Posudek oponenta diplomové prace

Autor prace: Ondrej Byrtus
Nazev prace: Planovani pohybu pro modelovani a vizualizaci protein(

Obsah prace

Diplomant fesil problém, jak a kudy bezkolizné navigovat malou molekulu zevnitf proteinu ven. Model mensi
molekuly tvofi nékolik malo kouli (dvé), model proteinu mnohem vice husté sbalenych kouli (tisice). Redenim
jsou algoritmy z oblasti robotiky, které vzorkuji prostor konfiguraci (pozice a rotace) a nad nimi stavi graf, kde
hrany znaci moznost bezpe¢ného pfechodu mezi dvéma konfiguracemi.

V teoretické ¢asti diplomant popisuje klasické grafové algoritmy (DFS, BFS, Dijkstra, A*), moZnosti vzorkovani
prostoru konfiguraci a jak nad vzorky postavit grafy pro planovani pohybu, konkrétné PRM (Probablistic Road-
Map), RRT (Rapidly-exploring Random Trees), a jejich varianty. Kratce zmiruje i modely protein(i.

V popisu feSeni diplomant zdGvodiiuje vybér metody RRT* a popisuje svoji implementaci obecnych soucasti
této metody, konkrétné generovani konfiguraci, jejich pfipojeni do stromu, detekci vysledné cesty a
pfepojovani podstrom( v pripadé nalezeni zkratky. Nasleduje analyza technologii a rizik, na jejimz zakladé zvolil
engine Unity 3D a jazyk C#. Popis feseni kon¢i kapitolou o implementaci, architektufe, navrhovych vzorech, atd.

NavrZzena aplikace umi zobrazit model proteinu, spustit algoritmus pldnovani pohybu, zobrazovat dosud
vygenerovany graf a zkoumat dosud nalezené feseni. V této aplikaci diplomant proved! 4 druhy experimentt s
cilem zjistit, jak moc jsou nalezené cesty opravdu bezkolizni, jak velky vliv na schopnost algoritmu nalézt cesty
a na jejich kvalitu ma nadhoda, interpolace orientace pfi posunovani vzorkd do bezkolizni pozice, nebo zaneseni
orientace do metriky (trochu podivné s¢itani vzdalenosti a Gihlu). Ve shrnuti experiment( diplomant uvadi, Ze
se algoritmus osvédcil, ale odhaluje i problémy s uzaviranim cest a Gzkymi hrdly cest.

V zavéru diplomant pfipomina cile préace, podtrhuje silu a modularitu vytvofené aplikace a shrnuje pfinosy,
které pro néj diplomova prace méla.

Rozsah prace spliiuje porfadavek na minimalni mnoZstvi textu. Hruba logicka struktura prace je v poradku.

Tématicky v praci postradam nasledujici véci, ale mozna nebyly pozadovany od vedouci:

1. Planovani pohybu trochu slozitéjsich molekul (nejenom 2 atomy, ale tfeba 10-20 atomd).

2. Tzv. konfigurace je popsana pomoci pozice a natoceni, ale rotace jako by se v praci moc neuvazovaly.

3. Né&jaka lepsi metrika pro dvé konfigurace (véetné natoceni) dvou &i vice atom( slozit&jsi molekuly.

4.V teoretické ¢asti bych uvital podrobnéjsi vysvétleni ¢asovych a pamétovych sloZitosti a vic obrazkd. Neni mi
Uplné jasné, proc a za jakych okolnosti by mély mit alg. PRM, PRM*, RRT a RRT* sloZitost O(n log n).

5. Analyza Casové a pamétové slozZitosti FeSeni RRT*, které diplomant implementoval. Domnivam se, Ze ¢asova
slozitost je minimalné O(n (m +k)) pro n vzorkd, m uzlG stromu a k atom0 proteinu.

6. Alespon diskuze, jak tu sloZitost zlepsit s vyuZitim datovych struktur pro detekci kolizi.

Kvalita Feseni a dosaZenych vysledkt

Navrh aplikace a kvalita zdrojovych kédl - pékné rozdélené do komponent, vyborné vyuziva principi OOP a
navrhovych vzort, zdrojové kody prehledné, poctivé dokumentované a snadno rozsifitelné, jen vygenerovany
CHM soubor s napovédou neni v poradku (aplikace Sandcastle jej nevygenerovala spravng).
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Aplikaci jsem vyzkousel, pro demonstracni Gcely je celkem pouZitelna, ale snesla by jesté vic implementacniho
Gsili, napf. moZnost zvolit vstupni soubor, definovat vlastni pozici a polomér dvojice kouli, nebo zacit novy
vypocet bez restartu aplikace. Libi se mi, Ze je na CD build jak pro Windows tak pro Linux.

