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) PAOS1
Model interakce molekul i

Vypoctd

Model
interakce
molekul

B

dvé molekuly
= pevna, velka - receptor
= mensi, pohybliva - ligand
pohyblivou molekulu ovladame
= mys a klavesnice,
= zarizeni silové zp&tné vazby

8

B

molekuly silové interaguji
= pritazlivé i odpudivé sily
= kazdy atom s kazdym

@ vyznam
= nalezeni mista, kde si ligand ,,sedne*
= pochopeni vlastnosti interakce v okoli

B

simulace musi ptisobit dtiveryhodng
= co nejdokonalejsi iluze manipulace s realnymi objekty
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PAO81:

Zarizeni silové zpétné vazby Programovan

numerickych
Vypoctd

@ vyvinula se z teleoperatorti

= manipulace na dalku, napr. v nebezpecném prostredi ZaFizeni silové

= manipulace s virtualnim prostredim ZpEtné vazby
@ impedancni (odporové)

= zarizeni snima polohu, pripadng rychlost

= plsobi vypoGtenou silou

= modelovany systém je vyjadren jako ,,odpor* - silova

reakce systému na zménu polohy

@ admitancni (vodivostni)

= zarizeni snima silové ptisobeni

= presune se do vypoctené polohy

= modelovany systém je vyjadren jako ,,vodivost“ — ochota

systému reagovat na vngjsi silové plisobeni
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PA081:

Zarizeni silové zpétneé vazby Programovani

numerickych
Vypoctd

Zarizeni silové

@ v ideadlnim pripad€ Ize modelovat vSe obojim zp&tné vazby

= vstupuji nedokonalosti zarizeni
= prakticky jsou impedancni zaFizeni lepsi v modelu, kde
prevlada aktivita operatora
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PA081:

Zarizeni silové zpétné vazby Programovni

numerickych
Vypoctd

Zarizeni silové

v idealnim pripadg€ lze modelovat vSe obojim zpetné vazby

B

= vstupuji nedokonalosti zarizeni
= prakticky jsou impedancni zaFizeni lepsi v modelu, kde
prevlada aktivita operatora

@ hmat ma vyrazng nizsi latenci nez zrak

i

nutna obnovovaci frekvence 1 kHz

B

vysoka narocnost na numerické vyhodnoceni modelu
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PAO81:
PFimeé mapovani sily meriokjeh

Vypoctd
@ model je de facto staticky

= vstup (souradnice zarizeni) jsou primo promitnuty do
modelu
= na jejich zakladg je vypoctena silova interakce interakce
= sila je op&t pfimo aplikovana na zafizeni
PFimé
@ napr. kolize dvou kouli, modelujeme tvrdou pruzinou e
C
F 0 r R1 R>
kRi R r r<Ri R»
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PAO81:
Primé mapovani si |y erfnr:ri”;ivyiﬂ'
Vypoctd
@ model je de facto staticky
= vstup (souradnice zarizeni) jsou primo promitnuty do
modelu
= na jejich zakladg je vypoctena silova interakce interakce
= sila je op&t pfimo aplikovana na zafizeni e
rime

@ napr. kolize dvou kouli, modelujeme tvrdou pruzinou el
. dynamika

0 r Ri Rg
kRi R r r<Ri R»

@ jednoduché, prehledné, ale takhle realny svét nefunguje
= veSkeré dynamické chovani (tj. jaky je efekt aplikované sily)
jsme z modelu vylougili
= zejména nedokazeme modelovat rtizné hmotnosti
kolidujicich objektt
= dynamicky se chova fyzické zaFrizeni atd., ale to nestaci

@ nezatracujeme Uplng, na nékteré aplikace staCi
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) , L . L PAO81:' )
Virtualni spojeni numerickye

Vypoctd

@ ,virtual coupling*
@ manipulovany objekt je k zafrizeni pripojen

viskoelastickym spojem p—
. - . mapovani sily
@ paralelni pruzina a tlumic vs. dynamika

F k x b v

@ silova zpétna vazba
= jakou silou méa zaFizeni plisobit na operatora
@ vstup pro model
= jak plisobi operator na manipulovany virtualni objekt

@ tj. 3. Newtonliv zadkon v praxi
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PAO81:

