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Bakalafské préce Véclava Léffelmanna se vénuje paralelnimu vypoétu molekuldrniho povrchu s
vyuZitim architektury OpenCL. Je to aktudlni problém v oblasti studia molekul proteind. Praice je
prehledné délena do 10 kapitol. V prvni kapitole je obecny tvod do problematiky a stanoveni cili
prace. V nésledujicich kapitolach jsou popsény aditivné vézené Voronoi diagramy, které jsou stéZejni
pro analyzu biomolekuly, paralelni vypocty na soucasném hardwaru, architektura OpenCL a soudasny
stav vypo¢tu molekulérniho povrchu. Uroveri podrobnosti je pfiméfena. Nicméné struktura prace a
vyklad jsou misty nelogické. Pfikladem muze byt hned Gvodni kapitola, kdy se na jejim konci dozviddme
shrnuti dosaZenych vysledk, co? by mélo byt pfedmétem zévéru. Dale uplné nedava smysl poufiti
pojmu bottleneck jiZ u popisu algoritmu trasovani hran, jelikoZ pojem bottleneck se vztahuje k
problematice vypo&tu molekuldrniho povrchu, ale z hlediska aditivné vazeného Voronoi diagramu, pro
jehoZ konstrukci algoritmus trasovani hran slouZi, neni obecné zndm, a mélo by zde tudiZ byti uvedeno,
Ze dané tfi sféry definuji hranu aditivné vaZeného Voronoi diagramu, nikoliv bottleneck. Navic autor
objasriuje €tenafi vyznam tohoto pojmu a# o nékolik odstavch pozdéji, ne je jeho prvni vyskyt v textu.
V préci taktéZ neni sjednoceno nazvoslovi a autor volné pfechdzi mezi pouZivédnim anglickych pojmi a
jejich Ceskych ekvivalentdi, aniZ by na tuto skuteénost néjak upozornil. V teoretické &asti prace se takté;
vyskytuje nékolik faktickych chyb. Mezi tyto chyby patfi:

* V definici Voronoi regionu (1) chybi, Ze uvedend nerovnost musi byt platnd pro viechny
generatory, tj. spravné by méla vypadat néjak takto

Ry = {|Vp;,j # i:d(p, ) < d(p;, %)},
to samé plati i pro definici oblasti v aditivné vazeném Voronoi diagramu (2).

* V praci se vyskytuji nepfesna oznaceni objektl, napf. na str. 3 autor popisuje specidlni p¥iklad
Voronoi hrany, kterym je eliptickd hrana, ale hned v dali vété o ni mluvi jako o kruhu. Na téze
strané autor také popisuje, co je zndzornéno na Obrazku 2, kdy o kruzich mluvi jako o sférach,
coi je ale v pfipadé 2D prostoru zobecnény pojem pro kruznici.

* V popisu algoritmu trasovani hran (str. 5) autor uvadi, Ze na zasobnik ukl4da nové nalezené
vrcholy, ale hned v dal$i ¢3sti véty z néj vybira hrany (ty se na néj také spravné ukladaji).

Od 3Sesté kapitoly je popsana autorova vlastni prace, pfitemi kapitola 6 se zabyva vhodnosti
paralelizace jednotlivych &asti algoritmu pro vypocet molekuldrniho povrchu. Kapitola 7 popisuje
detaily implementace a v kapitole 8 jsou zdokumentovény dosaZené vysledky. | tato &ast se neobeila
zcela bez chyb, jelikoZ v kapitole 7.1.2 autor uvédi, Ze sféra definujici sféricky trojuhelnik je fe$enim
soustavy rovnic (4), nicméné tato soustava hledd te¢nou sféru ke Ctyfem atomiim, zatimco pro sféricky
trojuhelnik je potfeba nalézt sféru te¢nou ke tfem atomim, ¢ehoz docilime feSeni soustavy rovnic (3).

Rozsah préce ¢itd 31 stran &istého textu a pohybuje se tak u minimalni pozadované délky. K praci je
pfiloZzeno doprovodné CD se zdrojovymi kody, pfiklady vstup( a ilustraénim videem.



