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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

Plánování pohybu pro modelování a vizualizaci protein·

Tato diplomová práce se zabývá problematikou plánování pohybu v pro-
st°edí proteinových model· a algoritm· pouºívajících pro jejich popis grafo-
vou reprezentaci.

Hlavním cílem práce bylo na základ¥ dostupné literatury navrhnout a im-
plementovat algoritmus plánování pohybu vhodný pro vyuºití v modelech
protein·. Práce do hloubky popisuje implementovaný algoritmus a vyhodno-
cuje výsledky testování tohoto algoritmu na reálných datech.
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1 Úvod

Jedním z tradi£ních problém· algoritmizace je hledání cest v r·zných mode-
lech. Vºdy´ Dijkstr·v algoritmus bývá za°azen do základní výuky po boku
abstraktních datových typ· a algoritm· °azení.

U algoritm· hledání cesty pracujících nad grafy je vºdy k dispozici popis
volného a bezpe£ného prostoru. Ten ov²em obecn¥ nemusí být k dispozici �
£astým zadáním bývá pouze popis p°ekáºek a p°echod k popisu volného pro-
storu nemusí být triviální. Celý problém pak nabývá na náro£nosti i pouhým
zavedením nenulové velikosti navigovaného agenta.

V modelech, kde by byla deterministická tvorba kvalitního grafového mo-
delu stejn¥ sloºitá jako hledání cesty samotné, p°ichází ke slovu algoritmy
pravd¥podobnostní. U pravd¥podobnostních algoritm· hledaní cesty, protoºe
obvykle hledají cesty robotickým agent·m, se p°eváºn¥ mluví o plánování po-
hybu namísto hledání cesty. Plánování pohybu m·ºe zahrnovat i dal²í ome-
zení krom¥ bezkoliznosti cesty.

Pro adresování zmín¥ných problém· byly vyvinuty pravd¥podobnostní
algoritmy, jeº tato práce popisuje a v p°ípad¥ RRT* i implementuje. Vzhle-
dem k obecnosti popisu t¥chto algoritm· se nejedná o postupy aplikovatelné
bez pe£livé analýzy prost°edí a moºností jejich implementace. Zde p°ichází
ke slovu tato práce.

1.1 Cíl práce

Práce si dává za cíl prozkoumat moºnosti °e²ení navigování sloºitých sond
v prost°edí model· protein· za pomoci pravd¥podobnostních algoritm·, na-
vrhnout takové algoritmy a implementovat aplikaci, jeº umoºní výpo£et a snad-
nou budoucí modi�kaci t¥chto algoritm· spolu s vizualizací výsledk·.

1.2 Obsah práce

Práce je d¥lena do t°í hlavních £ástí. První £ást práce se v¥nuje analýze
doposud známých °e²ení, po£ínajíc od úvodu do problematiky v sekci 2.1
p°es popis zástupc· grafových a pravd¥podobnostních algoritm·, po srovnání
jejich p°edností a nevýhod.

Druhá £ást, kapitola 3, se v¥nuje vypracovanému °e²ení. Po£ínaje de-
tailním popisem implementovaného algoritmu hledání cesty a moºností jeho
úprav v sekci 3.1 p°es volbu technologie v sekci 3.2 po implementaci aplikace
v sekci 3.3.

V poslední z hlavních £ástí, kapitole 4, je v¥nován prostor experiment·m
nad algoritmem ze sekce 3.1. U jednotlivých provedených experiment· jsou

1



popsány podmínky, metodika, výsledky i následné vyhodnocení výsledk· ex-
periment·.

2



2 Teoretická £ást

Teoretická £ást se nejprve v sekci 2.1 v¥nuje uvedení do kontextu plánování
cest pro problematiku proteinových model·. Sekce 2.1 téº de�nuje základní
pojmy vyuºívané zejména u popisu algoritm· v dal²ích sekcích. Samotným
model·m vyuºívaným v práci se pak v¥nuje sekce 2.2.

Po p°edstavení model· a úvodu do problému plánování pohybu násle-
dují £ásti popisující studované algoritmy, které byly vybrány po domluv¥
s vedoucí. Jedná se pravd¥podobnostní algoritmy zaloºené na pravd¥podob-
nostní map¥ (Probabilistic roadmap) a tzv. rychle prozkoumávajícím náhod-
ném stromu (Rapidly exploring random tree) popsaných v sekcích 2.4 a 2.5.
Sekce 2.6 porovnává algoritmy z obou jmenovaných skupin a vysv¥tluje �-
nální výb¥r.

2.1 Plánování pohybu a hledání cesty

P°ed dal²ím postupem je t°eba zavést pojmy plánování pohybu (motion plan-
ning), plánování cesty (path planning), hledání cesty (path �nding) a jejich
souvislosti v kontextu této práce. Pro jednoduchost je v následující de�nicích
pouºíváno shodné ozna£ení �bod� jak pro vrchol grafu, tak pro komplexní
stav navigovaného robota. Cestou se rozumí posloupnost záchytných bod·.
Volným prostorem se rozumí prostor, v n¥mº se nenachází ºádná z p°ekáºek

Hledáním cesty je moºné rozum¥t proces nalézání bezkolizní cesty pro
agenta zadaným prostorem. Obvyklým výstupem procesu hledání cesty je
posloupnost záchytných bod· respektive vrchol· grafu spojující bod po£á-
te£ní a cílový. Typickým vstupem procesu bývá graf.

P°íbuzným pojmem je plánování pohybu. Tento pojem je pouºíván zejména
v robotice. Na rozdíl od hledání cesty se plánování pohybu nezabývá cestou
samotnou, ale jejím následováním. Obdobn¥ jako u hledání cesty se poºa-
duje, aby byl pohyb bezkolizní � modely plánování pohybu mohou obsaho-
vat p°ekáºky. Plánování pohybu m·ºe navíc zahrnovat omezení kinematická
(klouby) stejn¥ jako dynamická (nap°. setrva£nost). Vstupem procesu m·ºe
být posloupnost záchytných bod·, výstupem je pak nap°íklad posloupnost
p°íkaz· °ídící jednotce robota.

Pojem plánování cesty je neutrální a m·ºe obsáhnout kombinaci obou
vý²e zmín¥ných problém·. Vzhledem k cíl·m práce je nejvhodn¥j²í pouºívat
pojmu plánování cesty.

Plánování pohybu nalézá uplatn¥ní nap°íklad v °ízení vesmírných a pod-
vodních robot·, helikoptér, humanoid· anebo ve virtuálním prototypování.
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2.1.1 Prostor kon�gurací C-space

Modely plánování cesty, jak je uvedeno v sekci 2.1, mohou uvaºovat nejenom
pozici agenta, ale i nap°íklad orientaci anebo dal²í omezení. Kon�guracemi
jsou pak ozna£ovány vektory popisující pozici agenta v prostoru t¥chto mo-
del·. Nap°íklad u robota v trojrozm¥rném prostoru by mohla kon�gurace být
nap°íklad ²estirozm¥rným vektorem popisujícím jeho transformaci skládající
se z vektor· pozice a orientace v prostoru. Názvosloví také pouºívá pojmu
�stav� pro vektory popisující kon�gurace agent· v modelech, jeº zahrnují
dynamická omezení.

Jako ozna£ení pro prostory model· plánování cesty se zavádí pojem �prostor
kon�gurací� (C-space) . Modely protein· vyuºívané v práci setrva£nost neu-
vaºují, proto se v práci mluví p°eváºn¥ o prostorech kon�gurací. Navíc z po-
hledu algoritmizace jsou mnohdy rozdíly mezi prostorem kon�gurací a pro-
storem stav· zanedbatelné.

2.1.2 Metriky v kontextu plánování cest

Formáln¥ [14] je metrika ρ na mnoºin¥ X funkcí, jeº je de�nována na kar-
tézském sou£inu X ˆX s hodnotami náleºícími E1 reálných £ísel a spl¬ující
v²echny následující podmínky:

1. ρpx, yq ě 0 pro v²echna x, y P X (nezápornost)

2. ρpx, yq “ 0 práv¥ tehdy, kdyº x “ y;x, y P X (totoºnost)

3. ρpx, yq “ ρpy, xq pro v²echna x, y P X (symetrie)

4. ρpx, zq ď ρpx, yq ` ρpy, zq pro v²echna x, y, z P X (trojúhelníková ne-
rovnost)

V kontextu hledání cesty se obvykle rozumí metrikou vzdálenost, eukli-
dovská norma pozic vrchol· grafu. V kontextu plánování cest se obvykle
uvaºují i metriky sloºené. D·vodem skládání n¥kolika r·zných metrik je po-
t°eba re�ektovat li²ící se významy jednotlivých dimenzí kon�gurace. Volba
metriky je netriviální záleºitostí vzhledem k jejímu vlivu na výkon algoritm·.

Volba metrik se také li²í model od modelu. Z tohoto d·vodu uvád¥ní kon-
krétních metrik v popisech algoritm· nebývá obvyklé. V plánování i hledání
cesty se £asto za metriky ozna£ují (formálního pohledu nesprávn¥) i funkce,
které nespl¬ují n¥které z vý²e vyjmenovaných podmínek.
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2.1.3 Algoritmy hledání cesty v grafech

V p°ípad¥ plánování cesty popis volného prostoru £asto chybí � volný prostor
je implicitn¥ popsán p°ekáºkami. Toto platí i pro v práci vyuºívané protei-
nové modely. Výstupem n¥kterých pravd¥podobnostních algoritm· plánování
cesty ov²em nemusí být p°ímo cesta, výstupem algoritmu m·ºe být i graf ve
kterém se cesta hledá dodate£n¥ b¥ºnými algoritmy hledání cesty. P°íkladem
algoritmu generujícího graf je algoritmus PRM uvedený v sekci 2.4.

Z t¥chto d·vod· m·ºe být p°i plánování cesty vyuºito i algoritm· hledání
cest v grafu. Jak jiº název napovídá, tyto algoritmy pracují nad grafem.
Vrcholy grafu mohou odpovídat kon�guracím ve volném prostoru, hrany pak
spojují vrcholy lokální bezkolizní cestou. Základními algoritmy pracujícími
s grafy jsou:

BFS (Breadth �rst search) [2] je prohledáváním do ²í°ky. Algoritmus po-
mocí fronty rekurentn¥ prochází v²echny sousedy zpracovávaného vr-
cholu. Tento proces probíhá, dokud nejsou zpracovány v²echny vrcholy
komponenty grafu. Následn¥ je zvolen nový po£áte£ní vrchol v jedné
z neprozkoumaných komponent.

DFS (Depth �rst search) [2] je prohledáváním do hloubky. Vyuºívá principu
�backtrackingu� � algoritmus se vrací, neexistuje-li ºádný pln¥ nepro-
zkoumaný soused. V p°ípad¥ vy£erpání vrchol· ke zpracování (v²ichni
sousedé po£áte£ního vrcholu jsou pln¥ prozkoumáni) volí nový po£á-
te£ní vrchol v jedné z neprozkoumaných komponent.

Dijkstr·v algoritmus [2] nalézá v Opn log nq nejkrat²í cestu mezi dv¥ma
vrcholy. Postup algoritmu je obdobný BFS. Hlavním rozdílem je vyuºití
informace o délce nejkrat²í cesty do vrcholu jako váhy prioritní fronty
vrchol· ke zpracování.

A* (A star)[3, 6] je algoritmus vyuºívající kombinace heuristického hledání
a prohledávání zaloºeného na nejkrat²í cest¥. Algoritmus je uspo°á-
daným prohledáváním (best-�rst search), prohledávání je °ízeno od-
hadem ceny vrchol·. V kaºdé iteraci je z fronty vybrán k expanzi
vrchol s minimální cenou. Cena vrchol· je odhadována dle rovnosti
fpvq “ hpvq ` gpvq, kde hpvq je heuristická vzdálenost (nap°. Euk-
leidovská) k cílovému vrcholu a gpvq je délka doposud nalezené cesty
z vrcholu po£áte£ního do prozkoumávaného vrcholu.

Implementace algoritmu obvykle vyuºívají prioritní frontu. V kaºdé
iteraci je z fronty vybrán ke zpracování vrchol minimalizující cenu. Poté
jsou do fronty za°azeni sousedi zpracovávaného vrcholu. Soused·m je
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odpovídajícím zp·sobem upravena cena � k úprav¥ dochází, sniºuje-li
se cestou p°es aktuáln¥ zpracovávaný vrchol.

LPA*/D* Lite Algoritmy LPA* (Lifelong Planning A*) a D* Lite (Dyna-
mic A* Lite) roz²i°ují A* pro pouºití v m¥nícím se grafu. Algoritmus
D* Lite [11] byl odvozen z LPA* [12] a sdílí d·leºité vlastnosti, proto
se následující odstavce v¥nují pouze D* Lite. D* Lite je povaºován za
jednodu²²í neº D*.

Algoritmus D* Lite zavádí prioritu vrcholu jako dvourozm¥rný vektor
k “ rk1, k2s daný vztahy 2.1,

kpvq “ rminpgpvq, rhspvqq ` hpvq,minpgpvq, rhspvqqs, kde

rhspvq “ minv1
PPredpvqpgpv

1

q ` cpv
1

, vqq,

rhspvstartq “ 0

(2.1)

kde Predpvq je mnoºina p°edch·dc· v P V a 0 ă cps
1

, sq ă 8 udává
cenu p°esunu z v do v

1

. Obdobn¥ jako u A* hpvq je heuristikou odhadu-
jící vzdálenost vrcholu cílového a gpvq je délka doposud nalezené cesty
z po£áte£ního vrcholu. Priority jsou °azeny lexikogra�cky, tzn. nejprve
jsou porovnány sloºky k1, sloºky k2 jsou porovnávány pouze v p°ípad¥
rovnosti prvních sloºek.

První krok algoritmu je obdobný výpo£tu nejkrat²í cesty v algoritmu
A*, ov²em vyuºívá priorit k. V dal²ích iteracích jsou v grafu hledány
zm¥ny. Po nalezení zm¥ny je aktualizována cena p°íslu²né hrany a její
po£áte£ní vrchol je vloºen do prioritní fronty. P°i zpracování vrcholu je
p°epo£ítána jeho priorita. Zvý²í-li se priorita vrcholu, je znovu p°idán
do fronty. Po aktualizaci ceny jsou do prioritní fronty p°idáni sousedé
zpracovávaného vrcholu.

2.2 Proteinové modely

Základními stavebními sloºkami protein· [17] jsou proteinogenní aminokyse-
liny, molekuly sestávající se z n¥kolika málo atom·, kterých je v závislosti na
p°esné de�nici zhruba dvacet druh·.

Kaºdá aminokyselina obsahuje £ást umoº¬ující navázat peptidové vazby,
a tak vytvo°it °et¥zec aminokyselin. Proteiny se skládají z jednoho anebo více
t¥chto °et¥zc·. Po°adí v °et¥zci je nazýváno primární strukturou proteinu.
Toto po°adí je zakódováno v DNA a °et¥zy aminokyselin jsou syntetizovány
pomocí ribozom· p°i transkripci a translaci.

