoz je poté navzorkovan stejny pocet bodu krivky. Naivné
1ze zvolit hodnoty parametru rovnomérné rozlozené v intervalu (0; 1), avsak
u krivek, u nichz si nejsou rovny vahy kontrolnich bodi, miize dojit ke ku-
mulaci vyslednych vzorki blize kontrolnim bodim s vyssimi vahami. Pro
zvyseni vérnosti vizualizace by proto bylo vhodné tento jev kompenzovat
jinym nez rovnomérnym rozlozenim parametru .
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3 Realizacni cast

Na zdkladé analytické casti této prace byl v jazyce Java implementovan
rozsitujici modul pro aplikaci CAVER Analyst 2.0 s nazvem Voronoi Vi-
sualizer, schopny zobrazovat hrany a vrcholy aditivné vazenych Voroného
diagramu sestrojenych nad dynamickymi modely molekul.

3.1 Uzivatelsky pohled na Voronoi Visualizer

CAVER Analyst 2.0 BETA

Edge sticks and vertex spheres width

Cellcolors

(Color picker | Cellweights |
(Swatches | HSV | HSL | RGB | cHvK |

I
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O Bl W oo samoreTex
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Gearal \

Current frame: 1 /100 Animation step. 1 frames  Animation speed: SE fos (] Repeat animation loop. [Z] Smooth animation

@ [ [ [ o ][ B ][ee (6]

Obrazek 3.1: Hlavni prvky modulu Voronoi Visualizer z pohledu uzivatele:
(1) Zobrazeni Voroného diagramu, (2) Prepinace pro aktivaci a deaktivaci vi-
zualizace a panelu nastaveni, (3) Panel nastaveni modulu, (4) Modul reaguje
na prehravani animace dynamické molekuly.

Po instalaci rozsitujictho modulu Voronoi Visualizer si lze vSimnout né-
kolika novych ovladacich prvki. V horni ¢asti obrazovky se nyni nachazeji
ti nova tlacitka (obrazky 3.1 a 3.2). Prvni dvé tlacitka zleva slouzi k ak-
tivaci dvou implementovanych vizualizaci Voroného diagramu — vizualizace
vrcholl v podobé kulicek a vizualizace hran v podobé zaktivenych valeck.
Tteti tlacitko slouzi k otevieni ovladaciho panelu nastaveni modulu Voronoi
Visualizer.

Panel nastaveni, implementovany pomoci knihovny Swing, lze vidét na
obrazku 3.3. Obsahuje ovladaci prvky, diky kterym lze interaktivné upravo-
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Obréazek 3.2: Piepinaci tlacitka modulu Voronoi Visualizer: (zleva) vizuali-
zace vrcholt, vizualizace hran, panel nastaveni

vat prehlednost obou vizualizaci a zvyraznovat pro uzivatele dilezité ¢asti
diagramu. V horni ¢asti tohoto panelu se nachézi sekce s nastavenim fil-
tru podle vah Voroného sfér (Weight filter), kde lze nastavit jejich horni
a dolni prah. Tento filtr je v zakladnim nastaveni vypnuty a lze jej zapnout
zaskrtnutim alespon jednoho z prislusnych zaskrtavacich policek.

Pod nastavenim tohoto filtru se nachézi sekce s posuvnikem, pomoci kte-
rého lze nastavit polomér vizualizovanych hran a vrcholii pro mozné zpte-
hlednéni vizualizace.

Treti sekce (Cell colors) slouzi k nastaveni obarveni vizualizace. Obsa-
huje dvé karty, na zakladé jejichz vybéru je u vizualizaci nastaven rezim
obarvovani. Prvnim rezimem (Color picker) je obarvovani podle uzivatel-
ského vybéru barev. V tomto rezimu lze pouzit jiz existujici funkci vybéru
atomu aplikace CAVER, Analyst k oznaceni ¢asti molekuly — dojde tak zaro-
ven ke skryti ¢asti Voroného diagramu, které nenalezi vybranym atomtim —
a pomoci ovladaciho prvku pro vybér barev a prislusnych tlacitek pod nim
aplikovat vybrané barvy na danou ¢ast Voroného diagramu. Druhy rezim
(Cell weights) umoznuje obarveni ¢asti diagramu podle vah Voroného sfér.
Lze zde definovat libovolny pocet prahii a jim nélezici barvy — podle téchto
prahii je pak obarvena vysledné vizualizace.

Posledni sekce (Debug) slouzi predevsim k testovacim tcelim. Nachézi
se zde tlacitko pro vynuceni vygenerovani novych geometrickych dat pro vi-
zualizaci Voroného diagramu, zaskrtavaci policko pro zobrazeni kontrolnich
bodt krivek a ¢iselna policka pro nastaveni parametrii detail vizualizova-
nych Bézierovych kiivek.

3.2 Rozsireni aplikace CAVER Analyst

Platforma NetBeans, jez je zdkladnim stavebnim kamenem aplikace CA-
VER Analyst, poskytuje nastroje pro dynamické rozsitovani funkcionality
aplikaci. To znamend, ze uzivatel muze ziskavat a instalovat balicky rozsito-
vacich modulil bez nutnosti opétovného sestavovani hlavni aplikace. Modul
Voronoi Visualizer ma podobu takového rozsitujictho balicku.

Pro podporu rozsititelnosti je uzpiisobeno i rozhrani samotné aplikace
CAVER Analyst. V tomto ohledu nas zajimé jeji tzv. rozsiritelny model,
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Obrazek 3.3: Panel nastaveni modulu Voronoi Visualizer

ktery modultim umoznuje rozsitovani makromolekuldrnich struktur o vlastni
data; a rozhrani vykreslovacich strategii, jehoz vlastni implementaci je mozné
pridavat vlastni prvky do vizualizované scény.