Fyzikalné vérné modely Programovni

numerickych
Vypoctd

@ cilem je modelovat virtualni svét
@ ne vSe se v takovém svetg chova podle oCekavani
= nemusime mit ani odpovidajici zkuSenost

Fyzikalng
VErné modely

@ chovani modelu nemtize byt zcela prekvapivé
@ musi odpovidat zakladnim zkuSenostem z realného svéta
@ ty jsou vyjadreny elementarnimi fyzikalnimi zakony

@ plati obecng pro jakékoli modelovani
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PA081:

FyZikéIn\é V\érné modely Programovani

numerickych
VYpOCtd

@ Newtonovy zdkon, zejména druhy:

F ma

Fyzikalng
vérné modely
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http://secondlaw.oxy.edu

PA081:

FyZ i ké.l n\el V\érné mode Iy Programovani

numerickych
Vypoctd

@ Newtonovy zakon, zejména druhy:

F ma

@ 1. termodynamicky zakon Fyzikalng
L, .. , , o L, , vérné modely
Celkova energie izolovaného systému zustava konstantni.
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) , - - L PA081:' )
Fyzikalné vérne modely ot

Vypoctd
@ Newtonovy zakon, zejména druhy:
F ma
@ 1. termodynamicky zakon Fyzikalng

L. , , ° L, , VErné modely
Celkova energie izolovaného systému zustava konstantni.

@ 2. termodynamicky zakon
Entropie izolovaného systému nikdy neklesa.
= vnimani spontanni zmeény, vnimani €asu
= kazdy systém ma tendenci ,,zbavit se* své energie
= http://secondlaw.oxy.edu
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5 = - 2 PAO81:' )
Kinematika a dynamika hmotného bodu )
Vypoctd

Opakovani stredoskolské fyziky

@ rovnomeérny pohyb x vt

B

rovnomeérng zrychleny pohyb v at

@ obecngji (nerovnomérny pohyb, vektorové vyjadrenti)
dx dv Fyzikalng
a VErné modely
dt dt

B

spolu s 2. Newtonovym zakonem a zavedenim hybnosti
P mv dostaneme pohybové rovnice

ax P 5 dp
dt m dt

F

@ postupné TeSeni (integrace) v ubihajicim Tase je simulace
chovani systému
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PA081:

Kinematika a dynamika hmotného bodu Programovni

numerickych
Vypoctd

Priklad - pruzinovy oscilator

@ hmotny bod na pruzing, pohyb jen v jednom smeéru
= vSe ostatni zanedbano

@ pohybové rovnice

d7y P dpP

— — k
dt m dt = Fyzikalng
VErné modely

& vede na diferencialni rovnici

d? k

@y kg

dt2 m
@ TeSenimv R ¥ R je funkce

s s

. k k
y t cisin —t cpcos —t
m m

@ C1;Cp Vyplyvaji z potateCnich podminek
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PAO81.
Programovani

Metody integrace B

Vypoctd
@ ne vzdy lze FeSit pohybové rovnice analyticky

= nemozné, kdyz na proces plisobi uzivatelsky vstup
@ TeSime numerickou integraci

main(int argc,char ** argv)

{
float km =1, p=1,y =0, t =0,
dt = atof(argv[1l]);
int i, max = 50*km/dt; Tﬁ;iie

for (i=0;i<max;i++) {
float pl = p - km*y*dt,
yl =y + p*dt;

printfC'%f %F\n",t,y);

t += dt;
p=pl;y=yl;
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Metody integrace

NEco je Spatné

i T T T

0.5

15 ; s !