Jednotlivé £ásti °et¥zc· mohou být uspo°ádány nap°íklad do list· anebo
²roubovic, coº je ozna£ováno za sekundární strukturu protein·.
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Terciární struktura popisuje trojrozm¥rné uspo°ádání list· a ²roubovic °e-
t¥zce. Funkce proteinu je ur£ena práv¥ terciální strukturou. K zachycení této
struktury spolu s p°itaºlivými a odpudivými silami mezi atomy se vyuºívá
van der Waalsova modelu.

Van der Waals·v model zachycuje terciární strukturu protein· spolu se
silami vzájemn¥ p·sobícími mezi atomy a umoº¬uje studium funkce protein·
[17]. V tomto modelu jsou atomy p°edstavovány sférami. Je-li mezi atomy
silná vazba, jejich sféry se p°ekrývají. V ostatních p°ípadech by se sféry ne-
m¥ly p°ekrývat z d·vodu p·sobení odpudivých sil. P°íklad van der Waalsova
modelu modelu je zachycen na obrázku 2.1.

Obrázek 2.1: Ukázka van der Waalsova modelu [17] vykreslený programem
CAVER Analyst [13] (vlevo) a °et¥zu aminokyselin (vpravo)

Polom¥ry sfér, konstanty van der Waalsova modelu, jsou ur£eny experi-
mentáln¥ m¥°ením. Polohy sfér jsou ur£ovány pomocí NMR spektroskopie
nebo rentgenové krystalogra�e. Sféry modelu bývají také obvykle obarveny
dle chemického prvku, kterému p°íslu²í.

2.3 De�nice problému

Problém plánování cesty °e²ený v práci zachycuje obrázek 2.2 � vstupem
algoritm· je popis p°ekáºek, výstupem pak hledaná cesta. Modely protein·
(popsané v sekci 2.2) se skládají ze sfér (koulí) r·zných polom¥r·. V p°ípad¥
proteinových model· se obvykle agent nazývá �sonda� .
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Obrázek 2.2: Schéma plánování pohybu

Sondy v t¥chto modelech se obvykle také sestávají ze sfér a jejich kon�gu-
race je popsána pozicí v prostoru a orientací. Zatímco je po£áte£ní kon�gu-
race na vstupu, koncová kon�gurace se m·ºe nacházet kdekoliv vn¥ proteinu.
U koncové kon�gurace zásadním zp·sobem záleºí na de�nici �vn¥� proteinu,
pro jednoduchost lze ale uvaºovat, ºe její pozice je minimáln¥ v ur£ité vzdá-
lenosti od nejbliº²í p°ekáºky.

V modelu m·ºe existovat n¥kolikero cest, cílem navrhovaného algoritmu
je nalézt v²echny unikátní cesty. Unikátní cestou se rozumí cesta vedoucí
�tunelem�, jehoº podstatnou £ást nesdílí s jinou nalezenou cestou.

2.4 Pravd¥podobnostní mapa

První a star²í z popisovaných je algoritmus pravd¥podobnostní mapy (Proba-
bilistic Roadmap). Algoritmus je dále v práci ozna£ován jako PRM. �lánek
[10] de�nuje algoritmus v prostoru kon�gurací. Jeho popis zahrnuje n¥kolik
upravitelných £ástí. To umoº¬uje velkou volnost jeho nastavení. Jedná se
v²ak o netriviální nastavení, které je ale pro výkonnost algoritmu klí£ové.
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2.4.1 Popis algoritmu

Algoritmus PRM [10, 5] staví nad prozkoumanými £ástmi prostoru graf. Pro-
stor modelu je prozkoumáván náhodným vzorkováním. Posta£ujícím vstupem
algoritmu je mnoºina p°ekáºek P . Znalost po£áte£ní ani cílové kon�gurace
není samotným algoritmem vyºadována, nicmén¥ jejich znalost m·ºe být vy-
uºita v n¥kterých heuristikách vzorkování. Pro zjednodu²ení popisu se p°ed-
pokládá, ºe ob¥ kon�gurace jsou na vstupu k dispozici. Výstupem algoritmu
je orientovaný graf mapující prozkoumaný prostor. Algoritmus pracuje s £aso-
vou sloºitostí Opn log nq [9]. Tento graf je vyuºíván k nalezení cesty n¥kterým
z grafových algoritm·. P°íklady grafových algoritm· lze nalézt v sekci 2.1.3.

Základní my²lenkou algoritmu je propojování nov¥ vygenerovaných ná-
hodných kon�gurací s podmnoºinou jiº vloºených vrchol· grafu bezkolizní
cestou. P°esná implementace náhodného vzorkování, stejn¥ jako procedury
výb¥ru kandidát· k propojení i testování propojitelnosti (local planner) kon-
�gurace je ponechána na implementátorovi algoritmu. Moºnostmi implemen-
tace t¥chto procedur se v¥nuje studie [5], jeº také tyto procedury detailn¥
srovnává.

Pseudokód 2.1 popisuje variantu algoritmu se známou po£áte£ní i cílovou
kon�gurací. Vstupem je po£et iterací n, mnoºina p°ekáºek P a kon�gurace
po£áte£ní vstart a koncová vgoal. Mnoºiny E i V mohou být téº na vstupu
v p°ípad¥ ºe je roz²i°ována jiº existující mapa (°ádka 3 je pak vynechána).
Výstupem algoritmu je graf G.

Na °ádcích 2 a 3 je mnoºina hran E inicializována na prázdnou a do
mnoºiny vrchol· V jsou vloºeny vrcholy vstart a vgoal.

V kaºdé iteraci (°ádky 5 aº 15) je nejprve na základ¥ kon�gurace vyge-
nerované procedurou Sample vytvo°en nový vrchol, jenº je posléze vloºen do
mnoºiny vrchol· grafu. Následuje výb¥r �uºite£ných� vrchol· grafu procedu-
rou FindUseful a jejich zpracování (°ádky 8 aº 15) vzestupn¥ dle vzdálenosti
od nového vrcholu vnew.

P°i zpracování �uºite£ného� vrcholu v je ov¥°ována vzájemná propojitel-
nost s vnew. V p°ípad¥ úsp¥²ného nalezení spojení je do grafu p°idána hrana
s odpovídající orientací spojující v a vnew.

U náhodného vzorkování prostoru (Sample) se p°edpokládá, ºe jeho vý-
stupem jsou bezkolizní kon�gurace. Vygenerované kon�gurace jsou p°idávány
jako vrcholy grafu. Moºnostem implementace náhodného vzorkování se de-
tailn¥ji v¥nuje sekce 2.4.2. P°i plánování více neº jedné cesty grafem je moºné
obdobným zp·sobem do grafu za°adit dodate£né po£áte£ní a cílové kon�gu-
race.
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Algoritmus 2.1 PRM

1: procedure BUILD_PRM(n, P, vstart, vgoal)
2: V Ð tvstart, vgoalu
3: E ÐH

4: for i = 1 . . .n do
5: vnew Ð Sample (P )
6: V Ð V Y vnew
7: Nv ÐFindUseful(V,E, vnew)
8: for all v P Nv, ascending by distance to vrand do
9: if CanConnect(v, vnewq) then
10: E Ð E Y tpv, vnewqu
11: end if
12: if CanConnect(pvnew, vq) then
13: E Ð E Y tpvnew, vqu
14: end if
15: end for
16: end for
17: return G “ pV,Eq
18: end procedure

Jedním z klí£ových faktor· úsp¥²nosti a výkonnosti je procedura vybí-
rající �uºite£né� vrcholy (FindUseful) grafu ve smyslu schopnosti nalezení
cesty prostorem. Po vytvo°ení nového vrcholu na základ¥ náhodn¥ vygene-
rované kon�gurace je procedurou FindUseful vybrána odpovídající mnoºina
�uºite£ných� vrchol· grafu. Ke kaºdému prvku této mnoºiny se následn¥
pokusí procedura CanConnect najít bezkolizní spojení. Pokud tento proces
usp¥je, do grafu je p°idána hrana spojující daný vrchol a novou kon�guraci.
Moºnostem implementace výb¥ru �uºite£ných� vrchol· grafu se detailn¥ji
v¥nuje sekce 2.4.3.

U procedury CanConnect testující propojitelnost je kladen d·raz na rych-
lost. Procedu°e je nicmén¥ umoºn¥no se mýlit fale²ným odmítnutím (tj.
chyba II. typu). Ve £lánku [10] se uvádí jako jedna z moºností implemen-
tace inkrementální detekce kolizí [18]. Hrany, jeº propojují dv¥ komponenty
grafu, vylep²ují schopnost grafu nalézt cestu, a proto mohou být algoritmem
preferovány. Nicmén¥ hrany spojující vrcholy stejné komponenty umoº¬ují
potenciáln¥ nalézt cestu s niº²í cenou a mohou být téº akceptovány, je-li
cílem získat krat²í cestu.
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2.4.2 Vzorkování prostoru

Studie [5] uvádí n¥kolik moºností vzorkování. Navíc je uvedena i moºnost
kombinace vícero vzorkování pro r·zné dimenze prostoru kon�gurací. Tyto
metody lze dále d¥lit na p°ístupy s vyuºitím a bez vyuºití p°ekáºek.

Bez vyuºití znalosti p°ekáºek
P°estoºe tyto metody vzorkování nevyuºívají informací o p°ekáºkách ve scén¥,
výsledky p°íli² nezaostávají [5] za komplikovan¥j²ími p°ístupy v následujícím
odstavci. Tyto metody téº slouºí jako podklad pro metody vyuºívající znalost
p°ekáºek:

• Uniformní náhodné vzorkování � sloºky vektoru kon�gurace ná-
hodn¥ generovány z uniformního náhodného rozd¥lení.

• Hierarchická m°íºka za£íná s hrubou pravidelnou m°íºkou. M°íºka je
v pozd¥j²ích iteracích algoritmu postupn¥ zjem¬ována. Vzorky v rámci
jedné úrovn¥ jsou generovány v náhodném po°adí.

• Hierarchické náhodné bu¬ky � kombinace vý²e zmín¥ných � hie-
rarchický postup obdobný hierarchické m°íºce. Okolí vrchol· m°íºky
jsou vyuºívána jako st°edy bun¥k, z nichº jsou kon�gurace vzorkovány.

• Haltonská mnoºina bod· � deterministická varianta algoritmu vzor-
kování vyuºívající Haltonovské posloupnosti (deterministická posloup-
nost jevící se jako náhodn¥ generovaná) místo pseudonáhodného gene-
rátoru £ísel k vytvo°ení kon�gurací.

• Randomizovaná Haltonská mnoºina bod· � kombinace metody
vyuºívající bun¥k jako okolí ke vzorkování a metody s Haltonovskou
posloupností. Haltonovská posloupnost bod· je vyuºita jako st°ed bu-
n¥k v nichº probíhá vzorkování.

S vyuºitím znalosti p°ekáºek
Následující metody se snaºí o jemn¥j²í vzorkování v blízkosti p°ekáºek. Tyto
metody vycházejí z p°edpokladu, ºe vzorky v blízkosti p°ekáºek mají vy²²í
vliv na schopnost algoritmu nalézt cestu prostorem.

• Náhodné gaussovské vzorkování � vzorek je generován lineární in-
terpolací dvou vybraných náhodných vzork·. Práv¥ jeden z vybraných
interpolovaných vzork· musí být v kolizi s p°ekáºkami. Parametr in-
terpolace má gaussovské náhodné rozd¥lení a je omezen na interval
ă 0, 1 ą.
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• Náhodný posun � je vygenerována náhodná kon�gurace v kolizní po-
zici. Poté je vybrán náhodný sm¥r ve kterém je kon�gurace p°esouvána,
dokud se nenachází v pozici bezkolizní.

2.4.3 Výb¥r propojovaných uzl·

Nemén¥ d·leºitou sou£ástí algoritmu je výb¥r �uºite£ných� uzl·, k nimº se lo-
cal planner pokusí nový vzorek p°ipojit. Protoºe testy p°ipojitelnosti mohou
být drahé, velký po£et t¥chto uzl· není ºádoucí. Stejn¥ tak p°íli² nízký po£et
uzl· m·ºe vyústit v selhání p°ipojení vrcholu do grafu a tudíº i nalezení cesty.
Je vysloven p°edpoklad [5], ºe bliº²í uzly jsou �uºite£n¥j²í� , protoºe se o£e-
kává ºe ²ance úsp¥²ného spojení velmi vzdálených uzl· je minimální. Volba
vhodné metriky ρ této vzdálenosti je téº nep°ímo ovliv¬uje tyto metody.

• Nejbliº²ích n � p°ímo£ará volba, jeº vybírá n nejbliº²ích vrchol· grafu.

• Nejbliº²í v komponent¥ � k propojení vºdy vybrá nejbliº²í vrchol
z kaºdé komponenty grafu.

• Nejbliºích n v komponent¥ � kombinuje vý²e zmín¥né moºnosti
a vybírá z kaºdé komponenty n nejbliº²ích vrchol· k propojení.

• Viditelnost � nový vzorek ozna£uje za �uºite£ný� , jsou-li nalezena
spojení tohoto vrcholu s ºádnou anebo více neº jednou komponentou
grafu.

2.4.4 sPRM

Oproti p°edchozím sekcím, jeº se v¥novaly r·zným heuristikám vylep²ujícím
výsledky algoritmu PRM, je sPRM [9] naopak zjednodu²enou verzí. Spí²e neº
pro praktické vyuºití je proto vyuºíván pro analýzu navazujících algoritm·.
A£koliv je £asová sloºitost tohoto algoritmu hor²í (Opn2q oproti Opn log nq),
narozdíl od p°edchozích metod s nÑ 8 nalézá cestu asymptoticky optimální
[8].

Postup algoritmu zachycený pseudokódem Algoritmus 2.2 se li²í od PRM
v odstran¥ní procedury FindUseful (za �uºite£né� jsou povaºovány v²echny
vrcholy). Odli²ný je i první krok algoritmu (°ádky 2 aº 6), ve kterém je krom¥
vloºení po£áte£ní a cílové kon�gurace téº vygenerováno a vloºeno do mnoºiny
vrchol· V v²ech n vrchol·. Algoritmus postupn¥ zpracovává v²echny vrcholy
V (°ádky 7 aº 13) zp·sobem obdobným jako v algoritmu PRM (pseudokód
2.1, °ádky 9 aº 14), kdy je v p°ípad¥ úsp¥²ného nalezení propojení dvojice
vrchol· p°idána do mnoºiny hran E odpovídající hrana.
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Algoritmus 2.2 sPRM

1: procedure BUILD_sPRM(n, P, vstart, vgoal)
2: V Ð tvstart, vgoalu
3: E ÐH

4: for i = 1 . . .n do
5: V Ð VY Sample(P )
6: end for
7: for all v P V do
8: for all u P V ztvu do
9: if CanConnect(v, vnewq) then
10: E Ð E Y tpu, vnewqu
11: end if
12: if CanConnect(pvnew, vq) then
13: E Ð E Y tpvnew, uqu
14: end if
15: end for
16: end for
17: return G “ pV,Eq
18: end procedure

2.4.5 PRM*

�lánek [8] p°edstavuje dal²í variantu algoritmu, PRM* (PRM star, viz Algo-
ritmus 2.3). Jedná se o algoritmus vycházející z sPRM s jediným rozdílem,
ºe potenciální vrcholy k propojení jsou vybírány z okolí r (°ádka 9) daného
vztahy 2.2:

r “ γPRMplog n{nq1{d, kde

γPRM ą γ˚PRM “ 2p1` 1{dq1{dpµpCfreeq{ζdq
(2.2)

kde d je po£et dimenzí prostoru kon�gurací C, n po£et vrchol· grafu, Cfree
prostorem bez p°ekáºek, µpCfreeq je Lebesgueova míra (objem) prostoru bez
p°ekáºek a ζd je objem jednotkové koule v d-dimenzionálním Eukleidovském
prostoru.