3.2.1 Rozsiritelny model

Rozsititelny model aplikace CAVER Analyst umoznuje externim mo-
dulim pridruzovani vlastnich dat k jiz existujicim datim molekularnich
struktur. Aplikace k tomuto uc¢elu zavadi jednoduché rozhrani (Extension-
TargetProvider), jehoz implementace maji za kol uchovavat a poskytovat
tato rozsirujici data dle individualnich potteb rozsitujictho modulu. Instance
téchto implementaci jsou poté agregovany v blize nespecifikované abstraktni
datové strukture umoznujici jejich vyhledavani na zakladé identifikatori da-
tovych typu z rozhrani pro reflexi trid platformy Java. Tento systém umoz-
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nuje dynamické rozsitovani datovych struktur aplikace CAVER Analyst,
aniz by bylo nutné v aplikaci zavadét jakoukoliv formu ptimé zavislosti na
rozsirujicich modulech.

Modul Voronoi Visualizer k dattiim o molekule timto zptisobem pridava
vlastni tfidu VoronoiVisualizationExtension poskytujici data o geome-
trii Voroného diagramu, predevsim pak o kontrolnich bodech zakfivenych
Voroného hran. Tato data jsou modulem vygenerovana z topologickych dat
knihovny awVoronoi, kterou CAVER Analyst pouziva ke konstrukci Vo-
roného diagramii.

Kromé samotnych geometrickych dat poskytuje tfida VoronoiVisua-
lizationExtension rovnéz uzivatelsky nastavitelné parametry vizualizace,
jako jsou prahy filtru, polomér hran, data obarveni a dalsi (vice ddle v pfi-
slusnych sekcich).

3.2.2 Rozhrani vykreslovacich strategii

Aplikace CAVER Analyst pouziva pro své vizualizace rozhrani tzv. vy-
kreslovacich strategii. Metody tohoto rozhrani aplikace centralné vola pti vy-
kreslovani scény, pricemz jim poskytuje aktualné pouzivany kontext knihovny
OpenGL. Ten vnitiné drzi informaci o vykreslovaci plose (v tomto pripadé
¢ast hlavniho okna aplikace, kde dochazi k vykreslovani vizualizaci aplikace)
a dalsi stavové hodnoty souvisejici s hardwarové akcelerovanou grafikou.
Systém vykreslovacich strategii umoznuje rozsitovacim modultim pridavat
vlastni vizualizace, které tak mohou byt soucasti jiz existujici scény.

Modul Voronoi Visualizer implementuje dvé takovéto strategie. Prvni
strategie vizualizuje vrcholy Voroného diagramu sestrojeného nad aktualné
vybranou makromolekularni strukturou v podobé kulicek. Strategie vyuziva
aplikaci poskytovaného obecného zakladu strategie pro vykreslovani barev-
nych sfér, ktery umoznuje jejich vykreslovani pouze na zakladé udani stredt
a polomérn. Sféry jsou vykreslovany v davkach pevné urcené velikosti, s vy-
uzitim pseudo-instancovani, které implementovana strategie vyuziva ke zvy-
seni efektivity vykreslovani.

Druhd strategie vizualizuje Voroného hrany v podobé valec¢kl opisujicich
dané kvadratické raciondlni Bézierovy krivky. Pfi implementaci byl kladen
nejvétsi diraz na vyvoj pravé této strategie. K vykreslovani kiivek je vy-
uzivan geometry shader, pomoci kterého je vétsina geometrie generovana
primo na GPU, diky ¢emuz je vykreslovani velmi efektivni. O této strategii
pak detailné pojednava nésledujici sekce 3.3.

Obé strategie vyuzivaji nové implementované rozsireni dat VoronoiVi-
sualizationExtension.
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3.3 Kvadratické racionalni Bézierovy krivky

Primarnim tucelem tiidy VoronoiVisualizationExtension je priprava
geometrickych dat do struktury, ktera umozni jeji co nejrychlejsi vykres-
lovani. Pro vykreslovaci strategii vizualizujici hrany aditivné vazenych Vo-
roného diagramt pripravuje data o jednotlivych kvadratickych raciondlnich
Bézierovych ktivkach, jmenovité jejich kontrolni body a identifikatory Vo-
roného vrcholti, resp. Voroného sfér.

K vypoctu geometrie kvadratické racionalni Bézierovy krivky v trojroz-
mérném prostoru pouziva vykreslovaci strategie geometry shader. Ten tvori
vyslednou geometrii pouze na zakladé kontrolnich bodu tak, ze kiivku na-
vzorkuje, ale misto segmentii lomené ¢ary vygeneruje vailecky — geometrické
utvary slozené ze sekci podobnych n-bokym hranolim bez podstav. Tyto
valecky zajistuji vykreslovani s korektnim efektem perspektivy, tj. kiivky
vzdalenéjsi od kamery se jevi uzsi nez ty, které jsou kamerte blize, coz je de-
monstrovano na obrazku 3.4. Pocet stén téchto valeckl je dan parametrem
geometry shaderu a lze jej ménit v sekci Debug v panelu nastaveni.

Obrazek 3.4: Efekt perspektivy u izolovanych Voroného regiont

Vstupem shaderu je trojihelnikové primitivum, jehoz tti vrcholy predsta-
vuji kontrolni body kvadratické racionalni Bézierovy krivky. Vrcholy maji
podobu ¢tyfrozmérnych vektorti, jejichz ¢tvrty prvek predstavuje vahu w;
kontrolniho bodu F,.

Do lokalnich pomocnych poli velikosti poc¢tu vzorkii jsou shaderem vy-
generovany vzorky kiivky, tj. pozice bodii na krivce lezicich a normalizo-
vané vektory predstavujici tecny ke ktivce v téchto bodech. Pocet vzorki je
dan parametrem shaderu a lze jej ménit v sekci Debug v panelu nastaveni.
7 téchto dat poté shader generuje pozice vrcholi, které po propojeni do
trojuhelnikovych primitiv tvoii prostorové vélecky aproximujici danou Bé-
zierovu ktivku. Tloustka valeck je urc¢ena uniform proménnou v geometry
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shaderu a lze ji ovlivnit posuvnikem v panelu nastaveni. Proces generovani
valeckt je ilustrovan na obrazku 3.5.

