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The thesis looks into the practical and very important problem of creating a tool for
visualizing proteins using 3D Voronoi Diagrams, for visualizing Connolly surfaces, and
cavities detection. The thesis makes significant and solid contribution to the
discipline, particularly in regards to dealing with disconnected cases for additively
weighted (aw) Voronoi diagrams, as well as interactive detection of cavities in
proteins. The work is based on the predceeding research in the Voronoi diagram
domain (Aurenhammer apha complexes, D-S Kim beta complexes, and Gavrilova aw-
Voronoi diagram algorithms), which is properly cited and described in great detail.
This makes thesis comprehensive, readable and useful for others who might want to
repreat the experiments. A significant contribution on its own is in the development
of interactive tool for cavities analysis in proteins - CAVER, which incapsulates
theoretical developments and practical applicability of the thesis. The thesis is very
well structured, logically written, shows sufficient degree of sophistication, and has
excellent illustrations and experimental design, which makes this original work
repeatable and thus useful for further research in the area.

However, on a minor note, it would be logical to expect that the thesis would provide
a clear distinction between the main purpose of the tool CAVER: visualization or
analysis, and whether analysis of cavities using CAVER should be done by an expert, or
a non-expert. Overall, this is a very good work in the area of applied computational
geometry.

The thesis also lists vast publications by the author in high quality CG venues and a
number of research projects benefiting from this work, which shows the merit of the
contribution. | undoubtfully recommend the thesis for defence.
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S nazvem
Application of Computation Geometry to
Modeling and Visualization of Proteins

Diserta¢ni prdce Martina Matidka se zamé&fuje na vyuziti primarn€ aditivn€ vézenych
Voroného diagram@i pro prostorovou analyzu a vizualizaci proteinovych modelli. Téma
prostorové analyzy proteinovych modeld je velmi dilezité, protoZe pomdha k porozuméni
struktufe a funkci proteinli, a v sou¢asné dob& tuto analyzu nelze provadét bez modernich
metod pocitatové grafiky. Vyuziti aditivné vazenych Voroného diagramii neni pii analyze
s obyejnymi Voroného diagramy nebo mfizkovymi modely (grid models), které jsou
pouzivéany &ast&ji. P¥itom jsou viak aditivng vazené Voroného diagramy konceptudln€ velmi
vhodné, protoZze jednotlivé atomy lze v mnoha p¥ipadech modelovat pomoci rlizné velkych
kouli, coZ u nich lze ptirozené vyjadfit pomoci kladnych vah. Zvolené téma i metody povazuji
za relevantni.

Text préce je relativng obsahly, vhodné strukturovany, psan slusnou angli¢tinou, ale zaslouZil
by si mnohem vice presnosti a péde. Prvnich p&t kapitol poskytuje zakladni informace
z oblasti souvisejicich s hlavnim tématem prace, zejména proteinovych modelt (kap. 2),
vypodetni geometrie (kap. 3), prostorové analyzy proteinti (kap. 4) a konstrukce koster
Voroného diagram@ (kap. 5). VSechny tyto kapitoly ukazuji, Ze se student orientuje
v souvisejicich oblastech a podavaji dostatek informaci k pochopeni hlavnich pfinosii préce,
které jsou blize popsany v druhé &asti prace (konkrétn€ kapitoldch 6 aZ 9). BohuZel je
gitelnost prace sniZena relativng dost velkym mnoZstvim nepfesnosti a nepeclivosti. Do
posudku samoziejmé nelze uvést vse, ale alespoil nékolik prikladi:

- Véta na stran& 12 ,,The order is encoded in DNA and chains are synthesized in the proces
of transcription and translation. je jednim z ptikladii vagnosti. Pro ¢lovéka bez znalosti
vé&ci, bude jen t&zko pochopitelné ,,pofadi &eho* je kodovano v DNA, jaké fet€zce jsou
syntetizovany (trosku by pomohl ur¢ity ¢len, aby bylo alespoii jasné, Ze se mysli fet€zce
zmin&né v pfedchozi vé&t&) a hlavné pojmy transkripce a translace sice se syntézou
protein{l souvisi, ale ur¢it& proteiny nejsou syntetizovany b&hem téchto procest.