Cílem tohoto omezení je sníºit po£et pokus· o propojení na pr·m¥rn¥
log n vrchol·, coº vede na Opn log nq £asovou sloºitost. Stejn¥ jako sPRM,
tento algoritmus nalézá cestu asymptoticky optimální [8].
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Algoritmus 2.3 PRM*

1: procedure BUILD_PRM*(k, P, vstart, vgoal)
2: V Ð tvstart, vgoalu
3: E ÐH

4: r Ð γPRMplogK{Kq1{d

5: for i = 1 . . . K do
6: v Ð VY Sample(P )
7: end for
8: for all v P V do
9: U Ð u P V ztvu, ρpu, vq ď r
10: for all u P U do
11: if CanConnect(v, vnew) then
12: E Ð E Y tpu, vnewqu
13: end if
14: if CanConnect(vnew, v) then
15: E Ð E Y tpvnew, uqu
16: end if
17: end for
18: end for
19: return G “ pV,Eq
20: end procedure

2.5 Rychle prozkoumávající náhodný strom

Druhý a nov¥j²í z popisovaných pravd¥podobnostních algoritm· se nazývá
rychle prozkoumávající náhodný strom (Rapidly-exploring Random Tree).
Algoritmus je dále v práci ozna£ován jako RRT. �lánek [15] de�nuje algo-
ritmus v prostoru stav· (namísto prostoru kon�gurací), £ímº zd·raz¬uje, ºe
byl navrºen pro vyuºití v modelech s °adou komplexních fyzikálních ome-
zení. Tento d·raz je v de�nici umocn¥n vyuºitím vstup· °ízení agenta jako
ohodnocení hran stromu.

Základní verze algoritmu je oproti PRM v n¥kolika ohledech jednodu²²í �
namísto grafu generuje strom, ve kterém je následné nalezení cesty triviální.
Dále se namísto n nejbliº²ích vrchol· hledá jediný kandidát k propojení.

2.5.1 Popis algoritmu

Algoritmus RRT [15, 16] staví nad prozkoumanými £ástmi prostoru strom.
Obdobn¥ jako PRM je prostor modelu prozkoumáván náhodným vzorko-
váním. Vstupem algoritmu je mnoºina p°ekáºek P a po£áte£ní kon�gurace
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vstart. Znalost cílové kon�gurace vgoal není vyºadována, nicmén¥ m·ºe být
vyuºita v n¥kterých heuristikách vzorkování a ukon£ení. V základní verzi je
vstupem téº po£et vrchol· n ke vloºení. Výstupem algoritmu je strom ma-
pující prozkoumaný prostor.

Za°azením existujícího stromu τ anebo koncové kon�gurace vgoal mezi
vstupy lze dosáhnout dodate£ného roz²í°ení stromu (vynecháním °ádky 2),
respektive stavbu stromu vyuºitelného k hledání cesty. P°i stavb¥ stromu pro
hledání cesty ukon£ovací podmínkou m·ºe být nap°íklad vytvo°ení vzorku
blízkého koncové kon�guraci ρpvnew, vgoalq ă ε nebo p°ímo úsp¥²né vloºení
vgoal do stromu.

Základní my²lenkou algoritmu je propojování nových náhodn¥ vygenero-
vaných kon�gurací s nejbliº²ím vrcholem grafu bezkolizní cestou. Krom¥ testu
propojitelnosti by lokální plánova£ m¥l mít na starost i ur£ení vstup· °ízení
agenta. Obdobn¥ jako u PRM se p°esná implementace náhodného vzorkování
i lokálního plánova£e neuvádí a je ponechána na implementátorovi algoritmu.

Pseudokód algoritmu 2.4 popisuje variantu s lokálním plánova£em gene-
rujícím vstupy °ízení agenta a s ukon£ením po vloºení n vzork· v prostoru
kon�gurací. Vstupem je po£et vzork· n, mnoºina p°ekáºek P a po£áte£ní kon-
�gurace vstart. Posledním vstupem je okolí r. Tato základní verze algoritmu
pouze demonstruje stavbu stromu mapujícího prostor, který není podkladem
pro hledání cesty.

Algoritmus 2.4 RRT

1: procedure BUILD_RRT(vstart, P, n)
2: τ.initpvstartq
3: for i = 1 . . . n do
4: vrand Ð Sample(P )
5: vnear Ð argminuPτ.V pρpu, vrandqq
6: vnew Ð SteerTo(vrand, vnear)
7: τ.addChildpvnear, vnewq
8: end for
9: return τ
10: end procedure

Na °ádku 2 strom je inicializován, vstart se stává ko°enem stromu. Hlavní
smy£ka (°ádky 3 aº 8) v kaºdé z n iterací nejprve náhodn¥ generuje pro-
cedurou Sample do£asný vrchol vrand. Na °ádcích 5 a 6 je nalezen vrchol
vnear stromu τ nejbliº²í od do£asného vrcholu vrand dle metriky ρ. Procedura
SteerTo (°ádek 6) poté na základ¥ jejích vstup· vrand a vnear vytvá°í nový
vrchol vnew, jenº je propojitelný bezkolizní cestou s vrcholem vnear. Nov¥ vy-
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generovaný vrchol vnew je posléze vloºen (°ádka 7) do stromu jako syn vrcholu
vnear.

Stejn¥ jako v algoritmu PRM se u procedury náhodného vzorkování pro-
storu (Sample) p°edpokládá, ºe jejím výstupem jsou kon�gurace bezkolizní.
Této procedury lze vyuºít k °ízení r·stu stromu. P°íkladem takového vyuºití
m·ºe být sm¥°ování k cílové kon�guraci nebo zam¥°ení na £ást prostoru.

Procedura vytvá°í nové vrcholy SteerTo na základ¥ nejbliº²ího vrcholu
stromu a vrcholu náhodn¥ generovaného. Tato procedura je obdobou pro-
cedury CanConnect algoritmu PRM (viz sekce 2.4.1). Na rozdíl od CanCon-
nect procedura SteerTo vytvá°í kon�guraci novou. Cílem procedury SteerTo
je vytvo°it tuto kon�guraci co nejpodobn¥j²í parametru vnear. U SteerTo se
nep°edpokládá selhání, protoºe existuje triviální °e²ení vnew « vnear.

2.5.2 Vlastnosti algoritmu

Pro uvedení vlastností algoritm· je nejprve t°eba de�novat pojem Voroného
diagram·. Voroného diagramy [1] jsou d¥lením prostoru na oblasti, bu¬ky,
jeº d¥lí prostor na sféry vlivu. Nech´ je daný prostor M a mnoºina S Ă M
st°ed· bun¥k s. Bu¬ka diagramu bs se sestává ze v²ech bod· x P M , na n¥º
má st°ed s nejsiln¥j²í vliv ze v²ech moºných st°ed· bun¥k v S.

Obrázek 2.3: Naivní náhodný strom (vlevo) a rapidly exploring random tree
(vpravo) [16]

Oproti naivnímu náhodnému stromu se RRT vyzna£uje sklonem k roz-
²i°ování nejmén¥ prozkoumaných £ástí prostoru [15], viz obrázek 2.3. To je
zp·sobeno faktem, ºe okrajové bu¬ky Voroného diagramu jsou nejv¥t²í, a tu-
díº je pravd¥podobnost roz²í°ení stromu z okrajové bu¬ky vy²²í. Náhodné
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vzorkování má tedy vy²²í ²anci roz²í°it �periferie� stromu. Up°ednost¬ování
neprozkoumaných £ástí prostoru je velmi ºádoucí vlastnost. Tato vlastnost
sm¥°uje expanzi stromu k neprozkoumaným £ástem prostoru.

Experimenty provedené v £lánku [15] zmi¬ují faktor 1,3 aº 2,0 násobku
délky nalezené cesty k délce cesty optimální. Dále se uvádí nezávislost vý-
sledk· a výkonu na volb¥ po£áte£ní kon�gurace vstart. Algoritmus RRT, po-
dobn¥ jako PRM, umoº¬uje vyuºít binární detekce kolizí. Mezi dal²í vlast-
nosti [16] pat°í:

Distribuce vrchol· se blíºí distribuci vzorkování. P°i expanzi stromu
se postupn¥ vypl¬uje prostor, proto s n Ñ 8 se pravd¥podobnost p,
ºe se nový vzorek nachází do vzdálenosti dosaºitelné v ∆t, blíºí jedné.
V tomto p°ípad¥ je nový vzorek p°ímo p°idán do stromu a odpovídá
tedy rozd¥lení vzorkování.

Pravd¥podobnostn¥ kompletní. Pravd¥podobnost, ºe RRT bude obsa-
hovat xgoal se blíºí jedné, kdyº po£et iterací nÑ 8.

Spojitý v kaºdé iteraci. Oproti PRM ve strom¥ v kaºdé iteraci algoritmu
existuje cesta k po£áte£ní kon�guraci (ko°enu stromu).

2.5.3 RRT*

Tento algoritmus vychází z RRT. Obdobn¥ jako PRM* s n Ñ 8 asympto-
ticky nalézá cestu optimální. Algoritmus pracuje s Opn log nq £asovou sloºi-
tostí [8].

Analogicky s PRM* je p°i vkládání nového vrcholu vnew do stromu zva-
ºováno n¥kolik kandidát· z okolí r “ mintγPRMplog n{nq1{d, ηu (viz vztahy
2.2 v sekci 2.4.5). Nicmén¥ oproti PRM* struktura z·stává stromem � vnew
je spojen s maximáln¥ jedním z kandidát·.

Z kandidát· na p°ipojení je vybrán takový, jenº minimalizuje cenu cesty
(z ko°ene stromu, vrcholu vstart) do nového uzlu cpvnewq. Po p°ipojení nového
vrcholu jsou v okolí upraveny údaje vrchol· o rodi£ovství, dojde-li jejich
úpravou ke zlep²ení ceny cesty z daného vrcholu.

Vstupem algoritmu je po£áte£ní kon�gurace vstart, mnoºina p°ekáºek P ,
polom¥r okolí kandidát· ke spojení r a po£et iterací n. Výstupem je strom τ
mapující prostor modelu. Strom τ je optimální vzhledem k cen¥ cesty z jeho
vrchol· do ko°ene stromu.

Pseudokód algoritmu na °ádkách 2 aº 6 postupuje identickým zp·sobem
jako u RRT. Nejprve je ko°en stromu inicializován po£áte£ní kon�gurací,
procedura SteerTo vytvá°í novou kon�guraci vnew z náhodného vzorku vrand
procedury Sample. Hlavní smy£ka b¥ºí n iterací.
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První zm¥ny p°ichází na °ádcích 7 aº 15. Nejprve je nalezena mnoºina
kandidát· k p°ipojení Vnear v okolí r. Poté je z této mnoºiny vybrán vrchol
vmin, p°es který je cena cesty (existuje-li) z vnew do ko°ene nejkrat²í. Nový
vrchol vnew je posléze p°idán do stromu jako syn vrcholu vmin (°ádek 16).

�ádky 17 aº 21 se zabývají úpravou rodi£ovství. V²em vrchol·m v okolí
Vnear je zm¥n¥n rodi£ na vnew, existuje-li cesta p°es vrchol vnew sniºující cenu
daného vrcholu.

Algoritmus 2.5 RRT*

1: procedure BUILD_RRT(vstart, P, r, n)
2: τ.initpvstartq
3: for i = 1 . . . n do
4: vrand Ð Sample(P )
5: vnear Ð argminuPτ.V pρpu, vrandqq
6: vnew Ð SteerTo(vrand, vnear)
7: Vnear Ð u P τ.V, ρpu, vnewq ă r
8: vmin Ð vnearest
9: cmin Ð cpvnearq ` ρpvnear, vnewq
10: for all u P Vnear do
11: if pcpuq ` ρpu, vnewqq ă cmin^CanConnectpu, vnewq then
12: vmin Ð u
13: cmin Ð cpuq ` ρpu, vnewq)
14: end if
15: end for
16: τ.addChildpvmin, vnewq
17: for all u P Vnear do
18: if CanConnect(vnew, u)^cpvnewq ` ρpvnew, uq ă cpuq then
19: ChangeParent(u, cnew)
20: end if
21: end for
22: end for
23: return τ
24: end procedure

Procedury Sample a SteerTo jsou identické s procedurami RRT stejného
jména (viz sekce 2.5.1). Procedura CanConnect pak odpovídá stejnojmenné
procedu°e algoritmu PRM (viz 2.4.1). U procedury ChangeParent je d·leºité
zajistit konzistenci stromu � nejenom, ºe je pot°eba nastavit vrcholu nového
rodi£e, ale i odpovídajícím zp·sobem upravit informace o synech a cenách
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vrchol·. Cena cpvq vrcholu v je rekurentn¥ de�nována vztahy 2.3,

cpvrootq “ 0,

cpvq “ cpv
1

q ` ρpv
1

, vq
(2.3)

kde vroot je ko°enem stromu (odpovídajícím po£áte£ní kon�guraci) a v
1

je
rodi£em vrcholu v.

Obrázek 2.4: Nalezená cesta (purpurová) a strom algoritmu RRT* s rostou-
cím po£tem uzl· [8]

Jedná se o tzv. anytime typ algoritmu � nejprve je (rychle) nalezena cesta,
jejíº cena je pak s rostoucím po£tem vrchol· postupn¥ sniºována, viz obrázek
2.4.

2.5.4 Dal²í varianty RRT

Alternativa RRT*, kdy výb¥r kandidát· uvaºuje k nejbliº²ích uzl· stromu
namísto v²ech vrchol· v okolí r, se nazývá k-nearest RRT*.

Dal²í variantou RRT je Informed RRT*[4] stavící na RRT* s tím rozdílem,
ºe po prvotním nalezení cesty je vzorkování nových vrchol· zam¥°eno na
elipsoid, v n¥mº se cesta nachází. Cílem této zm¥ny je urychlit algoritmus
zamítáním vzork·, u kterých je pravd¥podobnost vylep²ení nalezené cesty
minimální.

Varianta algoritmu, T-RRT [7] (Transition based RRT), pak roz²i°uje
p·vodní algoritmu o vyuºití cenové mapy s cílem vylep²it kvalitu výsledné
cesty.