Obrazek 3.5: [lustrace funkce implementovaného geometry shaderu: vstupem
je trojihelnikové primitivum (vyznacené ¢arkované), ze kterého je navzorko-
vana Bézierova krivka (¢ervené vlevo) a z ni je poté vygenerovana geometrie
vdlecku (modfe vpravo)

Jelikoz geometry shader muze pfii zpracovani jednoho vstupniho primi-
tiva vygenerovat pouze omezené mnozstvi vrcholi (vizte sekci 2.4.2); jsou
nekteré hrany prilis zaktivené, aby jim mohly byt navzorkovany s dosta-
tecnou vérnosti. Modul byl proto implementovan tak, ze pomoci modifiko-
vaného algoritmu de Casteljau miize pro jednu hranu vygenerovat vice nez
jednu definici kiivky. Modifikace algoritmu spociva v tom, ze tseky vstupni
ktivky, které splnuji podminku rovnosti, nejsou nahrazeny tseckami, ale je-
jich kontrolni body jsou pouzity jako vstupni data pro geometry shader.

Pouziti geometry shaderu ke generovani téchto geometrickych dat za-
sadnim zpusobem snizuje naroky na CPU, ktery nyni pro GPU pripravuje
mnohem mensi mnozstvi dat (pro kazdou z kiivek pouze jeji kontrolni body,
identifikdtory vrcholt a pripadné textury obsahujici doplnujici data, nikdy
vSak cely geometricky model ktivky). Zaroven je diky nému GPU vyuzi-
vana k tloze, ke které se nejlépe hodi — vSsechny Bézierovy kiivky lze totiz
vzorkovat paralelné, protoze jejich vypocty na sobé vzajemné nijak neza-
viseji, a vSechny kfivky je mozné vzorkovat totoznymi instrukcemi, pouze
s odlisnymi parametry — vyuziva se tak vykonnostnich vyhod modelu SIMD.

3.3.1 Distribuce vzorku

U hran s velkym zakfivenim — zejména pak u hran eliptickych — pfi rov-
nomérném rozdéleni parametru ¢t béhem vzorkovani nastava problém. Kvili
rozdiliim mezi vahami kontrolnich bodt se ve zvysené mife projevuje neli-
nearita rozlozeni vrcholii lomené ¢ary v prostoru.

V pripadé, ze se lisi vaha prostifedniho kontrolniho bodu od vah krajnich
kontrolnich bodi se tyto vrcholy akumuluji vice u krajnich kontrolnich bodi
krivky nez u jejiho stredu. Jak lze vidét na obrazku 3.6 vlevo, pfi malém
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poctu vzorki tak lomena ¢ara krivku neaproximuje ptilis vérné a vizualizace
tak pozbyva své informacni hodnoty.

Obréazek 3.6: Eliptickd hrana o osmi vzorcich pfi rovhomérném rozdéleni
parametru ¢ (vlevo) a pii pouziti transformace funkei f(¢) (vpravo)

Implementovanym fesenim je transformace parametru ¢ funkci f tak,
aby se ve vice vzorcich pohyboval blize u hodnoty % Na transformacni
funkci jsme méli nékolik pozadavki. Pro pribéh musi v definiénim oboru
Dy = (0;1) platit f(t) = 1 — f(1 —t), tj. musi byt stfedové symetricky
podle bodu [%7 %], to z toho duvodu, aby pfi transformaci parametru osové
soumérné kiivky byla osova soumérnost po navzorkovani zachovana, pro-
toze v opacném priipadé by mohlo dochazet ke zmateni pozorovatele. Déle
je nutné, aby byla funkce v celém definicnim oboru spojitd a platilo, zZe
f(0) =0a f(1) = 1, aby i po transformaci bylo mozné navzorkovat celou
krivku. Z obou pozadavku pak také vyplyva, ze musi platit f (%) = % Tyto
pozadavky plni napriklad nasledujici funkce, jez je pouzita v implementaci:

_ 1+sig(2t —1) - |2t — 1]
— : :

kde p € R je parametr urceny relativné na zédkladé poméru souctu vah kraj-

f(t) (3.1)

nich kontrolnich bodu ku vaze prostredniho kontrolniho bodu a konstanta
a € (1;400) upravuje citlivost transformace na zmény poméru p. Pro urceni
parametru p je v implementaci pouzit nasledujici vztah:

wWo + W
p=—r—— (3.2)
2+ yfwa|

V geometry shaderu nese funkce f nazev centerBias. Prubéh funkce pro
rizné hodnoty poméru p lze vidét na obrazku 3.7.

Pri déleni kiivek algoritmem de Casteljau se mtizeme setkat jesté s dalsim
jevem tykajicim se kumulace bodi. Krajni kontrolni body tseku krivek totiz
nemusi mit vahy wg, ws rovny 1, pokud vaha w; prostfedniho kontrolniho
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Obrazek 3.7: Prubéhy transformacni funkce f s konstantou a = 2 s riz-
nymi hodnotami parametru p; vodorovna osa odpovida hodnoté parametru
t, svisla funkéni hodnoté f(t)

bodu ptvodni kiivky neni 1. Pokud se pak vahy krajnich kontrolnich bodu
vzajemné nerovnaji, akumuluji se vzorky blize ke kontrolnimu bodu s vyssi
vahou.

Ke kompenzaci tohoto jevu v implementaci opét definujeme transfor-
macni funkci, tentokrat oznacenou g. Opét na tuto funkci mame pozadavek
na spojitost v defini¢nim oboru D, = (0;1) a stile musi platit, ze g(0) = 0
a g(1) = 1 pro zachovani schopnosti navzorkovani celé kiivky. Druhou pod-
minkou je, ze g(1—g(t)) = 1—t, tj. funkce musi byt symetrickd podle ptimky
dané body [0; 1] a [1; 0], aby mohla byt zachovana symetrie hrany délené na
vice ktivek. Podminky spliuje nasledujici funkce:

t
qvr—wo (1 —¢)+ ¢

g(t) = (3.3)
kde wp, wy € R jsou vahy krajnich kontrolnich bodu kiivky a konstanta a €
(1; +00) predstavuje citlivost funkce na zménu rozdilu vah wg, we. V shaderu
je tato funkce pojmenovana sideBias. Pribéh funkce pro rtizné hodnoty vah
lze vidét na obrazku 3.8.
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Obrazek 3.8: Pribéehy transformacni funkce ¢ s konstantou a = 2 s riznymi
hodnotami vah wq a wy; vodorovna osa odpovida hodnoté parametru ¢, svisla

funkéni hodnoté f(t)

Konecéna hodnota parametru, ktera je pouzita k navzorkovani dané hrany
je tedy g(f(t)), kde t je puvodni hodnota zvolend rovnomérnym rozlozenim
z intervalu (0;1). Podobu eliptické hrany pii pouziti déleni hran na CPU

pomoci algoritmu de Casteljau a vysSe popisovanych transformaci parametru
t lze vidét na obrazku 3.9.