Kvalita FeSeni a dosazenych vysledkii:

Paralelni vypocet molekulérniho povrchu byl implementovan pomoci standardu OpenCL, pficem3
hostitelskd ¢ast programu je implementovana v jazyce Java. Doprovodny program je funkéni, nicméné
pro vétdi polomér sondy (cca od 9 A) vypocet nefunguje nebo program pfestane fungovat z déivodu
nedostateéného mnoistvi zdrojl a to i pro malé molekuly. Navic pro nékteré molekuly, napf. pro
molekulu s PDB ID 4MFD, je stanoveny molekuldrni povrch zcela nekorektni. Autorem navriené fedeni
taktéZ velice plytva s pamétovymi prostiedky, pficem? tato skute¢nost by 3la dle mého nazoru
pomérné jednoduse odstranit, aniz by se néjak vyznamné zvysila €asova naro¢nost vypoctu.

PfiloZené zdrojové kddy jsou pfili§ struéné komentované, coz obéas &ini kéd obtizné Citelnym. Metody
nemaji dostate¢né popsané vstupni parametry a navratové hodnoty, co? plati i pro kernely OpenCL
standardu, kdy v komentafich neni viibec uveden vyznam jednotlivych parametrd. Kernel pro vypocet
ofezdvacich rovin ma dokonce ve zdrojovém kédu méné parametrd, neZ kolik jich je vyjmenovano
v dokumentaci, jelikoz doglo ke spojeni nékolika parametrii do jednoho pole, aniz by tato skuteénost
byla nékde uvedena. Dile se ve zdrojovych kddech vyskytuiji konstanty pojmenované
MAX AVG_CROP_PLAMES PER TRIANGLE a MAX TOROIDAL PATCHES_PER ATOM, pficems
nikde v préci neni vysvétleno, pro¢ jim byla pfifazena uvedena hodnota, a jak k této hodnoté autor
dosel. Také stanoveni hodnoty BOXES_COUNT = [spTrianglesCount #* 1.3 /512]-512 pro
prostorové hashovéni se jevi jako velice experimentélni volba a nikde se nenachazi odGivodnéni této
hodnoty.

U porovnani implementace z hlediska ¢asové naro&nosti si nejsem jista korektnosti vysledkd, jelikoz
autor uvadi, ze pro pivodni implementaci ze softwaru CAVER Analyst bylo méfeni provedeno vzdy
pétkrt a vyslednd hodnota je priimérem naméfenych Casl, zatimco pro autorovu paralelni
implementaci bylo méfeni provedeno tfikrat a jako vysledna hodnota byla pouzita stfedni hodnota
namérenych ¢as. Neni mi viibec jasné, pro¢ byla méfeni provedena odlidnym zplsobem, a dle mého
ndzoru tento rozdil mize znaéné zkreslit vysledky. Posledni ma poznamka k vysledkim experimentd
je, Ze podily A; a A, v Tabulce 3 by bylo vhodnéjsi stanovit v opaéném pomeéru, aby jejich hodnota
udavala urychleni navrzeného fegeni vici pGvodni implementaci.

V prdci taktéZ postradam vizualizaéni nastroj, pomoci kterého by bylo lehce ovéfitelné, zda ziskany
textovy vystup korektné popisuje molekuldrni povrch.

Formalni droven:

Prace obsahuje vétsi mnozstvi pravopisnych chyb a pfeklepii. Navic stavba vétéiho mnoZstvi vét neni
zcela korektni, ve vété napfiklad chybi sloveso, je v ni poutito Spatné sklofiovani ¢ véta dokonce
nedava smysl a étenaf si musi domyslet, co chtél autor popsat. Uvedens skutecnost se samozfejmé
projevuje na srozumitelnosti a text je tézko Citelny. Celkové préce plisobi znaéné uspéchanym dojmem.

Préce s literaturou:
PoufZitd literatura je relevantni a dostateéna pro FeSeni bakaldfské prace.
Splnéni zadani:

Zadani préace bylo spInéno bez vyhrad.



Dotazy k praci:

Zkousel jste porovnévat shodu vysledkl ze softwaru CAVER Analyst a z vasi implementace jinak
neZ vizualné (tj. jinak ne? metodou »kouknu a vidim“)?

Pro¢ byla méfeni ¢asové naroénosti implementace ze softwaru CAVER Analyst a vasi
implementace provedena rlznym zplsobem (implementace v CAVER Analyst — zprimérovani
Cast péti méreni, vage implementace — stfedni hodnota ze t¥ méfeni)? Nejsou poté vysledky
porovnani zkresleny?

Na zakladé ¢eho byly stanoveny hodnoty konstant BOXES COUNT,
MAX AVG_CROP_PLAMES_PER TRIANGLE a MAX TOROIDAL_ PATCHES PER ATOM?

Navrhuji hodnoceni znamkou dobfe a praci doporuéuji k obhajobé.

V Plzni 20.7.2016 Ing. Zuzana MajdiSova
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