2.6 Srovnání PRM a RRT

�lánek [8] v¥nující se analýze sloºitosti algoritm· nabízí srovnání algoritm·
po stránce sloºitosti a schopnosti nalézt asymptoticky cestu optimální, tyto
poznatky jsou shrnuty v tabulce 2.1.
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Tabulka 2.1: Porovnání sloºitostí popsaných algoritm· [8]

algoritmus asymptoticky
optimální

£asová sloºitost pam¥´ová sloºi-
tost

PRM ne Opn log nq Opnq
sPRM ano Opn2q Opn2q

PRM* ano Opn log nq Opn log nq
RRT ne Opn log nq Opnq
RRT* ano Opn log nq Opn log nq

Jak je patrné z tabulky 2.1, v²echny algoritmy, krom¥ sPRM mají stejnou
£asovou sloºitost. Nalezení asymptoticky optimálních cest pak nep°ekvapiv¥
zvy²uje sloºitost pam¥´ovou. Hlavním rozdílem mezi PRM skupinou algo-
ritm· a RRT jsou tedy jejich vlastnosti � zatímco PRM p°edpokládá mnoha-
násobné dotazování nad vytvo°eným grafem, RRT je navrºeno k odpov¥zení
jediného dotazu. RRT ov²em nabízí anytime vlastnosti spolu s garancí exis-
tence cesty do ko°ene (po£áte£ní kon�gurace).
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3 �e²ení

Tato kapitola se v¥nuje °e²ení cíle této práce � úkolem bylo navrhnout a im-
plementovat algoritmus plánování cesty sond v proteinových modelech. Tyto
sondy jsou sloºeny z n¥kolika sfér.

Sekce 3.1 se zabývá popisem implementovaných variant algoritmu RRT*.
Tyto varianty byly vystav¥né na základ¥ teoretické £ásti práce (kapitola 2),
zejména pak na £ástech v¥nujících se RRT*, srovnání algoritm· a na sekci
2.3, která de�nuje °e²ený problém.

V sekci 3.2 se analyzují rizika implementace projektu, na nichº jsou pak
zaloºena kritéria hodnocení a ur£uje uº²í výb¥r technologií. Dále se pak po-
suzuje vhodnost pouºití vybraných technologií pro implementaci projektu
vzhledem k ur£eným kritériím. V neposlední °ad¥ se na konci sekce zd·vod-
¬uje výb¥r pouºité technologie.

Sekce 3.3 se zabývá popisem °e²ení ze softwarového hlediska. Zejména
se pak v¥nuje architektu°e, pouºitým technologiím a navrºeným rozhraním.
Prostor je zde v¥nován i dokumentaci, testování a kvalit¥ kódu.

3.1 Algoritmus

Na základ¥ sekce 2.6 a po domluv¥ s vedoucí práce byl vybrán k implementaci
algoritmus zaloºený na RRT*. Vhledem k pevn¥ dané po£áte£ní kon�guraci
nebylo t°eba uvaºovat znovuvyuºití struktury na dal²í dotazy, coº je hlavní
výhodou algoritm· zaloºených na PRM. Lze téº o£ekávat ºe udrºování stromu
bude jednodu²²í. Popis algoritmu lze nalézt v sekci 2.5.3.

Zjednodu²ený p°ehled jedné iterace implementovaného algoritmu vytvo-
°ení nového vrcholu lze shrnout do vývojového digramu na obrázku 3.1.
Z diagramu lze téº vy£íst drobné odchýlení od verze popsané v literatu°e �
p°i generování vzorku není vyºadována bezkolizní kon�gurace. Vygenerovaná
kon�gurace se v následující fázi £asto m¥ní, proto by byl p°ínos sloºit¥j²ího
algoritmu generování vzork· minimální.

V algoritmu téº byla zjednodu²ena procedura SteerTo, od níº p·vodní
algoritmus vyºaduje neomylné vytvo°ení vºdy p°ipojitelné kon�gurace. Tyto
nároky se ukázaly jako p°íli² omezující. Takové nároky by navíc neúm¥rn¥
zvy²ovaly sloºitost této fáze. Z diagramu lze tedy vy£íst, ºe fáze vytvá°ení
kon�gurace m·ºe selhat (nap°. u °e²ení vnew « vnear dochází k odmítnutí)
a p°ipojení nové kon�gurace se nemusí zda°it.
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Obrázek 3.1: Vývojový diagram vytvo°ení nového vrcholu stromu

Vzhledem k tomu, ºe cílem algoritmu je nalézt v²echny existující cesty
v modelu z po£áte£ního vrcholu do cílové oblasti mimo protein, zastavovací
podmínka není de�nována. Volba po£tu krok· (p°íp. délka p°id¥leného vý-
po£etního £asu), po kterých je výpo£et zastaven, je ponechána na uºivateli.

Následující sekce popisují jednotlivé fáze algoritmu dle vývojového dia-
gramu 3.1 a zabývají se moºností kon�gurace, upravitelnosti a implemen-
tovaných variant. Sekce 3.1.1 se zabývá problematikou vzorkování prostoru
modelu. Sekce 3.1.2 popisuje fázi generování správných kon�gurací, dále sekce
3.1.3 se zbývá p°ipojitelností výstup· p°edchozí fáze do stromu. Sekce 3.1.4
se v¥nuje jak identi�kaci koncových vrchol·, tak i vytvá°ení cest. Sekce 3.1.5
probírá problematiku úprav stromu po p°ipojení nové kon�gurace, zejména
aktualizaci rodi£· blízkých vrchol·.
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3.1.1 Generování vzork·

Fáze generování vzork· odpovídá procedu°e Sample referen£ního algoritmu.
Této verzi je v²ak umoºn¥no generovat kon�gurace kolizní.

P°i hledání cesty v modelech protein· se problematika vzorkování zjedno-
du²uje hustým a rovnom¥rným rozloºením p°ekáºek v modelu. Navíc, cílem
algoritmu bylo nalezení v²ech existujících cest � lze tedy p°edpokládat, ºe
vzorkování nebude vyuºito pro sm¥°ování r·stu stromu.

Ze zmín¥ných d·vod· bylo implementováno pouze AABB (osov¥ orien-
tovaný ohrani£ující box) rovnom¥rné náhodné vzorkování. S p°ihlédnutím
k identi�kaci koncových kon�gurací v sekci 3.1.4 lze uvaºovat i jiném, neº mi-
nimálním ohrani£ujícím objemu. Generování n-dimenzionálních vzork· v této
implementaci probíhá po sloºkách, pseudokód generování je zachycen v algo-
ritmu 3.1. Procedura PRNG je generátorem pseudonáhodných £ísel s rovno-
m¥rným náhodným rozd¥lením.

Algoritmus 3.1 Generování AABB vzork·

1: procedure GENERUJ_VZOREK(vmin, vmax,mult, n)
2: minÐ vmin ´ pvmax ´ vminq ˚mult
3: maxÐ vmax ` pvmax ´ vminq ˚mult
4: v Ð 0
5: for i = 0 . . . n do
6: vris Ð PRNGpminris,maxrisq
7: end for
8: return v
9: end procedure

Ve výchozí implementaci lze voliteln¥ vyuºít násobitele minimálního ob-
jemu i po£áte£ní semínko pseudonáhodného generátoru. Fáze generování
vzork· je pln¥ nahraditelná implementacemi odpovídajících rozhraní (viz p°í-
loha B).

3.1.2 Vytvo°ení kon�gurace

Fáze vytvá°ení zhruba odpovídá procedu°e SteerTo referen£ního algoritmu,
nicmén¥ test p°ipojitelnosti je odloºen do následující fáze. Za správný vý-
stup se povaºuje kon�gurace bezkolizní, ºádné dal²í poºadavky na kon�gu-
raci kladeny nejsou. V souladu s referen£ním algoritmem se v²ak p°edpokládá
maximální podobnost s vstupní kon�gurací vrand.

Vstupem procedury Algoritmu 3.2 je nejbliº²í vrchol stromu vnear a ná-
hodná kon�gurace vrand vytvo°ená na základ¥ výstupu p°edchozí fáze algo-
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ritmu spolu s mnoºinami p°ekáºek P a uzáv¥r· U (více v sekci 3.1.4). Kon-
�gurace vrand je p°edávána odkazem. P·vodní algoritmus [15] téº vyuºívá
omezení maximální vzdálenosti p°ipojované kon�gurace od vrcholu stromu
omezením ∆t. Tato konstanta je k dispozici implementacím této fáze spolu
s doporu£eným po£tem pokus· o vytvo°ení bezkolizní kon�gurace.

Generování kon�gurací p·lením vzdáleností
První dv¥ varianty této fáze vyuºívají p·lení vzdálenosti p°i kaºdém neúsp¥²-
ném pokusu � v p°ípad¥ vytvo°ení kon�gurace, jeº je v kolizi, se vnew p°esouvá
na polovi£ní vzdálenost ve sm¥ru vnear. P°esn¥ji °e£eno, p·lí se parametr t
lineární interpolace (procedura Mix ). Ve výchozí implementaci jsou lineárn¥
interpolovány pozice center kon�gurací vnear a vrand, zatímco v alternativní
implementaci (Algoritmus 3.2) se interpolují v²echny dimenze kon�gurace
(tzn. v£etn¥ orientace).

Algoritmus 3.2 Základní generování kon�gurací

1: procedure GENERUJ_KONFIGURACI(vnear, vrand, P, U)
2: tÐMinp1,max_dist{|vnear ´ vrand|q
3: if |vnear ´ vrand| ą max_dist then
4: vrand ÐMixpvnear, vrand, tq
5: end if
6: attemptsÐ 0
7: while vnew.CollidespP q or vnew.CollidespUq do
8: attemptsÐ attempts` 1
9: if attempts ą max_attempts then
10: return false
11: end if
12: tÐ t{2
13: vnew ÐMixpvnear, vnew, tq
14: end while
15: return true
16: end procedure

Generování kon�gurací na kolmé kruºnici
Dal²í realizovaný algoritmus (Algoritmus 3.3) této fáze vytvá°í n kon�gurací
rovnom¥rn¥ rozmíst¥ných na kruºnici kolmé ke sm¥ru vektoru diro (vztah
3.1)

diro “ vnear.Center ´ o.Center (3.1)
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kde vnear.Center je pozice kon�gurace nejbliº²ího vrcholu stromu a o.Center
je pozice st°edu p°ekáºky kolidující s novou kon�gurací vnew. Tato kruºnice
má minimální polom¥r zaji²´ující bezkoliznost s hlavní sférou sondy (tzn. se
st°edem v pozici kon�gurace). Obdobn¥ jako u výchozí varianty, nachází-li
se nová kon�gurace p°íli² daleko od nejbliº²í, je nová kon�gurace nejprve
p°esunuta lineární interpolací na maximální p°ípustnou vzdálenost (°ádky 2
aº 5).

Je-li kon�gurace v kolizi, je na základ¥ pozice a polom¥ru p°ekáºky s níº
koliduje vypo£ítán polom¥r s a bázové vektory roviny kruºnice bv1 a bv2
(°ádky 8 aº 13). Poté je vzorek p°esouván po této kruºnici s krokem 2π

max_attempts

aº do vy£erpání max_attempts pokus· (°ádky 15 aº 21).

Algoritmus 3.3 Generování kon�gurací na kolmé kruºnici

1: procedure GENERUJ_KONFIGURACI(vnear, vnew, P, U)
2: tÐMinp1,max_dist{|vnear ´ vnew|q
3: if |vnear ´ vnew| ą max_dist then
4: vnew ÐMixpvnear, vnew, tq
5: end if
6: obstacleÐ vnew.F irstCollidingpP q
7: if Existspobstacleq then
8: bÐ cospφqpobstacle.Radius` vnew.Radiusq
9: aÐ sinpφqpobstacle.Radius` vnew.Radiusq
10: dir Ð pvnear.Center ´ vnew.Centerq.Normalized
11: center Ð obstacle.Center ` b ˚ dir
12: bv1 Ð rcenter.z, 0,´center.xs.Normalized
13: bv2 Ð Crosspdir, bv1q.Normalized
14: iÐ 0
15: while i ă 2π do
16: vnew.Center Ð center ` bv1 ˚ a ˚ cospiq ` bv2 ˚ b ˚ sinpiq
17: if !vnew.CollidespP q & !vnew.CollidespUq then
18: return true
19: end if
20: iÐ i ` 2π{max_attempts
21: end while
22: return false
23: end if
24: return !vnew.CollidespUq
25: end procedure

Procedura FirstColliding vrací první p°ekáºku, s níº kon�gurace koliduje,
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nebo hodnotu prázdnou, je-li kon�gurace bezkolizní. Vlastnost Normalized
vrací normalizovaný vektor, zatímco procedura Cross vrací vektorový sou£in
parametr·.

Výstupem této fáze °e²ení je informace o úsp¥²nosti vytvo°ení kon�gu-
race � její vytvo°ení z daného vzorku m·ºe selhat vy£erpáním doporu£eného
po£tu pokus· o vytvo°ení. V p°ípad¥ selhání této fáze se proces vytvá°ení no-
vého vrcholu vrací na za£átek a generuje se nový vzorek. Procedura Collides
testuje, zda je kon�gurace kolizní. Samotný výpo£et kolizí sondy v pouºí-
vaném modelu je triviální, nebo´ se navigovaná sonda i p°ekáºky skládají
ze sfér.

3.1.3 P°ipojení kon�gurace

P°ipojení kon�gurace zhruba odpovídá °ádkám 10 aº 15 v algoritmu 2.5,
ov²em nep°edpokládá spojitelnost vnear a nejbliº²ího vrcholu stromu vnear.
D·vodem této zm¥ny je v p°edchozích sekcích uvedené zjednodu²ení fáze
vytvá°ení kon�gurací. Algoritmus procedury CanConnect p°edpokládá vyu-
ºití diskrétního výpo£tu kolizí, nicmén¥ spojitá detekce kolizí zakázána není.
Implementace této procedury vyuºívají n¥kolika iterací algoritmu diskrétní
detekce kolize z fáze vytvá°ení kon�gurace.

Vstupem této fáze je bezkolizní kon�gurace k p°ipojení vnew a kon�gu-
race nejbliº²ího vrcholu stromu vnear. Dále je p°edána mnoºina p°ekáºek P ,
uzáv¥r· u a polom¥r blízkého okolí rnear. Výsledkem fáze je vloºený (°ádky
13 aº 17) nový vrchol stromu τ anebo odmítnutí, není-li vnew ke stromu
p°ipojitelný.

Kon�gurovatelné jsou konstanty rnear a implementace metody CanCon-
nect ov¥°ující existenci bezkolizní spojitelnost p°echodu stav·. Jako výchozí
je pouºita diskrétní kolize s volitelným po£tem krok·.

26



Algoritmus 3.4 Základní generování kon�gurací

1: procedure PRIPOJ_KONFIGURACI(vnear, vnew, P, U, rnear)
2: xnear Ð Nearpvnew, rnearq
3: vmin Ð NIL
4: costmin ÐMAX_V ALUE
5: for all x P xnear do
6: if CanConnectpx, vnew, P, Uq then
7: if x.Cost` x.CostTopvnew ă costminq then
8: costmin Ð x.Cost` x.CostTopvnew
9: vmin Ð x
10: end if
11: end if
12: end for
13: if vmin! “ NIL then
14: vnew Ð costmin
15: τ.V Ð τ.V Y vnew
16: τ.E Ð τ.E Y tpvmin, vnewqu
17: end if
18: return vmin! “ NIL
19: end procedure

3.1.4 Vytvo°ení cesty

Tato fáze (Algoritmus 3.5) ov¥°uje, zda nov¥ p°idaný vrchol lze ozna£it za
koncový. Fáze zahrnuje i heuristiku uzavírání tunelu, jímº p°ípadná nová
cesta vede, s cílem zabránit neºádoucí expanzi stromu do volného prostoru
mimo model.