“osc1.dat”
"osc2.dat"

+
X

t 0:0001 (zelend),

20

25

40 45

0:01 (Cervend)

50

PAO81:
Programovani
numerickych

VYpOCtd

Model
interakce
molekul

ZaFizeni silové
Zpétné vazby

PFimé
mapovani sily
vs. dynamika

Fyzikalng
v&rné modely

Metody
integrace

Simulace
pevného télesa

Silové
interakce
molekul

Proménlivé
tvary molekul

DAy
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) PA081:' )
Metody integrace americkjeh
vypoctl

Eulerova dopredna

@ TeSime rovnici (resp. systém rovnic)

dy
— ftyt
dt -
@ poCitame posloupnost
dy
t —
Yni1 Yn dt «,
Metody
@ explicitni metoda integrace

= k vypoctu dalSiho kroku zname vSe potrebné
sin X je idealn€ neSikovna funkce
= prox 2 0; jesinx>0ajekonvexni,prox2 ;2 je
sinx < 0 a je konkavni
= pouzita derivace vzdy nadhodnocuje
= vypocet do systému pridava energii

B

@ pruzinovy oscilator je velmi typickou komponentou
modelovanych systémi

13/34



PAO81:

M etOdy i nteg race Programovani

numerickych
- VYpOCtd
Eulerova zpétna

@ pouzijeme derivaci az v bodg t 1

dy
't =
Yn 1 VYn dt .,

& dosazenim vede na reSeni rovnice

Metody
integrace

Yn 1 ¥Yn tf th 1;¥n 1

@ implicitni metoda
= pro vypocet dalSiho kroku musime FeSit rovnici nebo
systém rovnic
= obecn& nemusi byt trivialni
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PA081:

M etody i nteg race Programovani

numerickych

Eulerova zpétna

@ pro pruzinovy oscilator

t
Yni1 Yn Epn 1

Pn 1 Pn tkyn 1 Metody

integrace

@ jednoduchy systém linearnich rovnic

@ TeSeni lze vyjadrit analyticky a naprogramovat

Vypoctd
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PAO81:
Metody integrace rrogramovan
Eulerova zpétné Vypocth

@ vystuppro t 0:01

“oscidar’ +

- Metody
o integrace

@ metoda také neni numericky stabilni
@ ma sklon systém tlumit
= pro simulace v principu vyhovuje
= nutné TeSeni systému rovnic v kazdém kroku miize byt
problém
@ stabilni metody samozrejme existuji
= prilis komplikované pro nase pouziti
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Kinematika a dynamika pevného télesa

@ hmotny bod je prili§ zjednodusujici abstrakce
@ pevné téleso

= nenulovy objem, nepodléha Zadnym deformacim
@ K popsani stavu systému jsou nutné dalsi veliCiny
@ aktualni orientace (natoceni)

= matice 3 3 nebo kvaternion
@ Uhlova rychlost

= vektor ¥

= velikost - rychlost rotace

® SMEr — osa rotace
@ matice (tenzor) setrvacnosti

= analogie hmotnosti
= prostorové rozloZeni hmotnosti

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Simulace
pevného tElesa
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PAO81:

Matice setrvacnosti a uhlova hybnost Programoveni

numerickych
Vypoctd

@ linearni hybnost P mv je relativng intuitivni veliCina
@ Uhlova hybnostL MDY uz ne
= jednoduché vyjadreni pohybové rovnice

Lt Tt
= analogiePt Ft
= pro volng rotujici t€leso zlstava L konstantni (¥ ne)

@ matice setrvacnosti
= vychazizT F r simulace

pevného tElesa

0 2 2
xo mry o r? Mryry Mrxrsy
2 2
M Mmryrx  mr2 r? mryry g
MmMryry mr,ry mrg rg

@ zavisi na aktualni orientaci

@ vice viz http://www.cs.cmu.edu/~baraff/sigcourse/
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. L - PAOBL
Pohybové rovnice pevneho télesa Programovin
Vypoctd
@ stavovy vektor y x;q;P;L T
= X — poloha

= ( - orientace

= P — linearni hybnost (vyjadfuje rychlost)
= L — dhlova hybnost (vyjadfruje thlovou rychlost)

@ rovnice o 1
1EP
v E 21q4 E
F Simulace
T

pevného tElesa

@ Uhlovou rychlost ¥ vypocteme
' gMig?ltL

= ¥4 jevnoreni ¥ do prostoru kvaternionti
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PAO81:

Integrace pohybové rovnice Programovani

numerickych
Vypoctd

v s

@ slozitg]si stabilni metody nestihneme spocitat

@ dopredna Eulerova metoda nevyhovuje — nestabilni
simulace

@ zpétna Eulerova metoda vyzaduje FeSeni systému
nelinearnich rovnic

Simulace

yn 1 yn tyn 1 pevného t&lesa

@ semiimplicitni metoda (Otaduy, 2005)
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PA081:

I nteg race pOhybOVé rovnice Programovani

numerickych
Vypoctd

@ Casovou derivaci y chdpeme jako funkci f y
@ Taylorliv rozvoj

of

fyn1 fyn oy
Yn

Yn 1 Yn

Simulace
pevného tElesa
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Integrace pohybové rovnice

@ Casovou derivaci y chapeme jako funkci f y
@ Taylorliv rozvoj
of
f Yn 1 f Yn A, Yn 1 Yn
oy
@ zanedbame nelinearni €leny a dosadime do zp&tné metody
(0] 1
of .
@I t @7 A Yn1 Yn tyn
Yy
@ systém linearnich rovnic pro y, 1 VYn

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Simulace
pevného tElesa
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. PA081:
Integrace pohybové rovnice i
vypoctu

@ Casovou derivaci y chapeme jako funkci f y
@ Taylorliv rozvoj
of
f Yn 1 f Yn A, Yn 1 Yn
oy
@ zanedbame nelinearni €leny a dosadime do zp&tné metody
(0] 1
ef . .
@ty Avni v W i s
y
@ systém linearnich rovnic pro y, 1 VYn

@ musime spocitat Jakobian @f=0y
= v Case N, nikoli n 1, proto semiimplicitni metoda
= Otaduy vyjadruje analyticky - omezené pouziti
= automatické derivovani (priste)
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PAO81:

Silové interakce molekul Programovnf

numerickych
Vypoctd
@ molekulu ligandu modelujeme jako pevné t€leso
= vzajemna poloha atomt se nemeéni
= hmotnosti atoml koncentrovany v jadrech ¥ matice
setrvacnosti
= silova interakce atomu vzdy plisobi v mistg jadra

Silové
interakce
molekul
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PAO81:

Silové interakce molekul Programovnf

numerickych
Vypoctd
@ molekulu ligandu modelujeme jako pevné t€leso
= vzajemna poloha atomt se nemeéni
= hmotnosti atoml koncentrovany v jadrech ¥ matice
setrvacnosti
= silova interakce atomu vzdy plisobi v mistg jadra

@ van der Waalsova — LJ potencial

12A 6B
Fuy PIEE
& elektrostaticka
d192 silové

I:el

2 interakce
r molekul
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H - PAOBL:
Silové interakce molekul el
Vypoctd

B

molekulu ligandu modelujeme jako pevné t€leso
= vzajemna poloha atomt se nemeéni
= hmotnosti atoml koncentrovany v jadrech ¥ matice
setrvacnosti
= silova interakce atomu vzdy plisobi v mistg jadra

B

van der Waalsova - LJ potencial

12A 6B
Fuy PIEE

B

elektrostaticka

d192 Silové

2 interakce
r molekul

I:el

® n 10* atom receptoru, m 100 atomi ligandu

@ m n interakci nespocCitame 1000 za vterinu
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van der Waalsova interakce

@ predvypocet potencialu na mrizce
= bEZn€ pouzivano
v chemickém software
= jnterpolace prilis vyhladi
strmé stény

PAO81:
Programovani
numerickych

Vypoctd

Silové
interakce
molekul
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. PAOS81:
van der Waalsova interakce e

Vypoctd

B

predvypocet potencialu na mrizce

= b&Zn€ pouzivano TG ws 2
v chemickém software

= jnterpolace prilis vyhladi
strmé stény

B

diky vysokym exponenttim relativng kratky dosah

@ mutZzeme si dovolit orez Siove
= uvaZujeme pouze dvojice atom@l o vzajemné vzdalenosti e
menSi neZz dana konstanta

= typicky 4-8 A

B

vypocitat m n vzdalenosti dvojic atomtl je porad prilis
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van der Waalsova interakce

@ prostor rozdglime na pravidelné burky
= tak, aby se ,,nejvétsi“ atom receptoru vesel do jedné buinky
= pri nahodné pozici zasahuje nanejvys do 8 bungk

@ hashovaci funkce souradnic bunky

@ struktura pripravena pred simulaci

= projdeme vSechny atomy receptoru
= atomy, které padnou (i Castecn€) do bunky zaradime do
prislusného fadku