Obréazek 3.9: Finalni podoba eliptické hrany pfi pouziti tranformaci para-
metru ¢ a déleni kiivky algoritmem de Casteljau

35



3.4 Filtrovani Voroného diagramu

Jak lze vidét na obrazku 3.10 vlevo, Voroného diagram sestrojeny nad
makromolekulou s mnoha atomy je velmi clenity. Jeho prima vizualizace je
tudiz znacné neprehledna. Uzivatel zkoumajici dany diagram casto nepotie-
buje vidét tento diagram cely a je tudiz vhodné mu poskytnout funkcionalitu
pro zobrazeni pouze urcité ¢asti tohoto diagramu. Bylo proto implemento-
vano filtrovani diagramu na zékladé uzivatelsky nastavitelnych kritérii.

Prvnim volitelnym kritériem je vaha Voroného sféry. V panelu nastaveni
modulu Voronoi Visualizer lze zvolit libovolny interval vah. Hrana je skryta,
pokud zadny z Voroného vrcholt, které propojuje, neni sttedem Voroného
sféry, jejiz vaha spada do tohoto zvoleného intervalu.

Druhy zpiisob, kterym lze hrany filtrovat, je pouziti funkce vybéru atom,
ktera je jiz existujici soucasti aplikace CAVER Analyst. Rozsirujici modul
na zménu ve vyberu automaticky reaguje tak, ze zobrazi pouze ty Voroného
hrany, které nalezi alespon jednomu z aktualné vybranych atomti. Na ob-
razku 3.10 vpravo lze vidét priklad pouziti tohoto kritéria.

Obréazek 3.10: Hrany Voroného diagramu u celé molekuly (vlevo) a u vybrané
skupiny atomi (vpravo)

3.5 Zvyraznéni nékterych casti diagramu

Modul Voronoi Visualizer implementuje dva zpiisoby barevného zvyraz-
novani ¢asti vizualizovaného Voroného diagramu. Prvni moznosti je nasta-
veni barev ¢asti Voroného diagramu uzivatelem tak, ze se pomoci funkci-
onality vybéru aplikace CAVER Analyst oznac¢i nékteré atomy molekuly
a pomoci ovladaciho panelu modulu Voronoi Visualizer se prislusnymi ovla-
dacimi prvky obarveni aplikuje. V druhém pripadé modul umoznuje definici
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prahtt vah Voroného sfér s prirazenymi barvami, mezi kterymi je poté prova-
déna linearni interpolace podle vahy aktualné zpracovavané Voroného sféry.

Barvy jsou shaderem vzdy urceny pro vykreslované Voroného vrcholy.
Na Voroného hranach je pak mezi nimi provedena linedrni interpolace.

3.5.1 Uzivatelské obarveni

K barveni podle vybéru atomt, jehoz podobu lze vidét na obrazku 3.11,
jsou v modulu pouzity dvé textury. Data prvni jednorozmérné textury pred-
stavuji vazby Voroného vrcholli na atomy, kterym nalezi — kazdému vrcholu
nalezi ¢tyti identifikatory atomii umisténé v texture za sebou.

Druh4, jednorozmeérna textura obsahuje barvy ve formatu RGBA, které
jsou svym indexem vztazeny k identifikatoriim atomu. Alfa kandl v tomto
pripadé uréuje vahu barvy a v aktualni implementaci nabyva pouze hodnot
1 ¢ 0. Hodnota alfa kanalu 0 znaci, ze atomu nebyla uzivatelem pritazena
zadné barva.

Obrézek 3.11: Hrany Voroného diagramu obarvené modrte zvyraznuji hranice
Voroného regionti zluté vyznacenach kulicek

Jelikoz si pocty a identifikatory Voroného vrcholtt v dynamice nemuseji
vzajemné odpovidat naptic¢ jednotlivymi snimky, neni mozné vztahnout obar-
veni na né a pri zméné snimku jej zachovat. Barvy jsou proto vyse popiso-
vanou RGBA texturou pritazovany atomim, jejichz mnozina ztstava napric
snimky neménné.
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Pti prenosu geometrickych dat do paméti GPU jsou pak krajnim kont-
rolnim bodim Voroného hran pritazeny identifikatory vrchol témito hra-
nami propojenych. Identifikatory vrchol jsou pouzity geometry shaderem
k vyhledani atomtim pritazenych barev, z nichz je poté vazenym priamérem
podle alfa kanalu urcéena vysledna barva Voroného vrcholu. Dtsledkem po-
uziti vazeného prumeéru je to, ze k urceni vysledné barvy prispivaji pouze ty
atomy, jimz uzivatel explicitné nastavil néjakou barvu. V pripadé, ze jsou
vahy vsech ziskanych barev nulové, tj. uzivatel zadnym z prislusnych atomu
zadnou barvu neurcil, je pro vrchol vybrana vychozi barva.

3.5.2 Obarveni podle vah Voroného sfér

Obarvovani hran podle vahy Voroného sféry, demonstrované na obrazku
3.12, vyuziva dvé jednorozmeérné textury. Prvni textura je polem vah Vo-
roného sfér. Vahy jsou v poli setazeny tak, aby jejich indexy odpovidaly
identifikdtorim jednotlivych Voroného sfér, resp. vrcholi.