Jako koncová kon�gurace je ozna£ena (°ádka 5) ta, jejíº pozice je mi-
nimáln¥ v ur£ité vzdálenosti (konstanta) od nejbliº²í p°ekáºky. Po takovém
ozna£ení je její vrchol p°idán do seznamu cest C jako po£átek nové cesty
(°ádka 9). Vrcholy-p°edkové jsou dále rekurentn¥ p°íslu²n¥ ozna£eny jako
vrcholy cesty (°ádky 11 aº 13). Strom téº uchovává informaci o nejkrat²í na-
lezené cest¥, jeº je v tomto okamºiku p°ípadn¥ aktualizována (°ádky 14 aº
17). Uzavírání je uskute£n¥no vloºením nové um¥lé zábrany (°ádek 8), koule
s polom¥rem rovným násobku vzdálenosti nejbliº²í p°ekáºky a st°edem na
pozici nové kon�gurace do seznamu uzáv¥r· U .

Vstupem této fáze je nov¥ vloºený vrchol vnew, mnoºiny p°ekáºek P a uzá-
v¥r· U spolu s mnoºinou cest C. Algoritmu téº vyuºívá konstanty minimální
vzdálenosti pro ozna£ení vrcholu za koncový path_threshold. Výstupem této
fáze jsou pat°i£n¥ aktualizované mnoºiny U a C.
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Algoritmus 3.5 Vytvo°ení cesty

1: procedure IsGoal(vnew, P )
2: return Minp|vnew.Center ´ p|, p P P q ą path_threshold
3: end procedure
4: procedure VYTVOR_CESTU(vnew, P, U, C)
5: if !IsGoalpvnew, P q then
6: return
7: end if
8: U Ð tpvnew.Center,Minp|vnew.Center ´ p|, p P P qqu
9: C Ð vnew
10: v Ð vnew
11: while v! “ NIL do
12: v.OnPathÐ true
13: end while
14: if cbest ą vnew.Cost then
15: cbest Ð vnew.Cost
16: vbest Ð vnew
17: end if
18: end procedure

Jedinou moºností kon�gurace této fáze nastavení konstanty path_threshold.
Samotná metoda IsGoal nahraditelná není.

3.1.5 Aktualizace rodi£·

Aktualizace rodi£· je zaloºena na °ádkách 20 aº 25 v Algoritmu 2.5. Reálná
implementace uchovává váhy vrchol· v mezipam¥ti, coº vede k problému
aktualizace t¥chto údaj· p°i zm¥nách ve strom¥. Tento problém adresuje
tato fáze.

Zm¥na rodi£e (Algoritmus 3.6) na nov¥ p°idanou kon�guraci vnew je pro-
vedena, sniºuje-li cenu vrcholu v z okolí polom¥ru rnear. Polom¥r okolí rnear
je stejný jako v sekci p°ipojení kon�gurace 3.1.3). Váhy jsou upraveny v²em
potomk·m vrcholu, jemuº byl zm¥n¥n rodi£.
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Algoritmus 3.6 Zm¥na rodi£e

1: procedure ZMEN_RODICE(v, vnew, new_cost)
2: v.Parent.ChildrenÐ v.Parent.Childrenztvu
3: v.ParentÐ vnew
4: diff Ð v.Cost´ new_cost
5: for all d P v.Descendants do
6: d.CostÐ d.Cost´ diff
7: end for
8: vnew.OnPathÐ v.OnPath||vnew.OnPath
9: end procedure

Fáze algoritmu aktualizace rodi£· nenabízí ºádné moºnosti úprav nebo
konstanty k de�nování krom¥ konstanty rnear, jeº sdílí s fází p°ipojení kon�-
gurace.

3.2 Analýza dostupných technologií

Jedním z klí£ových aspekt· úsp¥²ného projektu je vhodná volba technologie.
Tato sekce se proto snaºí tuto problematiku analyzovat. Hlavními kritérii
pro výb¥r technologie k hodnocení byla její podpora, vlastnosti a zku²enosti
autora s touto technologií. �ir²í výb¥r technologií se snaºil obsáhnout pouze
ty nejd·leºit¥j²í zástupce.

3.2.1 Rizika

Mezi identi�kovaná rizika volby technologie pat°í hlavn¥ nedostate£ná úrove¬
abstrakce vedoucí k nedosaºení zvoleného rozsahu práce v p°id¥leném £ase.
Mezi dal²í rizika pat°í také nedostate£ná zku²enost autora s technologií, jeº by
mohla vést ke zpomalení vývoje, p°ípad¥ sníºit kvalitou kódu. S niº²í kvalitou
kódu také souvisí obtíºn¥j²í p°edání, p°ípadn¥ i hor²í roz²i°itelnost práce.
V neposlední °ad¥ je nutné téº zmínit modularitu, jejíº nedostatek m·ºe vést
k neefektivnímu vyuºití £asu spojeného s implementaci funkcí, jeº jsou pro
jiné technologie dostupné v základu nebo po integrace middleware/plugin·.

Rizikem by také mohla být nízká obecná obeznámenost s technologií mezi
skupinou lidí, které bude práce potencionáln¥ p°edána k dal²ímu vývoji. D·-
leºitost tohoto rizika ov²em záleºí aº na výsledcích práce.

3.2.2 Kritéria hodnocení

Sou£ástí práce je i návrh vylep²ení algoritmu jenº bude hodnocen v pro-
storech s vysokým po£tem dimenzí. Proto musí být kladen velký d·raz na
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moºnosti vizualizace modelu, výsledk· i pr·b¥hu výpo£tu algoritmu. To vede
k poºadavku na intuitivní tvorbu robustního uºivatelského rozhraní.

Do kritérií je také nutné za°adit modularitu související s �exibilitou vý-
sledného °e²ení. Mezi kritéria nebyly za°azeny poºadavky na výkon techno-
logie, a to z d·vod· obtíºného objektivního hodnocení p°ed vypracováním
prototypu. Z tohoto d·vodu je výkon hodnocen pouze ústn¥, a to pouze
v extrémních p°ípadech.

Váhy p°i°azované jednotlivým kritériím jsou na ²kále od nízké p°es st°ední
po vysokou váhu. Kritéria a jejich váhy shrnuje tabulka 3.1.

Tabulka 3.1: Kritéria hodnocení technologií

Kritérium Váha
Abstrakce gra�ckého API vysoká
Snadnost tvorby GUI st°ední
Modularita st°ední
Zku²enost autora st°ední
Úrove¬ dokumentace nízká

3.2.3 Vybrané technologie

Prvními volbami je vyuºití jazyk· C++ nebo Java spolu s OpenGL API
a s p°íslu²nými knihovnami °e²ící jednotlivé poºadované funkce. Dal²ími vol-
bami bylo vyuºití jiº hotových framework· pro zmi¬ované technologie. Jako
zástupci byli vybráni Ogre3D a LibDGX. Poslední skupinou jsou komplexní
frameworky, do této skupiny byl za°azen WPF (zástupce moderního GUI
frameworku) spolu s Unreal Engine 4 a Unity 3D (zástupci pokro£ilých en-
gine).

Za°azení °e²ení pomocí technologií niº²ích úrovní bylo z d·vodu obavy
nedostate£né moºnosti kon�gurace komplexn¥j²ích °e²ení. Roli v tomto roz-
hodnutí hrála i pom¥rn¥ vysoká zku²enost autora s tímto typem °e²ení a exis-
tující kódová základna (codebase) p°íbuzných projekt· na kated°e.

3.2.4 Hodnocení

Za výchozí hodnocení je povaºováno st°ední, v p°ípad¥ ºe nelze mít zásadní
námitky k °e²ení daného kritéria technologií. Nicmén¥ technologie se st°ed-
ním hodnocením také nenabízí ºádné zvlá²tní výhody oproti konkurenci. Ná-
sledující odstavce zd·vod¬ují ud¥lená hodnocení shrnutá v tabulce 3.2.

D·vodem ud¥lení nízkého hodnocení snadnosti tvorby GUI a abstrakce
prvním dv¥ma °e²ením (C++ A Java s middleware) je nízkoúrov¬ový p°ístup
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k hardware p°es OpenGL API. Moºným protiargumentem je existence spe-
cializovaných GUI knihoven (nap°. Qt), nicmén¥ jejich integrace do OpenGL
scény se v praxi £asto ukazuje jako problematická (správa kontext·, nedosta-
te£ná podpora nových verzí OpenGL atd.).

V p°ípad¥ modularity mluví jasn¥ ve prosp¥ch Javy existence nástroj·
typu Maven, a£ pro C++ existují podobné nástroje � nap°. projekt Conan,
jejich podpora není ani zdaleka taková. Manuální integrace a údrºba C++
knihoven je bezesporu obtíºná.

Zatímco zku²enosti s ob¥ma technologiemi jsou na dobré úrovni, °e²ení
s vyuºitím Javy s nejv¥t²í pravd¥podobností nabídne lep²í dokumentaci díky
roz²í°enému vyuºívání automatizovaných nástroj· a ²iroké komunit¥.

Zatímco technologie LibGDX je ucelen¥j²í, Ogre3D je vysoce modulární
agregací middleware. Ob¥ technologie nabízí slu²nou úrove¬ abstrakce gra-
�ckého API i pohodlí tvorby GUI. V obou kritériích mírn¥ vede Ogre3D díky
vysoce modulární architektu°e � na výb¥r je i ze skoro tuctu GUI knihoven.

Jak bylo zmín¥no, zatímco Ogre3D nabízí vysokou modularitu, LibGDX
ni£ím v tomto ohledu nep°ekvapuje. Ogre3D dostává p°es vysokou úrove¬
dokumentace pouze hodnocení st°ední, protoºe je kv·li zmín¥né modularit¥
£asto t°eba vyuºívat dokumentace t°etích stran, které této úrovn¥ nedosa-
hují. A£ je pokrytí dokumentace u LibGDX skoro stoprocentní díky automa-
ticky generované dokumentaci, samotný obsah vygenerované dokumentace je
místy obtíºn¥ srozumitelný £i nedostate£ný (absence popisu) a proto dostává
hodnocení pouze nízké.

P°es vysokou abstrakci gra�ckého API v p°ípad¥ Unreal 4 a Unity3D,
bylo ud¥leno hodnocení pohodlí tvorby GUI pouze st°ední kv·li relativní ne-
motornosti jejich GUI API. Ani jedna z t¥chto technologií nebyla navrºena
pro tvorbu bohatého uºivatelského rozhraní. V posledním zmi¬ovaném krité-
riu ov²em mírn¥ vede Unity3D díky vysoké modularit¥ a moºnosti nahrazení
celého GUI systému za systém t°etí strany. D·vodem ud¥lení nízkého hodno-
cení Unreal 4 je obvykle obtíºn¥j²í integrace a celkov¥ niº²í podpora roz²í°ení.
Dokumentace obou technologií je bezchybná, nicmén¥ Unity3D si vytvá°í
drobný náskok díky aktivn¥j²í komunit¥. Za zmínku také stojí, ºe Unity3D
obsahuje i JavaScript backend, coº m·ºe usnadnit orientaci v Unity3D vy²-
²ímu po£tu lidí.

Poslední hodnocenou technologií je WPF. Zástupci moderního GUI fra-
meworku nelze neud¥lit jiné neº vysoké hodnocení pohodlí tvorby GUI. Abs-
trakci gra�ckého API je ov²em obtíºné hodnotit � zatímco je abstrakce v rámci
frameworku nejvy²²í z hodnocených °e²ení, toto API je v 3D aplikacích ob-
vykle nahrazeno adaptérem Direct3D nebo OpenGL API.

P°estoºe WPF nabízí správu balí£k· (package management) NuGet, �e-
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xibilitu WPF sráºí závislost na platform¥ Windows1. Navíc tento framework
nebyl navrºen pro pouºití v 3D aplikacích, a proto je nabídka modul· v této
oblasti velmi omezená. Dokumentace WPF je výborná, podpora komunity
²iroká.

Po výkonnostní stránce lze za°adit produkty do t°í kategorií, Java a C++
s middleware a WPF zastupují kategorii technologií neoptimalizovaných pro
3D, zatímco ostatní °e²ení nabízejí jiº v základu slu²nou optimalizaci vykres-
lování 3D scén.

Tabulka 3.2: Hodnocení technologií

technologie Snadnost
tvorby
GUI

Abstrakce
gra�ckého
API

Modularita Zku²enost
autora

Úrove¬
dokumen-
tace

Java s mi-
ddleware

nízká nízká vysoká st°ední vysoká

C++
s middle-
ware

nízká nízká nízká st°ední st°ední

LibDGX st°ední st°ední st°ední nízká nízká
Ogre3D st°ední st°ední vysoká nízká st°ední
Unreal 4 st°ední vysoká nízká nízká st°ední
Unity3D st°ední vysoká vysoká st°ední vysoká
WPF vysoká nízká st°ední vysoká vysoká

3.2.5 Záv¥r

První £ty°i °e²ení nejsou doporu£ena z d·vod· bu¤ nízké abstrakce, nedo-
state£ných zku²eností anebo neuspokojivé dokumentace.

Mezi zvaºovatelná °e²ení lze po£ítat Unreal 4 a WPF. Nicmén¥ Unreal4
naráºí na niº²í modularitu a omezené zku²enosti autora s technologií, zatímco
WPF naráºí na problémy s výkonem (známé díky zku²enostem s podobným
projektem).

Jako nejvhodn¥j²í °e²ení se jeví Unity3D díky minimalizaci rizik a vysoké
abstrakci i modularit¥ slibující rychlý vývoj aplikace.

3.3 Implementace

P°estoºe v zárodku projektu první 2D experimenty s algoritmy probíhaly na
implementaci v jazyce C++, záhy se údrºba v²ech závislostí ukázala p°íli²

1WPF lze v omezené mí°e vyuºít spolu s frameworkem Xamarin jeº je multiplatformní
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£asov¥ náro£ná. Navíc vývojový cyklus zna£n¥ zpomalovaly poºadavky na
nové funkce, protoºe typicky ke kaºdé nové funkci bylo nejprve t°eba navrh-
nout a implementovat nízkoúrov¬ové °e²ení v OpenGL nebo integrovat novou
nativní knihovnu do projektu.

Uvedené problémy vedly k vypracování analýzy dostupných technologií,
která na základ¥ nabytých zku²eností kladla vysoký d·raz na míru abstrakce.
Tato analýza je popsána v sekci 3.2. Na základ¥ této analýzy byla s p°echo-
dem do 3D vypracována implementace v prost°edí Unity 5.6.0f3 se skripto-
vacím backendem pro jazyk C#. To je verze vypálená na CD a verze, na níº
byly provedeny experimenty v kapitole 4.