- Série tvrzeni na stran& 18 tiSe pfedpokladd, Ze mnozina kouli neobsahuje ,,degenerované*
pripady. Tyto p¥ipady jsou sice zmin&ny a diskutovany na nésledujici strance, ale bez
jejich vylouceni napfiklad tvrzeni o d+1-k prinicich Voroného regionii na stran¢ 18
neplati, protoZe prinikd muze byt obecné vice.

- Vyznam funkci FindInitialVoronoiElement a FindEndVertex v Algoritmu 1 na stran€ 33
je popsan az mnohem dal v textu (strana 36 a 37). P¥itom by uplné byvalo stacilo je
alespoii stru¢n& vysvétlit slovné jiz pti popisu zakladniho algoritmu a teprve po té
dopfesnit v dalSich kapitolach.

- Na strané 31 je jeden odstavec duplikovany.



- Spatné odkazy na obrazky, napf. odkaz na Figure 9.6 na strané 67 je zfejmé $patng.

- Neni dodrZovéna jednotnd terminologie. Napf. v kapitole 8 se z ni¢eho nic hojné pouziva
termin ,,atom* ve vyznamu ,,site®.

- Z tezu pouzitého pisma pro sazbu matematickych vyrazu neni jasné, zda dany symbol
oznacuje vektor nebo skalar. Tato pfipominka se tyka naptiklad vyrazi na strané 42.
Pouzivani kurzivy jak pro vektory tak skalary povazuji za naprosto nevhodné.

-V textu se vyskytuje n€kolik nedefinovanych symbolti. Napt. symbol R(p) na strang 40.
Z kontextu je sice vyznam symbolu jasny, ale mnohem lep$i by byvalo bylo jej definovat.

VySe uvedené priklady sice snizuji srozumitelnost textu, ale nemaji zasadni vliv na posouzeni
obsahu.

Za hlavni pfinosy préce lze oznalit (1) sniZzeni vypocetniho Casu pfi konstrukci aditivné
vazenych Voronoi diagramli pomoci dynamickych filtrli, (2) rozSifeni algoritmu pro
konstrukci aditivn€ vaZzenych Voronoi diagrami tak, aby byly spravné zpracovéany i nespojité
pfipady, (3) navrh postupu pro interaktivni detekci a vizualizaci dutin v proteinech pomoci
kombinace hledani dutin a rychlého vykreslovani Connollyho povrchli na GPU a (4) navrh
metody pro vypocet vSech moznych dutin v proteinech. Kazdému z pfinosii je vénovéana
samostatna kapitola (kapitoly 6, 7, 8 a 9) a vysledky kazdé¢ z té€chto kapitol byly publikovany
na mezindrodnich konferencich nebo kvalitnich impaktovanych ¢&asopisech. Zejména
publikace piinost (3) a (4) v casopise Computer Graphics Forum, ktery patii mezi QI
Casopisy lze oznalit za vyborny vysledek. U obou publikaci je student hlavnim autorem
aujedné z nich dokonce jedinym autorem. Za pozitivni Ize jisté oznalit i to, Ze navrZené
metody byly implementovéany a dany k dispozici komunité v ramci otevienych knihoven.

B&hem obhajoby bych rad slysel odpovédi na tyto otazky:

1. Na stran€ 53 se tvrdi, Ze VaSe definice hierarchie komponent je jind nez ta popsana
v Clancich 58 a 60. Muzete prosim vysvétlit v éem presné? Nasledné tvrzeni o tom, Ze
by méla byt stejnd nebo podobna povazuji za neodborné.

2. Nastran€ 57 se tvrdi ,,Voronota has the computation of vertex coordinates more robust
than awVoronoi.”. Co se tim mysli? Robustni v jakém smyslu?

3. ProC neni oznacena zelené hvézdicovitd oblast (tj. ta mezi komponentami K;)? Neméla
by byt také soucasti f?

I presto, Ze je predlozena prace diky nepfesnostem misty obtiZzné srozumitelnd, tak po
obsahové strénce je na kvalitni Grovni. Publikaéni aktivita studenta je vyborna, a proto

v ptipadé usp&$né obhajoby doporucuji, aby byl Mgr. Martinovi Maridkovi udélen
akademicky titul Ph.D.
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V Brné, 18. fijna 2016 doc. RNDr. Petr Matula, Ph.D.