Obrazek 3.12: Hrany Voroného diagramu obarvené podle vahy Voroného sfér
se zakladnim nastavenim prahii: nejnizsi vaha je zobrazovana modre, sttedni
zelené a nejvyssi ¢ervené

Druhé textura ma pevné danou velikost v kédu programu a obsahuje li-
nearné interpolované barvy vypoctené z prahti vah ve formatu RGB. Shader
k této texture pristupuje pomoci float souradnice v normalizovaném pro-
storu (tj. data textury jsou mapovana na interval (0;1)) a pfi pozadavku
na souradnice mimo jednotkovy interval jsou pouzity hodnoty hrani¢nich
texelt.

Tato barevna textura je vygenerovana z uzivatelsky nastavitelnych praht
definovanych ve vyvazeném binarnim stromu tak, ze jeji prvni prvek odpo-
vida barveé nejnizsi vahy, posledni prvek odpovidéa barveé nejvyssi vahy, barvy
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ostatnich vah jsou mezi nimi proporcionalné rozmistény a ostatni hodnoty
jsou urceny linearni interpolaci mezi témito barvami. Prahy a barvy v tomto
stromé lze ménit pomoci ptislusné tabulky v panelu nastaveni.

Geometry shader pri urcovani barev ¢asti Voroného diagramu opét pou-
zije identifikatory Voroného vrcholt, resp. sfér, tentokrat k ziskani hodnoty
jejich vah z prvni texury. Na zdkladé vahy ziska barvu vrcholu z druhé tex-
tury.

3.6 Vizualizace diagramu v dynamice

Zékladnim pozadavkem pro jakoukoli dynamickou vizualizaci v realném
case je zajisténi co nejkratsi doby zpracovani vykreslovaného snimku. Toho se
modul Voronoi Visualizer snazi dosahnout vyuzitim paralelizace generovani
vétsiny geometrie na GPU pomoci geometry shaderu a celkové minimalizace
procest, které je nutné provadét pro kazdy snimek.

Aktualni implementace na¢itani dat dynamiky Voroného diagrami v apli-
kaci CAVER Analyst je vSak tzkym hrdlem. Protoze je vypocet Voroného
diagramu naroc¢ny a objem jeho topologickych dat pro mnozstvi snimku tak
veliky, Ze jej nelze pro vSechny snimky drzet v operac¢ni paméti, je nutné
tato data dynamicky nacitat z komprimovaného souboru na disku (vizte
sekci 2.4.1). Dekomprese implementovana knihovnou awVoronoi vsak v ¢ase
psani této prace neni dostatecné efektivni.

7 tohoto dtvodu implementuje modul Voronoi Visualizer LRU cache
geometrickych dat, kterd je uchovavana v operacni paméti za pouziti Lin-
kedHashMap [11] ze standardni knihovny jazyka Java. LRU (Least Recently
Used) je strategie vymény prvka cache, kdy je pii prekroceni jeji kapa-
city odstranén prvek, k némuz nebylo pristupovano po nejdelsi dobu. Pro
kazdy vizualizovany snimek, jehoz data se nenachéazi v cache, jsou nactena
topologicka data Voroného diagramu knihovnou awVoronoi. Z nich Voronoi
Visualizer vygeneruje data zakfivenych hran, vrcholi a obarveni, kterd jsou
ulozena do této cache, kde klicem pro ziskani téchto dat je ¢islo aktualniho
snimku. Diky této cache miize vizualizace efektivné fungovat nad omezenou
mnozinou snimki bez neustalého nac¢itani dat z disku.

Cache typu LRU pravdépodobné neni zcela idealni volbou, protoze ucho-
vava pouze omezené mnozstvi jiz prehranych snimk. S plynulosti animace
tak pomahd pouze pti opakovaném prehravani malého tseku dynamiky. Lep-
sim Tesenim by mohlo byt predbézna priprava snimku, aby alespon jejich
mald ¢ast mohla byt plynule prehravana okamvzité. Ukladani animace do
cache vsak neni cilem prace — ptvodné se predpokladalo, ze dekomprese
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dynamiky diagramu bude dostate¢né rychld, aby bylo mozné ji prehravat
v realném case bez dodateénych zmén v nacitani ze strany vizualizatoru.

Pro prehlednost vizualizace pouzivi CAVER Analyst pti prehravani dy-
namiky defaultné malou rychlost 5 FPS. Takto mala frekvence zmény snimku
ma za vysledek velmi trhanou animaci, proto aplikace umoznuje vyhlazeni
animace interpolaci pomoci Hermitovy ktivky. Tento zptlisob interpolace
vsak nelze pouzit pro dynamiku Voroného diagrami, nebot se mezi jed-
notlivymi snimky muize ménit jejich topologie. Topologii mezi snimky by
bylo nutné néjakym zptisobem dopocitavat. To vSak neni trividlnim pro-
blémem a bylo by nutné provést dalsi rozsdhlou analyzu — modul Voronoi
Visualizer proto aktualné interpolaci nepodporuje a v pripadé, ze se pre-
hrava¢ dynamiky nachézi v pozici mezi snimky, zobrazuje posledni platny
snimek Voroného diagramu. To muze byt pro pozorovatele matouci, proto se
s aktudlni implementaci doporucuje vyhlazovani animace v aplikaci vypnout
odskrtnutim policka Smooth animation v prehravaci dynamiky:.

Obréazek 3.13 ilustruje vizualizaci Voroného diagramii na dynamickém

modelu molekuly proteinu a detail Voroného bunky pro jeden vybrany atom.

Obrazek 3.13: Priklad Voroného diagramii a detail vyvoje jednoho regionu
v nékolika snimcich dynamického modelu proteinu.
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4 Dosazené vysledky

Po ukonceni implementace byl modul Voronoi Visualizer podroben ko-
necnému testovani. Zameérujeme se predevsim na vykonnostni néaroky, tj.
casy zpracovani snimkt a generovani dat Voroného hran na CPU; a vizudlni
stranku vykreslovanych aditivné vazenych Voroného diagramii.