Následující sekce pak popisují toto °e²ení � sekce 3.3.1 p°edstavuje pro-
st°edí Unity, sekce 3.3.2 slouºí jako p°ehled °e²ení, sekce 3.3.3 se v¥nuje
vstupním a výstupním formát·m, sekce 3.3.4 pak speci�k·m uºivatelského
rozhraní. Sekce 3.3.5 se zaobírá dokumentací, dokumentovaností, správností
a zaji²t¥ní kvality kódu. Kone£n¥ sekce 3.3.6 hledí do budoucnosti projektu
a nabízí moºné cesty vylep²ení a roz²í°ení.

3.3.1 Prost°edí Unity a ECS

Takto sekce si dává za úkol p°edstavit prost°edí Unity a celkový pohled na
architekturu aplikace. Samotný framework Unity je p°íkladem návrhového
vzoru ECS1 (Entity Component System), z nejhrub²ího pohledu tedy aplikace
implementuje tento návrhový vzor. Protoºe se jedná o jeden z mén¥ známých
vzor· v odv¥tví vývoje softwaru, následující odstavce tento návrhového vzor
krátce p°edstavují.

V ECS [19] objekty jsou reprezentovány entitami skládajícími se z kompo-
nent. Komponenty reprezentují vlastnosti entit v simulaci, nap°íklad fyzické
(tuhé t¥leso) nebo gra�cké znázorn¥ní (geometrický model s materiálem).
Systémy jsou moduly zodpovídající za aspekty simulace (nap°. fyzikální en-
gine, modul renderování). Pro za°azení do smy£ky systému musí entita vlast-
nit pot°ebné komponenty. P°íklad entity je zachycen v p°íloze na obrázku
D.1.

Výhodami ECS je vysoká úrove¬ odd¥lení zodpov¥dností a jednoduché
dynamické sestavování objekt· p°i b¥hu programu. Vyuºívá se skladby na-
místo d¥di£nosti, coº vede k mnohem vy²²í �exibilit¥, znovupouºitelnosti
a roz²i°itelnosti neº u OOP (objektov¥ orientované programování) vzor·.

Z názvosloví pouºitého v Unity stejn¥ jako ze zp·sobu pouºití techno-
logie je z°ejmé, ºe se jedná o návrhový vzor ECS. Bohuºel o�ciální doku-

1p°edstaven na GDC 2002 Scottem Bilasem, p°edná²ku lze nalézt na http://

gamedevs.org/uploads/data-driven-game-object-system.pdf
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mentace neposkytuje dostatek podklad· k detailn¥j²ímu popisu architektury
frameworku samotného.

3.3.2 Architektura

Vzhledem k tomu, ºe jedním ze systém· ECS je i systém spravující skripty,
je pot°eba v rámci systému skript· také organizovat kód. Zde p°ichází ke
slovu návrhový vzor MVC (Model-view-controller) a objektov¥ orientované
programování. Vzhledem k roz²í°ení pravd¥podobn¥ není t°eba OOP ani vzor
MVC blíºe p°edstavovat. Kombinace stylu frameworku a aplikce vytvá°í ar-
chitekturu zachycenou na obrázku 3.2.

Obrázek 3.2: Diagram zachycující makro-architekturu aplikace

Aplikace samotná spolu se skripty voln¥ implementuje návrhový vzor
MVC. Data modelu aplikace se skládají z doposud vytvo°eného stromu a mo-
delu proteinu. Oba zdroje dat jeº jsou centrem výpo£tu algoritmu nejsou
perzistentn¥ uloºeny v databázi. Aplikace nicmén¥ podporuje serializaci na-
stavení i model· do soubor·. Serializace slouºí jako datové rozhraní s existu-
jícími aplikacemi, bliº²í popis lze nalézt v sekci 3.3.3. T¥ºko tedy zde mluvit
o modelu ve smyslu, jaký lze nap°íklad nalézt u typických webových aplikací.

Rolí controller· v aplikaci je generování komponent a sestavování en-
tit z dat modelu, nad kterým pracuje algoritmus. V²echny controllery jsou
potomky t°íd MonoBehaviour nebo ScriptableObject. Komponenty °ízené
skriptovacím systémem Unity musí být potomky jedné z t¥chto t°íd.
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View vrstva je pak realizována odpovídajícími komponentami (nap°í-
klad MeshRenderer nebo LineRenderer). Tyto komponenty jsou sou£ástí fra-
meworku. Za sou£ást view vrstvy lze pokládat i GPU (shader) programy jeº
jsou p°i°azené materiál·m. Materiálem se rozumí popis vykreslovaní povrchu
objekt·.

Mimo MVC vrstvu stojí roz²í°ení prost°edí a úpravy proces· v editoru
spolu s tzv. assety a ²ablony. V názvosloví Unity je asset balíkem skládajícím
se ze zapouzd°eného kódu, sítí anebo materiál·. �ablonou (prefab) se v ná-
zvosloví Unity rozumí vzor, podle n¥hoº lze vytvá°et ur£itý typ entity (nap°.
atom proteinu nebo sonda). P°íklad takové ²ablony je zachycen v p°íloze na
obrázku D.1.

V aplikaci se vyuºívá programování v·£i rozhraní a proudové zpraco-
vání dat pomocí rozhraní IEnumerable<T>1. Paralelizmus algoritmu je vlák-
nový � hlavním d·vodem této volby byla snaha o maximální izolaci od
smy£ky frameworku, jeº by mohla zásadn¥ ovliv¬ovat výsledky experiment·.
Ostatní (pseudo)paralelizmus je implementovaný pomocí koprogram· Unity2.
Koprogramy b¥ºí pod hlavním vláknem aplikace.

3.3.3 Vstupní a výstupní formáty

Vstupem program je seznam p°ekáºek, atom· proteinu. Výchozím formá-
tem je jednoduchý textový formát, kde kaºdé °ádce odpovídá jedna sféra
s trojrozm¥rnou pozicí st°edu (sou°adnice se p°edpokládají v po°adí x, y, z)
následovaná polom¥rem. P°íklad modelu takto serializovaného lze nalézt na
p°iloºeném CD.

Vstupn¥-výstupním formátem je nastavení algoritmu, jedná se o seriali-
zovaný objekt ve formátu JSON.

Výstupním formátem je CSV, do kterého je moºné seberealizovat jakou-
koli tabulku zobrazenou v GUI. Více informací o této funkci lze nalézt v sekci
3.3.4).

3.3.4 Roz²í°ení GUI

Jak bylo °e£eno v sekci 3.2, jednou z nevýhod volby Unity je slab²í GUI
systém. Z toho d·vodu byla implementována následující roz²í°ení, jejich popis
je zahrnut pro p°ípadné pokra£ování projektu.

1MSDN 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 � ur£ena pro p°ehledné zobrazení výstup·. Jako vstup p°ijímá
styly (²ablony) záhlaví, °ádek a jejich bun¥k, spolu se seznamy zobrazovaných
dat. Styl záhlaví zahrnutý v projektu dále roz²i°uje funk£nost o uloºení do
souboru ve formátu CSV.

ToolTipService � sluºba umoº¬ující zobrazit text na pozici my²i. Refe-
rence na sluºbu je spravována implementací vzoru Service Locator.

Vizuální vodítka, jejichº p°ítomnost je d·leºitá pro orientaci ve scén¥.
V projektu jsou zahrnuty dva materiály plnící tuto funkci � pozadí s barev-
ným gradientem1 pro orientaci v·£i horizontu a m°íºka2 zobrazená v jednot-
kách modelu pro odhad vzdáleností. Dále je téº zahrnut kvádr obepínající
extrémy pro ukotvení modelu v prostoru.

3.3.5 Dokumentace, správnost a kvalita kódu

V²echny ve°ejné metody, prom¥nné a vlastnosti jsou komentovány standard-
ními dokumenta£ními XML notacemi. T¥chto notací lze automaticky gene-
rovat programovou dokumentaci.

Na projektem byla spu²t¥na analýza metrik kódu maintainablity index.
Tato analýza se skládá z cyklomatické sloºitosti, hloubky d¥di£nosti, prová-
zanosti a °ádek kódu. Výsledná hodnota, více neº 80 bod·, výrazn¥ p°esahuje
doporu£ené minimální skóre 20 bod·.

Protoºe jádrem projektu je implementovaný algoritmus, testování správ-
nosti je soust°ed¥no práv¥ na tuto £ást. Správnost algoritmu je p°edm¥tem
experimentu 4.2. V aplikaci je mimo zmín¥ný experiment také interaktivní
test kolizí se zobrazenou sondou, ov¥°ující kolize sondy fyzikálním engine
Unity.

3.3.6 Moºnosti roz²í°ení

Jedním z moºných roz²í°ení práce by byla implementace klienta pro dávkové
zpracování, jenº by umoºnil automatizovat experimenty. Toto roz²í°ení by
umoºnilo podstatným zp·sobem zvý²it objem experiment·. Sloºitost toho
roz²í°ení lze odhadnou jako st°edn¥ obtíºnou (Unity dovoluje spu²t¥ní v kon-
zolovém módu), nicmén¥ aktuální prioritou je zdokonalování algoritmu.

1zaloºené na https://github.com/keijiro/UnitySkyboxShaders/blob/master/

Assets/Skybox%20Shaders/Horizontal%20Skybox.shader
2zaloºené na https://forum.unity3d.com/threads/wireframe-grid-shader.

60071/
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Dal²ím vylep²ením je moºnost p°ekrytí ukon£ovací podmínky. Toto roz²í-
°ení není sloºité a lze ho implementovat zavedením jediného rozhraní. Nicmén¥
do této chvíle nebyl zaznamenán poºadavek na tuto funk£nost.

Návrh programových rozhraní a jejich poºadavk· by bylo s vysokou prav-
d¥podobností moºné zjednodu²it - návrh tohoto API je pom¥rn¥ �mladý�
a vy²²í po£et implementací spolu s dal²ím testováním by pravd¥podobn¥
ukázal moºné lad¥ní rozhraní.

Posledním uvedeným roz²í°ením bylo mohlo být zavedení barev, p°ípadn¥
materiál·, do formátu modelu protein· s cílem dosáhnout vizuální reprezen-
taci podobn¥j²í obrázku 2.1.
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4 Experimenty

Tato kapitola popisuje experimenty provedené na r·zných verzích algoritmu.
Vzhledem k potenciáln¥ vysokému po£tu moºných kombinací r·zných variant
algoritmu, testovány byly pouze vybrané verze. Vybrané verze a jejich imple-
mentace jsou blíºe popsané v sekci 3.1, byly voleny tak, aby vºdy v n¥jakém
ohledu posouvaly algoritmus kup°edu.

První z experiment· je v¥nován ov¥°ení správnosti (bezkoliznosti) nale-
zené cesty. P°estoºe tak není explicitn¥ uvedeno, i v následujících experimen-
tech byla správnost nalezených cest ov¥°ována stejnou metodou. Následující
experiment se snaºí odhalit míru vlivu náhody (po£áte£ního semínka). Dal²í
experiment se v¥nuje algoritmu zahrnujícímu orientaci sondy. �tvrtý a po-
slední experiment roz²i°uje zapojení orientace jejím zahrnutím do metriky
pouºívané v algoritmu.

4.1 Podmínky experiment·

Není-li uvedeno jinak, v²echny dále uvedené experimenty byly spu²t¥ny v pro-
st°edí popsaném v této kapitole. P°eklad prob¥hl v Unity verze 5.6.0f3 s roz-
²í°ením o podporu C# 6.0, program byl spu²t¥n pod opera£ním systémem
Windows 10 s procesorem Intel i5. B¥hem výpo£tu experiment· neprobíhala
ºádná jiná uºivatelská interakce s PC. Detaily prost°edí experimentu jsou
uvedeny v tabulce 4.1.

Tabulka 4.1: Prost°edí spu²t¥ní experiment·

Prost°edí Unity 5.6.0f3, 64-bit
OS Windows 10 Education, 64-bit
CPU Intel i5-4670K @3.40GHz
RAM 16 GB @1600MHz
Pevný disk Samsung SSD 850 EVO 500GB

Experimenty se týkají problému, jak byl de�nován v sekci 2.3. Po£áte£ní
kon�gurace byla vstupem, stejn¥ jako model proteinu (obrázek 4.1). Navigo-
vaným agentem byla sonda skládající se ze dvou sfér jednotkového polom¥ru.
Cílem je jakákoli kon�gurace leºící vn¥ modelu. Práh detekce kon�gurace vn¥
proteinu byl nastaven na 5 jednotek modelu.
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Obrázek 4.1: Model proteinu s 2358 atomy, na n¥mº probíhaly experimenty

4.2 Experiment 1 - ov¥°ení správnosti implementace

Cílem tohoto experimentu bylo ov¥°it správnost implementace. Vzhledem
k absenci referen£ních výsledk· je správnost ov¥°ována testem bezkoliznosti
nalezené cesty.

Jak je uvedeno v sekci 3.1.3, algoritmus vyuºívá diskrétního výpo£tu ko-
lizí, z £ehoº vyplývá kone£ná p°esnost vyhodnocení bezkoliznosti cesty mezi
dv¥ma stavy. Z tohoto d·vodu je p°ipou²t¥n pr·nik (jenº není povaºován za
chybný) p°i lineární interpolaci mezi stavy, s krokem parametru t “ 0, 5.

4.2.1 Metodika

Výpo£et byl zastaven n¥kolik sekund po nalezení cesty se zhruba dvaceti ti-
síci testovanými vzorky. Propojitelnost kon�gurací (viz sekce 3.1.3 a 2.5.3)
byla testována krom¥ obou kon�gurací i pro kon�guraci v jedné polovin¥
vzdálenosti, tzn. lineární interpolace obou koncových kon�gurací pro para-
metr t “ 0, 5. Bezkoliznost nalezené cesty byla ov¥°ena metodou hrubé síly,
testující kaºdou p°ekáºku s kaºdou £ástí sondy krokem parametru lineární
interpolace mezi stavy nastaveným na hodnotu 0,1. Pro kaºdou kon�guraci
byl téº zaznamenán maximální pr·nik s p°ekáºkou dle rovnice 4.1:

pps, oq “ ps.Radius` o.Radiusq ´ |s.Center ´ o.Center| (4.1)

kde s je kon�gurace sondy a o je p°ekáºka. Kladná hodnota maximálního
pr·niku zna£í, ºe kon�gurace je kolizní. Záporná hodnota pak zna£í hodnotu
�rezervy� v daném bod¥.
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4.2.2 Výsledky

Z p°edpoklad· a nastavení metody ov¥°ení vyplývá, ºe pro hodnotu parame-
tru t “ 0.5 musí být hodnota maximálního pr·niku men²í nebo rovna nule.
Výsledky uvedené v tabulce 4.2 potvrzují spln¥ní tohoto poºadavku. Vzhle-
dem k diskrétní detekci kolizí m·ºe docházet ke kolizím mezi kon�guracemi
p°i spojitém pohybu sondy. V tabulce 4.2 takové kolizi odpovídá (pro daný
krok metody hrubé síly) hodnota maximálního pr·niku p°es v²echny testo-
vané kon�gurace. Vzhledem k nastavené kone£né p°esnosti detekce tento typ
kolizí nelze povaºovat za chybný.