Formalni Uroven

Pozitivné hodnotim, Ze prace je vysazena v TeXu a reference pomoci BibTeX. Snad jen ,A star“ a ,RRT“ mohly
byt velkymi pismeny. Citelnost préce je horsi. Je zde hodné pieklepl a nékteré véty maji podivny poréadek slov.
Preklepy ve slovech si mozek uz néjak prebere, ale chyby v pseudokédu jsou nepfijemné. Lepsi Citelnosti by
urcité pomohlo brzké uvedeni nékterych informaci, jinak ¢tenar dojde pocitu, Ze se sice néco specialniho
provadi, ale nevi pro¢. NapF. u vzorce (2.2) na str. 13 by pomohlo nejdfiv pfedeslat, Ze se uvazuje néjaké okoli
proto, aby se snizila asova sloZitost a teprve pak by nasledoval sloZity vzorec. U popisu RRT* na str. 17 by
pomohlo ihned na zafatku uvést nevyhody RRT a ¢im je RRT* odstranuje. U prepojovani podstroml by
pomohlo napsat, Ze se tim zohledriuji nové nalezené zkratky.

Str. 24, Alg. 3.2, . 7: Proménna V.., nedefinovana. Neméla by byt vystupem algoritmu?
F 13: ,Voew € MiX(Vnear, Voew) " Ma byt ,Vnew € MiX(Vnear, Vrand)
Str. 25, Alg. 3.3, F. é: FirstColliding - nedefinovana metoda. Jak se urci poradi, pokud objektd koliduje vice?
f. 8,9: ® nedefinovano - co je to za Ghel? Co je v.e.Radius, kdyz se pouziva dvojice sfér?
Str. 26, Sekce 3.1.3, I. 2: Misto Vpear by mélo byt Voew.
Str. 27, Alg. 3.4, i 2: Mnoziny se vétsinou znaci velkymi pismeny, takZe misto Xnear by mélo byt Xoesr.
Misto Near(Vnew, Fnear) Ma byt asi Near(Voear Mnear), jinak by Vaesr nebylo v Alg. 3.4 poufzito.
f. 7, 8: Na jednom rfadku Spatné uzavorkovani, na druhém chybi uzaviraci zavorka.
f. 14: Co je costmin? Tento Fadek s aktualizaci ,Vnew ¢ COStmin“ by tu viibec nemél byt.
Str. 28, Alg. 3.5, . 11: Nekoneéna smycka, zacykli se. Chybi aktualizace proménné ,v < v.Parent”.
Chybi aktualizace mnoziny cest C.
CO je Chest, Vbest? Sice Ize nepfimo vycist z textu, ale hodilo by se je mit popsané v Alg. 3.5.
Str. 29, Alg. 3.6, F. 8: Nemél by se pfiznak OnPath nejdFive zrusit po celé cesté od vrcholu v az ke kofeni a pak
nastavit na viech uzlech od vrcholu v aZ ke koreni?
Str. 33, Misto odkazu na obrazek D.1 ma byt odkaz na obrazek C.1.
Str. 40, Tab. 4.2: To jsou procenta z poloméru navigované sondy? Jak to souvisi s dvojici sfér riznych poloméra?
Nechybi u hodnoty 543 desetinna carka, tedy 54,3?
Str. 43, Tab. 4.4 a 4.5: preklepy ,ukazazele“ a ,statisitkcé"“

Prace s literaturou

Zcela v poradku. Diplomant cituje 19 relevantnich zdroju.

Splnéni zadani

Splnéno bez vyhrad.

Dotazy k préaci

2. Dokazal byste nadefinovat néjakou lepsi metriku pro dvojici konfiguraci (véetné rotace) slozitéjsiho modelu?
3. Vimplementaci reprezentujete rotaci pomoci Eulerovych Ghlt (3D vektor) a dvojici takovych rotaci linedrné
interpolujete. V éem to bylo vyhodnéjsi oproti quaterniontiim a sférické linedrni interpolaci (slerp)?

Navrhuji hodnocéni znamkou velmi dobfe a praci doporucuji k obhajobé.
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