4.1 Prostredi, metodiky a data

4.1.1 Testovaci prostredi

Testovani bylo provadéno na pocitaci s CPU Intel Core i5-6300HQ o taktu
2,30 GHz, s RAM velikosti 8 GB a s GPU Nvidia GeForce GTX 960M
s VRAM velikosti 4 GB. Pouzitym opera¢nim systémem byl Manjaro Linux
s verzi jadra 5.6.8-1-MANJARQ. Pouzitym ovladacem pro graficky ¢ip byl
oficidlni proprietarni ovlada¢ spole¢nosti Nvidia ve verzi 435.21.

4.1.2 Meérici metody

K méreni vykonu je u aplikace CAVER Analyst pouzit vestavény meé-
ri¢ délky zpracovani snimku. K meéreni aplikace Voroprot byla kviili absenci
vlastniho méric¢e pouzita utilita s ndzvem MangoHud [4]. Puvodnim zamé-
rem bylo pro garanci konzistence mezi mérenymi aplikacemi pouziti utility
MangoHud i k méreni aplikace CAVER Analyst, avSak platforma Java pfes
vsechny pokusy jeho pouziti znemoznila.

Vsechna méreni jsou provadéna v maximalizovanych oknech na monitoru
s rozliSenim 1920 x 1080, pricemz vykreslovaci plocha je vzdy zvétsena na
maximalni velikost, jakou aplikace umoznuje. Pokud neni uvedeno jinak,
testy jsou provedeny na vizualizaci hran Voroného diagramu spole¢né s van
der Waalsovym modelem molekuly.

Modul Voronoi Visualizer do aplikacniho logu zapisuje namérené casy
zpracovani geometrie Voroného diagramu, tj. ziskani dat knihovny awVo-
ronoi (vé. pripadné konstrukce aditivné vazeného Voroného diagramu), ge-
nerovani textur, filtrovani Voroného sfér a generovani dat o zakriveni hran.
Priklad takového zapisu se nachazi na obrazku 4.1. K méfeni jsou pouzity
tyto logované hodnoty pti opakovaném generovani dat vizualizace, tj. kdyz
data knihovny awVoronoi jsou jiz hotova a dochazi pouze ke generovani kfi-
vek a filtrovani diagramu samotnym modulem Voronoi Visualizer.
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[17:44:22] == Starting Voronoi visualization recalculation
[17:44:24] Fetch of triangulation data took 1615 ms

[17:44:24] Cell-to-atoms texture generation took 20 ms
[17:44:24] Cell weights texture generation took 13 ms
[17:44:24] Cell filtering took 30 ms

[17:44:24] Edge generation took 187 ms

[17:44:24] == Voronoi visualization recalculation took 1874 ms

Obrézek 4.1: Uryvek z aplikaéniho logu — generovani dat pro vizualizaci

4.1.3 Vstupni data

Modul byl testovan na raznych typech dat. Primarni funkci aplikace
CAVER Analyst je vizualizace makromolekuldrnich struktur — pro zateé-
zové testovani na vétsich datech proto byly vyuzivany struktury z databaze
RCSB PDB. Pro ovéreni schopnosti modulu zobrazovat nékteré konkrétni
jevy, které se mohou u aditivné vazenych Voroného diagrami vyskytnout,
pak byla pouzita specificky vytvorena testovaci data.

4.2 Vykon vizualizace Voroného hran

P1i testovani jsme mérili pripravu dat pro vizualizaci modulem Voronoi
Visualizer a doby zpracovani snimk pro vizualizaci Voroného hran. Testo-
vany byly vizualizace jak u modeli s vypnutou dynamikou, tak pti jejim
prehravani.

Ukazuje se, ze diky LRU cache dat snimk, jez byla implementovana
k potlaceni dlouhych dob dekomprese snimkt Voroného diagramu, se vykon
vizualizace mezi statickym a dynamickym modelem lisi pouze pfi prvotnim
nacitani dat knihovny awVoronoi a generovani dat pro vizualizaci. Genero-
vani vizualiza¢nich dat proto bylo méteno oddélené a dale byly testovany
casy zpracovani snimkt nad jiz vygenerovanymi daty.

Pro zasazeni vysledkl do kontextu byly testovany casy zpracovani snimk
pri vizualizaci samotnych hran, vizualizaci samotného van der Waalsova mo-
delu molekuly (znaceno jako atomy) a obou téchto vizualizaci zaroven. K ¢a-
sim zpracovani jsou uvedeny odpovidajici frekvence snimkt za sekundu.
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Uméla data 1

Data o ¢tytrech vstupnich sférach byla uméle vytvorena za tcelem vyge-
nerovani dvou eliptickych hran — byla rovnéz pouzita béhem vyvoje modulu.
Podobu vizualizace téchto dat 1ze vidét na obrazku 3.9 v sekci o Teseni pro-
blému distribuce vzorki.

Pro takto mald data samoziejmé neméa smysl zkoumat vykon samotného
zpracovani dat nasim programem (data vizualizace jsou zde vygenerovina
za méné nez jednu milisekundu), dilezité je vSak znat i ¢as, ktery zabere rezie
platformy Java a knihovny OpenGL, resp. komunikace s GPU. Namérené
hodnoty ndm o tomto mohou poskytnout jistou predstavu:

« Pocet vstupnich sfér (atomii): 4

o Typ: Staticka

e Generovani dat vizualizace: < 1 ms

e Zpracovani snimku — hrany: 11 — 13 ms (76 — 90 FPS)

« Zpracovani snimku — atomy: 14 — 15 ms (66 — 71 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany, atomy: 12 — 13 ms (76 — 83 FPS)

Uméla data 2

Umeéle vytvorena mnozina dat pro ucely testovani vizualizace Voroného
diagramii. Diagram v tomto modelu obsahuje vice oddélenych komponent
hranové souvislosti — tj. pokud bychom tento diagram interpretovali jako
graf, nelze z kazdého jeho vrcholu nalézt cestu ke vSsem ostatnim vrcholtim.
Ukéazku vizualizace 1ze vidét na obrazku 4.2.