�ádku maximálního pr·niku v tabulce 4.2 pak lze vyloºit jako negaci
rezervy nalezené cesty. Rezervou se rozumí vzdálenost od nejbliº²í p°ekáºky
(pouºitím detekce kolizí s daným krokem metody hrubé síly). �ádky minima
a pr·m¥ru pak jako maximální a pr·m¥rnou rezervu cesty.

Bu¬ka maximálního pr·niku p°es v²echny testované kon�gurace udává
hodnotu °ádov¥ men²í neº byl polom¥r £ástí navigované sondy. Tento pr·nik
je zachycen na obrázku 4.2.

Tabulka 4.2: Výsledky experimentu 1, maximální pr·nik kon�gurací

pr·nik ve vrcho-
lech cesty [%]

pr·nik s paramet-
rem t “ 0.5 [%]

v²echny testované
kon�gurace [%]

minimum -223,4 -158,2 -223,4
pr·m¥r -45,2 -36,5 -38,9

maximum -0,5 -3,0 4,1
odchylka 543 40,1 41,6

4.2.3 Vyhodnocení

Výsledky uvedené v tabulce 4.2 potvrzují správnost nalezené cesty, jak byla
de�novaná. Experiment lze vyhodnotit úsp¥²ný, ale v závislosti na poºa-
davcích reálného nasazení lze uvaºovat o zvý²ení rozli²ení diskrétní detekce
kolizí. Vzhledem k dob¥ výpo£tu tohoto experimentu (n¥kolik vte°in) se zdá
podmínka ukon£ení výpo£tu dal²ích experiment· na dv¥ minuty výpo£etního
£asu jako dosta£ující.
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Obrázek 4.2: Maximální pr·nik sondy a p°ekáºek na nalezené cest¥. Modré
sféry jsou atomy modelu, bílé krychle vrcholy stromu. Sféra sondy v bezko-
lizní pozici je zna£ena ºlut¥, v kolizní pak £erven¥. Cesta je zna£ena zelen¥.

4.3 Experiment 2 - vliv náhody

Tento experiment m¥l za úkol odhadnout závislost výkonu algoritmu na volb¥
po£áte£ního semínka (seed) generátoru pseudonáhodných £ísel.

Velikost uzáv¥r· byla ur£ena jako dvojnásobek vzdálenosti nejbliº²ího
st°edu p°ekáºky od pozice cílové kon�gurace. Maximální vzdálenost byla
rovna pr·m¥ru navigované sondy a maximální po£et pokus· o p°ipojení vyge-
nerovaného náhodného vzorku vrand byl nastaven na 5. Orientace sondy byla
generována náhodn¥ bez interpolace. P°i vygenerování vzdáleného vzorku byl
tento vzorek nahrazen jiným na maximální vzdálenosti ve sm¥ru p·vodního
vzorku. V p°ípad¥, ºe nová kon�gurace byla kolizní, byl vzorek p°esunut na
polovinu vzdálenosti od nejbliº²ího vrcholu v p°íslu²ném sm¥ru. Tento po-
stup p·lení vzdálenosti byl opakován aº p¥tkrát za sebou. Podrobn¥j²í popis
tohoto algoritmu lze nalézt v sekci 3.1.2.

4.3.1 Metodika

Doba výpo£tu algoritmu v tomto experimentu byla omezena na 2 minuty
reálného £asu, po£et unikátních cest byl ur£en vizuální kontrolou, pro kaºdé
opakování bylo voleno jiné po£áte£ní semínko.
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4.3.2 Výsledky

V tabulce 4.3 jsou uvedena �hrubá� data výsledk· experimentu, první slou-
pec tabulky udává celkový po£et náhodných vzork·, druhý pak celkový po£et
vrchol· stromu, t°etí celkový po£et zm¥n rodi£e (tzn. kolikrát se poda°ilo sní-
ºit cenu vrcholu), £tvrtý udává celkový po£et nalezených cest (v závorce je
uveden po£et unikátních cest ve smyslu vyuºití tunel· v modelu), pátý po£et
vrchol· nejkrat²í nalezené cesty, ²estý pak po£et vzork· pot°ebných k nale-
zení první z cest, sedmý délku nejkrat²í nalezené cesty a kone£n¥ poslední
sloupec udává sv¥tlost (polom¥r nejmen²í koule volného prostoru ve vrcholech
cesty) nejkrat²í nalezené cesty.

Tabulka 4.3: Výsledky experimentu 2: �hrubá� data

po£et
vzork·

po£et
vr-
chol·

po£et
zm¥n
rodi£e

po£et
cest

po£et
vr-
chol·
cesty

po£et
vzork·
k nale-
zení

délka
cesty

sv¥tlost
cesty

88302 298 41 1 (1) 15 (15) 1615 20.95 2.74
86818 371 34 3 (1) 23 (9) 52839 21.50 2.61
90326 307 55 1 (1) 13 (13) 62705 19.12 2.73
83994 298 64 1 (1) 14 (14) 1068 19.24 2.70
83249 250 68 1 (1) 19 (19) 1923 21.384 2.58
75191 303 43 2 (1) 17 (6) 14176 19.03 2.73
79437 371 43 3 (1) 18 (10) 1534 19.89 2.70
83261 310 66 2 (1) 15 (6) 1450 20.22 2.71

V tabulkách 4.4 a 4.5 jsou uvedeny vypo£tené ukazatele z �hrubých� dat.
V tabulce 4.4 první sloupec udává pr·m¥rný po£et vzork· pot°ebných na
p°idání vrcholu stromu, druhý sloupec udává pr·m¥rný po£et zm¥n rodi£e
na vrchol stromu, t°etí sloupec uvádí pr·m¥rnou vzdálenost mezi vrcholy nej-
krat²í nalezené cesty. Poslední sloupec udává pom¥r unikátních (nesdílených
s jinou cestou) vrchol· nejkrat²í cesty ku celkovému po£tu vrchol· této cesty.
V tabulce 4.5 jsou uvedeny statistické ukazatele hodnot z tabulky 4.3, první
a druhý sloupec je pr·m¥r, resp. sm¥rodatná odchylka nam¥°ených hodnot.
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Tabulka 4.4: Výsledky experimentu 2: vypo£tené ukazazele

vzork· na vrchol zm¥n rodi£e na
vrchol

pr·m. vzdále-
nost vrchol· na
cest¥

unikátních vr-
chol· cesty
[%]

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: Výsledky experimentu 2: statisitkcé ukazatele

medián pr·m¥r sm¥rodatná
odchylka

po£et vzork· 83627.5 83822.25 4865.97
po£et vzork· k nalezení 1769 17163.75 25578.96
po£et vrchol· stromu 305 313.50 40.16
po£et zm¥n rodi£e 49 51.75 13.16

po£et cest 1.50 1.75 0.89
po£et unikátních cest 1.00 1.00 0.00

délka nejkrat²í 23.73 23.26 3.18
po£et vrchol· (nejkrat²í) 16.00 16.75 3.24
po£et unikátních vrchol· 11.50 11.50 4.57

pom¥r unikátních vrchol· [%] 77.78 71.25 31.29
sv¥tlost cesty 2.71 2.69 0.06

4.3.3 Vyhodnocení

V ºádném z provedených experiment· se nezda°ilo najít více neº jednu uni-
kátní cestu v p°id¥leném £ase (u n¥kterých semínek v²ak byla nalezena poz-
d¥ji). Vzhledem k vysokému po£tu náhodných vzork· pot°ebných na roz²í°ení
stromu se lze domnívat, ºe je pot°eba vylep²it úsp¥²nost algoritmu vzorko-
vání.

Rozdíly a sm¥rodatné odchylky sledovaných ukazatel· se ukázaly jako
podstatné. Z toho lze vyvozovat jistou závislost na volb¥ po£áte£ního se-
mínka - v dal²í experimentech by bylo vhodné provést stejný nebo vy²²í po-
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£et opakování pro zaji²t¥ní kvality nam¥°ených dat. Z experimentu vyplunulo
následující:

1. Náhodné vygenerování vhodného vzorku je omezením výkonnosti algo-
ritmu. Vzhledem k °ádov¥ jinému po£tu vzork· pot°ebných k nalezení
první cesty ²ir²ím z hrdel a celkovému po£tu se lze domnívat, ºe d·vo-
dem nenalezení cesty uº²ím z hrdel je nízká pravd¥podobnost vygene-
rování vhodných vzork·, coº experimentáln¥ potvrzuje tuto vlastnost
algoritmu uvedenou v sekci 2.5.

2. Velký po£et neúsp¥²ných vzork· nemá vliv na délku nebo sv¥tlost na-
lezené cesty. Vzhledem k pozorování uvedenému vý²e by bylo vhodné
uvést, ºe z experiment· se nezdá, ºe by problém nalezení vhodného
vzorku m¥l vliv na sv¥tlost nebo délku cesty.

3. Sníºení maximálního po£tu p·lení vzdálenosti vede k eliminaci p°íli²
podobných vrchol·. Oproti experimentu 1 byl maximální po£et p·lení
vzdálenosti ve SteerTo nastaven na 5, místo 10. Tím se, alespo¬ po vi-
zuální stránce, zdá problém s mnoºstvím vzájemn¥ podobných vrchol·
vy°e²en.

4. Na nalezené cest¥ je p°íli² zbyte£ných zm¥n orientace. Vizuální kont-
rola odhalila zmi¬ovaný nedostatek � nalezená cesta p·sobí nep°irozen¥
z d·vodu p°íli² £astých zm¥n orientace sondy. V dal²í verzi algoritmu
by proto bylo vhodné proto tento problém °e²it nap°. zavedením pena-
lizace rotace.

5. Nalezené cesty se li²í aº v posledních segmentech. Ani v jednom z ex-
periment· se nepoda°ilo nalézt více neº jedinou unikátní cestu a nale-
zené cesty se li²í aº v posledních segmentech, jak je patrné z obrázku
4.3. To zna£í nedokonalost uzavírání nalezených koridor· (viz sekce
3.1.4). Nicmén¥ lze konstatovat, ºe vzájemn¥ se podobající cesty ne-
p·sobí problémy v algoritmu. V tomto ohledu se otevírá prostor pro
vylep²ení uzavírání koridor·, p°ípadn¥ roz²í°ení o dodate£né �ltrování
p°íli² podobných se cest.
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Obrázek 4.3: T°i cesty(zelen¥) se spole£ným po£áte£ním úsekem

4.4 Experiment 3 - interpolování orientace

Tento experiment m¥l za ú£el vyhodnotit roz²í°ení o interpolaci orientace p°i
vytvá°ení nových kon�gurací. Ostatní nastavení bylo shodné s nastavením
experimentu 2.

4.4.1 Metodika

Stejn¥ jako v experimentu 2, doba výpo£tu algoritmu byla omezena na 2 mi-
nuty reálného £asu, po£et unikátních cest byl ur£en vizuální kontrolou a pro
kaºdé opakování bylo voleno stejné po£áte£ní semínko jako v experimentu 2.

4.4.2 Výsledky

V tabulce 4.6 jsou uvedena �hrubá� data, obdobn¥ jako v experimentu 2
první sloupec tabulky udává celkový po£et náhodných vzork·, druhý pak cel-
kový po£et vrchol· stromu, t°etí celkový po£et zm¥n rodi£e (tzn. kolikrát se
poda°ilo sníºit cenu vrcholu), £tvrtý udává celkový po£et cest nalezených cest
(v závorce je uveden po£et unikátních cest ve smyslu vyuºití tunel· v mo-
delu), pátý po£et vrchol· nejkrat²í nalezené cesty, ²estý pak po£et vzork·
pot°ebných k nalezení první z cest, sedmý délku nejkrat²í nalezené cesty
a kone£n¥ poslední sloupec udává sv¥tlost (polom¥r nejmen²í koule volného
prostoru ve vrcholech cesty) nejkrat²í nalezené cesty.
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Tabulka 4.6: Výsledky experimentu 3: �hrubá� data

po£et
vzork·

po£et
vr-
chol·

po£et
zm¥n
rodi£e

po£et
cest

po£et
vr-
chol·
cesty

po£et
vzork·
k nale-
zení

délka
cesty

sv¥tlost
cesty

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 tabulkách 4.7 a 4.8 jsou uvedeny vypo£tené ukazatele ze surových dat.
V tabulce 4.7 první sloupec udává pr·m¥rný po£et vzork· pot°ebných na
p°idání vrcholu stromu, druhý sloupec udává pr·m¥rný po£et zm¥n rodi£e
na vrchol stromu, t°etí sloupec uvádí pr·m¥rnou vzdálenost mezi vrcholy nej-
krat²í nalezené cesty. Poslední sloupec udává pom¥r unikátních (nesdílených
s jinou cestou) vrchol· nejkrat²í cesty ku celkovému po£tu vrchol· této cesty.
V tabulce 4.8 jsou uvedeny statistické ukazatele hodnot z tabulky 4.6, první
a druhý sloupec je pr·m¥r, resp. sm¥rodatná odchylka nam¥°ených hodnot.

Tabulka 4.7: Výsledky experimentu 3: vypo£tené ukazazele

po£et vzork· na
vrchol

po£et zm¥n ro-
di£e na vrchol

pr·m¥rná vzdá-
lenost vrchol·
na cest¥

po£et unikátních
vrchol· cesty [%]

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: Výsledky experimentu 3: sumarizované ukazatele

medián pr·m¥r sm¥rodatná
odchylka

po£et vzork· 79020 76945 8638
po£et vzork· k nalezení 1560 12779 27727
po£et vrchol· stromu 474.5 491.00 81.81
po£et zm¥n rodi£e 146.00 143.63 42.89

po£et cest 2.00 2.50 1.93
po£et unikátních cest 1.00 1.00 0.00
délka nejkrat²í cesty 21.94 22.58 2.13

po£et vrchol· (nejkrat²í) 15.50 16.00 1.51
po£et unikátních vrchol· 7.00 8.88 4.85

pom¥r unikátních vrchol· [%] 45.21 55.26 28.42
sv¥tlost cesty 2.76 2.76 0.05

V tabulce 4.9 je uveden rozdíl sumarizovaných statistik experimentu 3
a 2. V prvé °ad¥ si nelze nepov²imnout zpravidla vy²²ích sm¥rodatných od-
chylek experimentu 3 u v¥t²iny sledovaných statistik. Dále pak je d·leºité
vyzdvihnout, ºe ani po£et unikátních cest ani sv¥tlost se markantn¥ nezm¥-
nila.

Verze algoritmu s interpolací orientací pr·m¥rn¥ vygenerovala za p°id¥-
lený £as mén¥ vzork·, coº lze vysv¥tlit vy²²í výpo£etní náro£ností. Jak niº²í
po£et vzork· pot°ebných k nalezení cesty, tak vy²²í po£et vrchol· stromu
i zm¥n rodi£e mohou zna£it zvý²enou schopnost algoritmu vytvo°it p°ijatel-
nou kon�guraci. Niº²í po£et vrchol· a krat²í nalezené cesty tuto domn¥nku
pouze podporují.