« Pocet vstupnich sfér (atomi): 16

o Typ: Staticka

« Generovani dat vizualizace: 1 — 5 ms (200 — 1000 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany: 11 — 13 ms (76 — 90 FPS)

o Zpracovani snimku — atomy: 11 — 13 ms (76 — 90 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany, atomy: 11 — 13 ms (76 — 90 FPS)
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Obrazek 4.2: Hrany a vrcholy Voroného diagramu (¢ervené) nad uméle vy-
tvofenou mnozinou vstupnich sfér (tyrkysové). Za povsimnuti zde stoji ,,0s-
travek® eliptickych hran uprostied.

po53

Protein, ktery v bunkach detekuje chyby v jejich DNA.

Pivod dat: Vyzkumna skupina Eleny Papaleo, Laborator vypocetni bi-
ologie, Kodan, Dénsko (https://sites.google.com/site/cblcancerdk).
Data byla pouzita jako testovaci model ve spoleéné publikaci se ZCU (http:
//doi.org/10.1016/j. jmgm.2017.03.018).

« Pocet vstupnich sfér (atomii): 3 008

o Typ: Dynamicka

« Generovani dat vizualizace: 51 — 62 ms (16 — 19 FPS)

« Zpracovani snimku — hrany: 22 — 23 ms (43 — 45 FPS)

« Zpracovani snimku — atomy: 13 — 14 ms (71 — 76 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany, atomy: 23 — 25 ms (40 — 43 FPS)

Ethanol

Simulace 500 molekul tekutého ethanolu.

Piavod dat: Simulaci provedl Alexey Anikeenko (Vojvodsky institut che-
mické kinetiky a spalovani, Novosibirsk, Rusko), post-doc na Zépadoceské
Univerzité v Plzni v roce 2019, podle parametru silového pole OPLS-AA
ethanol (http://virtualchemistry.org).
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« Pocet vstupnich sfér (atomi): 4 500

o Typ: Dynamicka

« Generovani dat vizualizace: 51 — 80 ms (12 — 19 FPS)

o Zpracovani snimku — hrany: 29 — 30 ms (33 — 34 FPS)

o Zpracovani snimku — atomy: 16 — 17 ms (58 — 62 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany, atomy: 32 — 33 ms (30 — 31 FPS)

Hexane

Simulace 250 molekul tekutého n-hexanu.

Pivod dat: Simulaci provedl Alexey Anikeenko (Vojvodsky institut che-
mické kinetiky a spalovani, Novosibirsk, Rusko), post-doc na Zapadoceské
Univerzité v Plzni v roce 2019, podle parametrii silového pole CGenFF n-
hexane (http://virtualchemistry.org).

« Pocet vstupnich sfér (atomi): 5 000

o Typ: Dynamické

« Generovani dat vizualizace: 79 — 105 ms (9 — 12 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany: 30 — 31 ms (32 — 33 FPS)

e Zpracovani snimku — atomy: 13 — 14 ms (71 — 76 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany, atomy: 32 — 33 ms (30 — 31 FPS)

1AON

Chaperonin — protein asistujici pri skladani nékterych dalsich protein.
Ukazky vizualizace 1ze vidét na obrazku 4.3.

Pivod dat: Vlozeno do databaze RCSB PDB autory Xu Z., Horwich,
A.L., Sigler, P.B. (https://www.rcsb.org/structure/1AON, http://doi.
org/10.2210/pdb1A0N/pdb)

« Pocet vstupnich sfér (atomi): 58 884

o Typ: Staticka

« Generovani dat vizualizace: 960 — 1059 ms (0 — 1 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany: 282 — 289 ms (cca 3 FPS)

e Zpracovani snimku — atomy: 49 — 50 ms (cca 20 FPS)

e Zpracovani snimku — hrany, atomy: 303 — 315 ms (cca 3 FPS)
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Obrézek 4.3: Riizné konfigurace vizualizace Voroného hran a vrcholti s obar-
venim podle vah Voroného sfér nad modelem chaperoninu 1AON
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4.3 Porovnani s aplikaci Voroprot

Protoze Voroprot podporuje vizualizaci hran aditivné vazeného Voroného
diagramu a stejné jako CAVER Analyst umoznuje na¢itani dat molekul ve
formatu PDB, je nasnadé primé porovnani s implementovanou vizualizaci
modulu Voronoi Visualizer, a to jak z hlediska vizualniho, tak z hlediska
vykonu.

Aplikace Voroprot implementuje vizualizaci Voroného hran a stén na
zakladé vybéru atomi molekuly. Vizualizace je kvalitni, hrany jsou stino-
vané a nejsou patrné zadné vyznamnéjsi defekty ve vykreslovanych mode-
lech hran. Pri vybéru velkého mnozstvi atomua vsak vizualizace ztraci na
prehlednosti a velmi rychle i na vykonu. Pti testovani aplikace na struktute
1CQW [8] — relativné malém proteinu o cca 2 800 atomech, u kterého by
se dala ocekavat vizualizace bez vétsich vykonnostnich problému — se doba
zpracovani snimku pri zobrazeni celého diagramu pohybuje mezi 246—250 ms
(3 —4 FPS). Po vypnuti vykreslovani van der Waalsova modelu molekuly se
doba zpracovani ustaluje na 246 ms (4 FPS). Pri vykreslovani samotného van
der Waalsova modelu molekuly bez Voroného hran pak vizualizace dosahuje
doby zpracovani 16 — 17 ms (59 — 60 FPS) — zde zfejmé dochézi k ome-
zeni frekvence snimki na hodnotu obnovovaci frekvence monitoru (popt. na
pevné ur¢enou hodnotu 60 FPS), nebot ani pti snizeni poc¢tu vykreslovanych
atomi nedochazi ke snizeni doby zpracovani.

P1i zobrazovani stejné struktury v aplikaci CAVER Analyst s modulem
Voronoi Visualizer je vykon mnohonésobné vyssi, doba zpracovani snimku
se pohybuje mezi 22 — 26 ms (39 — 43 FPS). Pti vypnuti vykreslovani van
der Waalsova modelu molekuly se doba zpracovani snimku pohybuje mezi
22—23 ms (47—48 FPS), pii zobrazeni samotného van der Waalsova modelu
se pak doba snimku zkracuje na 13 — 16 ms (66 — 75 FPS).

Pti velkém ptiblizeni ¢i nastaveni tloustky hran mohou byt u vizualizace
patrné defekty, jako je defaultni maly pocet stén valecku a absence jejich
podstavnych stén — za normalnich podminek vsak tyto defekty nejsou tak
vazné a v zasadé nenarusuji informacni hodnotu vizualizace. Diky vestavé-
nému efektu mlhy aplikace CAVER Analyst mtze byt vizualizace rozsahlej-
sich ¢asti diagramu mirné prehlednéjsi.

4.4 Zhodnoceni vysledku

Namérené vysledky ukazuji, Zze vypocet geometrie zaktivenych hran na
GPU pomoci geometry shaderu mize byt krok spravnym smérem. Samotna
vizualizace je responzivni pfi zobrazovani makromolekul o poc¢tech atomii

47



pohybujicich se v Tadech vyssich jednotek tisicii, a to prestoze efektivita jeji
implementace zatim neni kompletné optimalizovana. Pri porovnani s kon-
kuren¢nimi aplikacemi Ize tuto skutecnost povazovat za tspéch.

U vizualizace hran si lze v ojedinélych pripadech vsimnout nékterych de-
fekti, jako jsou ,, prekrouceni” zptisobend nespravnym generovanim vrcholi
valeckt pti nékterych konfiguracich nebo mezer mezi hranami v mistech, kde
se stykaji. Tyto defekty zpravidla nemaji vliv na informacni hodnotu vizu-
alizace, ale bylo by vhodné je potlacit pro zlepseni uzivatelské privétivosti
aplikace.

Rozsahlejsi optimalizace je zatim nasnadé pri generovani vizualizac¢nich
dat. V pripadé, ze by dekomprese dynamiky dosahovala vyssich rychlosti
a nebyla by tak potfebna cache geometrie v operacni paméti, by se gene-
rovani mohlo stat tizkym hrdlem. Pokusné profilovani této c¢asti programu
napovidé, ze by zde mohla napomoci naptiklad optimalizace kodu, ktery
generuje prostiedni kontrolni body kfivek Voroného hran.
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5 Zaver

Cilem této prace bylo nalezeni zptsobu, jak prehledné a vypocetné efek-
tivné vizualizovat aditivné vazené Voroného diagramy v dynamickych mode-
lech makromolekul, a implementovat tuto vizualizaci v podobé rozsitujiciho
modulu pro aplikaci CAVER Analyst 2.0.

Bylo navrzeno teseni, které vyuziva algoritmus de Casteljau pro segmen-
taci kvadratickych raciondlnich Bézierovych krivek na CPU a geometry sha-
der, pomoci kterého lze diky masivni paralelizaci zpracovani stejnorodych
dat na GPU velmi efektivné generovat pozadovanou geometrii pro jejich
vizualizaci.

Rozsitujici modul Voronoi Visualizer pro aplikaci CAVER, Analyst, im-
plementovany v ramci této prace, pouziva takovyto shader ke generovani
prostorovych walecki opisujicich zaktivené Voroného hrany, ¢imz je vyuzi-
van vypocetni potencidl GPU ke generovani velkého mnozstvi geometrie, po-
trebné ke zvyseni prehlednosti vizualizace pomoci efektu perspektivy. Diky
shaderu je vizualizace dostatecné rychla pro zajisténi prijemného pouzivani
aplikace s velkou skdlou vstupnich dat. Modul uzivateli umoznuje ménit
parametry vizualizace pomoci filtri a obarvovani hran za tcelem jejiho cile-
ného zptrehlednéni se zamérenim na konkrétni ¢asti pozorovaného Voroného
diagramu.

Modul je schopen vizualizovat Voroného diagramy i nad prehravanou
dynamikou. Zde sice narazi na technické limitace aktudlni implementace
dekomprese dat diagramu v aplikaci CAVER Analyst, avsak diky imple-
mentované cache snimki je schopen plynule prehravat alespon kratkou ¢ast
takovéto dynamiky.

Testovani na redlnych i uméle vytvorenych datech ukazuje, Ze pouziti
geomelry shaderu k vypoctu geometrie na GPU muze byt krok spravnym
smérem. Vizualizace Voroného diagramu je efektivni, zejména pak v porov-
nani s konkurencni vizualizaci aplikace Voroprot.

Préci je mozné dale rozsifovat — lze napriklad uvazovat nad moznymi do-
dateénymi optimalizacemi implementovanych vizualizaci (napf. vyuzit sku-
tecného instancovani geometrie k vizualizaci Voroného vrcholi), nad pridé-
nim dalsich forem vizualizaci Voroného diagramu (napt. Voroného stén), ¢i
nad interpolaci topologii pro vyhlazovani animace diagramu v dynamice.
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Seznam zkratek

o CPU - Central Processing Unit — hlavni procesor pocitace
o FPS — Frames Per Second — frekvence snimku / snimky za sekundu
o GPU — Graphics Processing Unit — graficky procesor /¢ip

e LRU - Least Recently Used — strategie vymény prvki cache odstra-
nujici prvky, které byly naposledy pouzity pred nejdelsi dobou

e RAM - Random Access Memory — zde hlavni pamét pocitace

« RCSB PDB - Research Collaboratory for Structural Bioinformatics
— Protein Data Bank — databaze modelil proteinii

e RGB — Red, Green, Blue — definice barvy na zakladé t¥i zakladnich
barev: cervené, zelené, modré

o RGBA — Red, Green, Blue, Alpha — definice barvy na zadkladé tri
zakladnich barev: ¢ervené, zelené, modré; s alfa kanalem, ktery muze
urcovat napr. prithlednost

o SIMD - Single Instruction, Multiple Data — model paralelizace zpra-
covani stejnorodych dat pouzivany na GPU

e VRAM — Video Random Access Memory — zde pamét grafické karty
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