Niº²í podíl po£et unikátních vrchol· na cest¥ lze op¥t vysv¥tlit zvý²enou
schopností algoritmu vytvo°it p°ijatelnou kon�guraci, ov²em u této statistiky
téº hraje roli v¥t²í podobnost orientací bliº²ích kon�gurací � p°i hledání cesty
m¥l algoritmus tendenci pokra£ovat po povrchu proteinu. Tato vlastnost byla
téº pozorována u ²estého vzorku a vysv¥tluje enormní po£et cest, strom m¥l
²anci opustit p°ípadný uzáv¥r je²t¥ p°ed jeho vytvo°ením p°i nalezení cesty.
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Tabulka 4.9: Porovnání experimentu 2 a 3

medián pr·m¥r sm¥rodatná
odchylka

po£et vzork· -4607.50 -6877.75 3771.81
po£et vzork· k nalezení cesty -209.00 -4384.50 2148.36

po£et vrchol· stromu 169.50 177.50 41.65
po£et zm¥n rodi£e 97.00 91.88 29.73

po£et cest 0.50 0.75 1.04
po£et unikátních cest 0.00 0.00 0.00
délka nejkrat²í cesty -1.79 -0.68 -1.05

po£et vrchol· nejkrat²í cesty -0.50 -0.75 -1.73
po£et unikátních vrchol· cesty -4.50 -2.63 0.29

pom¥r unikátních vrchol· cesty [%] -32.57 -15.99 -2.87
sv¥tlost cesty 0.05 0.07 -0.01

4.4.3 Vyhodnocení

Z výsledk· experimentu lze usuzovat, ºe zm¥na v algoritmu zvý²ila jeho
schopnost nalézt cestu. Tato zm¥na ov²em m¥la vliv na vznik nové tendence
algoritmu postupovat po povrchu proteinu coº sníºilo efektivitu uzáv¥r·.

4.5 Experiment 4 - metrika

Cílem tohoto experimentu bylo ov¥°it moºnost zapojení orientace do metriky
(vztah 4.2) pouºívané v algoritmu

ρpa, bq “ |a.Center ´ b.Center| `
AngleBetweenpa.Dir, b.Dirq

180.0
(4.2)

kde procedura AngleBetween vypo£ítává úhel ve stupních z intervalu x0; 180q
mezi orientacemi vzork· a a b. Ostatní nastavení, krom¥ pouºité metriky, byla
shodná s experimenty 2 a 3.

4.5.1 Metodika

Stejn¥ jako v experimentu 2 a 3 byla doba výpo£tu algoritmu omezena na 2
minuty reálného £asu. Téº po£et unikátních cest byl ur£en vizuální kontrolou
a pro kaºdé opakování bylo voleno stejné po£áte£ní semínko jako v experi-
mentu 2.
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4.5.2 Výsledky

V tabulce 4.10 jsou uvedena �hrubá� data, sloupce odpovídají sloupc·m ta-
bulek v experimentech 2 a 3 (viz experiment 2 v sekci 4.3). Jediným rozdílem
je poslední sloupec jenº uvádí celkovou cenu cesty dle metriky, který nahradil
sloupec sv¥tlosti, jenº se ukázal jako málo p°ínosný.

Tabulka 4.10: Výsledky experimentu 4: �hrubá� data

po£et
vzork·

po£et
vr-
chol·

po£et
zm¥n
rodi£e

po£et
cest

po£et
vr-
chol·
cesty

po£et
vzork·
k nale-
zení

délka
cesty

cena
cesty

75520 395 103 1 (1) 15 (15) 1522 19.79 20.5
65833 490 121 4 (1) 18 (9) 2552 24.14 25.1
77550 442 74 1 (1) 16 (16) 1274 21.79 22.96
68712 413 55 1 (1) 15 (15) 1006 22.23 23.05
64679 617 71 8 (1) 17 (3) 32417 24.33 25.26
72271 644 111 3 (1) 15 (3) 46817 21.29 22.28
73823 412 98 1 (1) 19 (19) 6149 24.77 25.62
78622 361 84 2 (1) 16 (6) 34284 19.30 20.00

Obdobn¥ jako v experimentech 2 a 3 jsou v tabulkách 4.11 a 4.12 uve-
dené vypo£tené ukazatele z �hrubých� dat. V tabulce 4.11 první sloupec
udává pr·m¥rný po£et vzork· pot°ebných na p°idání vrcholu stromu, druhý
sloupec udává pr·m¥rný po£et zm¥n rodi£e na vrchol stromu, t°etí sloupec
uvádí pr·m¥rnou vzdálenost mezi vrcholy nejkrat²í nalezené cesty. V tabulce
4.12 jsou uvedeny statistické ukazatele hodnot z tabulky 4.10, první a druhý
sloupec je pr·m¥r, resp. sm¥rodatná odchylka nam¥°ených hodnot.
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Tabulka 4.11: Výsledeky experimentu 4: vypo£tené ukazazele

po£et vzork· na
vrchol

po£et zm¥n ro-
di£e na vrchol

pr·m¥rná vzdá-
lenost vrchol·
na cest¥

po£et unikátních
vrchol· cesty [%]

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: Výsledky experimentu 4: statistické ukazatele

medián pr·m¥r sm¥rodatná
odchylka

Po£et vzork· 73047 72126 5247
Po£et vzork· k nalezení 4350.5 15752 18830
Po£et vrchol· stromu 427.5 471.75 104.99
Po£et zm¥n rodi£e 91 89.63 22.40

Po£et cest 1.5 2.63 2.45
Po£et unikátních cest 1.00 1.00 0.00
Délka nejkrat²í cesty 22.01 22.21 2.07

Po£et vrchol· (nejkrat²í) 16 16.38 1.51
Po£et unikátních vrchol· 12 10.75 6.30

Pom¥r unikátních vrchol· [%] 75 65.64 38.07

Oproti p°edchozímu experimentu do²lo ke zvý²ení u sm¥rodatných odchy-
lek po£tu vrchol·, unikátních vrchol· a cest, to nicmén¥ neplatí pro sm¥ro-
datné odchylky ostatních sledovaných veli£in. Sníºení celkového po£tu vzork·
spolu s po£tem vrchol· stromu si lze vyloºit jako zpomalení algoritmu oproti
verzi testované v experimentu 3. V datech lze také pozorovat zvý²ení po-
£tu unikátních vrchol· cest znamenající v¥t²í úsp¥²nost uzáv¥r· pro tento
algoritmus. Celkov¥ jsou výsledky velmi podobné p°edchozímu experimentu.

V tabulce 4.13 je uveden rozdíl sumarizovaných statistik tohoto experi-
mentu a experimentu 2. V tomto porovnání výsledk· si nelze nepov²imnout
podobných trend· jako ve srovnání experimentu 2 a 3 (tabulka 4.9).
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Tabulka 4.13: Porovnání experimentu 2 a 4

medián pr·m¥r sm¥rodatná
odchylka

po£et vzork· -10580.50 -11696.00 381.52
po£et vzork· k nalezení cesty 2581.50 -1411.13 -6748.14

po£et vrchol· stromu 122.50 158.25 64.83
po£et zm¥n rodi£e 42.00 37.88 9.24

po£et cest 0.00 0.88 1.56
po£et unikátních cest 0.00 0.00 0.00
délka nejkrat²í cesty -1.72 -1.06 -1.11

po£et vrchol· nejkrat²í cesty 0.00 -0.38 -1.73
po£et unikátních vrchol· cesty 0.50 -0.75 1.73

pom¥r unikátních vrchol· cesty [%] -2.78 -5.60 6.78

4.5.3 Vyhodnocení

Tento experiment poskytl podobné výsledky, a tudíº nep°inesl ºádné rozho-
dující informace. Vizuální kontrola nalezených cest ov²em zpravidla ukazuje
p°irozen¥ji vypadající pohyb sondy po cest¥ oproti verzi algoritmu v experi-
mentu 3.

4.6 Shrnutí

Celkov¥ se algoritmus osv¥d£il p°i °e²ení problému plánování pohybu v mode-
lech protein· a nikdy neselhal nalézt cestu v p°id¥leném £ase. Odhaleny v²ak
byly problémy s uzavíráním pouºitých tunel· a potvrzeny obtíºe s pr·chodem
úzkými hrdly.
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5 Záv¥r

Cílem této práce bylo navrhnout a implementovat algoritmus vhodný pro
plánování pohybu v proteinových modelech. Na základ¥ heuristik plánování
pohybu dostupných v literatu°e byl navrºen takový algoritmus a následnými
experimenty otestován.

Výsledná aplikace nejenom ºe implementuje navrºený algoritmus, ale je
i silným nástrojem pro vizualizaci výsledk· a sledování pr·b¥hu algoritmu
v reálném £ase. Hlavním cílem architektury aplikace byla maximální modu-
larita algoritmu, jehoº postup lze zm¥nit s minimálními zásahy do kódu �
pouhou implementací rozhraní.

Vzhledem k síle vyvinutého nástroje je moºná na ²kodu, ºe nebylo imple-
mentováno je²t¥ více variant algoritmu. P°estoºe v experimentech prob¥hly
desítky m¥°ení se stovkami údaj·, vzhledem k roli pravd¥podobnosti v algo-
ritmu by mohl být tento objem je²t¥ v¥t²í.

Velkým osobním p°ínosem byla nabytá zku²enost s technologií, stejn¥ jako
p°ehled získaný v problematice pravd¥podobnostních algoritm· plánování
cesty.
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A Struktura jmenných prostor·

Projekt je £len¥n do jmenných prostor· (obdoba balík· v Jav¥), odpovída-
jícím sloºkám v souborovém systému. Klí£ová £ást implementace se nachází
ve jmenném prostoru Scripts pod ko°enovým jmenným prostorem je Assets.
�len¥ní prostoru Scripts je je zachyceno na obrázku A.1.

Assests.Scripts ko°enový jmenný prostor

Algorithm implementace algoritmu

Connecting výchozí implementace a rozhraní testu p°ipojení

Evaluation testy správnosti algoritmu

Model odpovídá vrstv¥ MVC, obshauje pot°ebná rozhraní a t°ídy
vrchol· stromu, atom·, atd.

Sampling výchozí implementace a rozhraní vzorkování prostoru

Steering výchozí implementace a rozhraní tvorby bezkolizních kon-
�gurací

Controller voln¥ odpovídá vrstv¥ MVC

GUI controllery pouºívané v GUI

Parsing rozhraní a výchozí implementace zpracovávající vstupní
a výstupní soubory

Variables konstanty pouºívané v controllerech (masky vrstev, ID
kláves, atd.)

Extensions roz²í°ení RNG, IEnumerable a slovníku pouºívaná v pro-
jektu

Obrázek A.1: Struktura projektu
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B Rozhraní

Tato p°íloha probírá rozhraní a zásady jejich implementace pro zaji²t¥ní
správného fungování roz²í°ení aplikace. P°ehled signatur rozhraní lze nalézt
v tabulce B.1.

IProteinParser pouºívané k na£ítání modelu p°ekáºek. Vrací datový proud
sfér, parametrem je cesta k souboru a to bu¤ relativní anebo absolutní.
Neexistuje-li soubor, nebo je ve ²patném formátu, lze bu¤ vyvolat výjimku
(zachycena a logována frameworkem), nebo vrátit prázdný proud.

ISampler<T> pouºívané pro kontrolu fáze vzorkování algoritmu. �leny
toho rozhraní jsou vlastnost (property) Seed a metoda Sample bez návratové
hodnoty s typovaným parametrem vzorku p°edávaného referencí.

ISteering<T> slouºící k vytvo°ení nekolizní kon�gurace z p°edaného vzorku
z p°edchozí fáze algoritmu. Generický parametr má omezení an bezparamet-
rický konstruktor, dále pak musí implementovat rozhraní IMeasurable<T>,
IMixable<T>, IDeepCloneable<T> a d¥dit od t°ídy ATreeNode.

Toto rozhraní má jediného £lena - metodu Steer jeº akceptuje parametry
seznam· p°ekáºek, seznamu k logování odmítnutých kon�gurací a typované
parametry p°idávané a nejbliº²í kon�gurace. Implementace rozhraní by m¥la
upravit novou kon�guraci na bezkolizní v omezeném po£tu pokus·. Imple-
mentacím je povoleno selhat a navrátit hodnotu nepravda.

INodeConnecting<T> vyuºívané pro ov¥°ení propojitelnosti kon�gu-
rací. Generický parametr má omezení na potomky t°ídy ATreeNode imple-
mentující rozhraní IMixable<T>. �lenem je metoda CanConnect vracející
hodnoty pravda/nepravda, jejíº parametry jsou seznamy p°ekáºek a typo-
vané kon�gurace k propojení. Na £innost implementací nejsou kladeny ºádné
dal²í poºadavky a v závislosti na poºadavcích lze uvaºovat i implementace
triviální (vracející hodnotu pravda) i selhávající nalézt správnou odpov¥¤.

IDeepCloneable<T> vyuºívané p°i tvorb¥ nových kon�gurací, obvykle
spolu s rozhraním IMixable<T>. Rozhraní neklade ºádné poºadavky na ge-
nerický parametr a obsahuje jedinou bezparametrickou metodu DeepClone
vracející typovanou hlubokou kopii objektu.
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IMixable<T> vyuºívané p°i lineární interpolaci kon�gurací. Rozhraní téº
neklade ºádné poºadavky na generický parametr a obsahuje jedinou bez-
parametrickou metodu Mix vracející typovanou lineární interpolaci objektu
a typovaného parametru druhého objektu dle parametru v typu s plovoucí
desetinnou £árkou.

IMeasurable<T> slouºí k m¥°ení vzdálenosti mezi kon�guracemi. Roz-
hraní obsahuje vzájemn¥ podobné metody Distance a DistanceSqr vracející
skalár vzdálenosti v plovoucí desetinné £árce, typovaným parametrem objekt,
ke kterému je vzdálenost m¥°ena. A£ metoda DistanceSqr p°edpokládá, ºe
implementace bude vracet funkci monotónní vzhledem ke vzdálenosti (nap°.
druhá mocnina), jeº je efektivn¥j²í vypo£ítat, za chybné se nepokládá návrat
stejné hodnoty jako z metody Distance.

Tabulka B.1: P°ehled rozhraní

název signatury
IProteinParser IEnumerable<Sphere> ParseFile(string path)
ISampler<T> void Sample(ref T node)

int Seed { get; set; }
ISteering<T> bool Steer(AlgorithmStrategy<T> strategy,

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

INodeConnecting<T> bool CanConnect(IList<Sphere> obstacles,
IList<Sphere> endFills, T a, T b)

IDeepCloneable<T> T DeepClone()
IMixable<T> T Mix(T b, �oat t)
IMeasurable<T> �oat DistanceSqr(T other)

�oat Distance(T other)
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C Ilustrace entity

Obrázek C.1: Ilustrace - entita (a prefab) stromu
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D Ilustrace nalezené cesty

Obrázek D.1: Ilustrace - výstup aplikace (bez vykreslení proteinu) po 4 mi-
lionech vzorcích s nalezenou druhou unikátní cestou (naho°e).
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