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Silové
interakce
molekul
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. PAOS81:
van der Waalsova interakce e
Vypoctd

8

prostor rozdélime na pravidelné buriky

= tak, aby se ,,nejvétsi“ atom receptoru vesel do jedné buinky
= pri nahodné pozici zasahuje nanejvys do 8 bungk

8

hashovaci funkce souradnic bufiky

B

struktura pripravena pred simulaci

= projdeme vSechny atomy receptoru
= atomy, které padnou (i Castecn€) do bunky zaradime do
prislusného fadku

Silové

atom ligandu umgéle zvétSime o vzdalenost orezu interace
prekryje  10-500 bungk

@ uvazujeme pouze atomy receptoru v prislusnych fadcich

B

8
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. PAOS81:
van der Waalsova interakce e
Vypoctd

8

i po ofezu zlistava prilis mnoho atomti receptoru

B

silové plisobeni (sila i toCivy moment) jsou aditivni

B

prvni derivace jsou také aditivni

B

Ize vSe pocCitat paralelngé a na zaver secist

= round-robin rozdgleni atom receptoru mezi jadra CPU
= statisticky rovhomérné

B

technicky pouzivame MPI

8

musi b&Zet na jednom stroji nebo na velmi rychlé siti silové

interakce

= vysoké naroky na latenci molekul
= rozeslani dat, vypocet, sesbirani vysledku za méng nez 1ms

25/34



. , . PAOBL:
Elektrostaticka interakce ot
Vypoctd

B

nizky exponent (2) — dlouhy dosah

B

nelze efektivné pouzit orez

@ vypocitame silové pole na mrizce

= plsobeni na jednotkovy naboj
= |ze spoCitat dopredu

B

pri beéhu simulace interpolace pro vSechny atomy ligandu
= jnterpolace orezava vysoké hodnoty
= v kombinaci s presnou VdW interakci to neni problém
= extrémy jsou ve stejnych mistech -
= VdW nedovoli tohoto stavu doséhnout isn”tivrzkce

molekul

B

mrizka je prilis velka
= 2565 3 4B 200MB
= adaptivni rozliSeni mrizky
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PAO81:

Shrnuti simulace Programovént

numerickych
Vypoctd
@ o [=lihe vypocCet
= elektrostatického pole
= hashovaci tabulka pro VdW interakce
@ Fidici simulacni vldkno (1 kHz)
= elektrostatické plisobeni na vsechny atomy ligandu
= soucet dilciho silového plisobeni VAW sil
= plsobeni zaFizeni silové zpétné vazby na ligand (3 nebo 6
DoF)
= integrace pohybové rovnice (systém 13 linearnich rovnic)
@ N vypocty dilCich VdW sil
= synchronng s Fidicim vliaknem Slove
= pevné mezi sebe rozdélené atomy receptoru imﬁrakk(fe
= kazdy pro vSechny atomy ligandu e
@ Tizeni zafizeni silové zpétné vazby (1 kHz)
= asynchronni
= implementace viskoelastického spojeni s ligandem
@ grafika (25 Hz)
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i L PA081:' )
Pohyblivy receptor meickson
vypoctl

]

model tuhé molekuly neodpovida realité
= pri nenulové teploté meéni svilj tvar spontadnng
= pri vzajemné interakci se ovliviiuji a méni tvar

@ spontanni pohyby receptoru umime napocitat dopredu
1000 a vice snimkd

8

B

hash tabulka pro vSechny snimky
= 1000 200 kB neni problém
= nereSime, i kdyz umime prepocitavat zmény dostatecné
rychle

B

elektrostatické pole

= 1000 50 MB, kdo neplytva diskem s ndmi ... fvfggfgg;’:kul
= komprese proménlivého vektorového pole
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PA081:
Komprese vektorového pole i
vypoctu

B

série snimkd, kazdy 3D m¥izka 2562 vektord

@ vyrazna tasova i prostorova spojitost

8

algoritmus komprese vychézejici z audia a videa

B

sekvence snimkt IBBBPBBBP apod.

= | — komprimovany samostatné
= P — zavisi na predchozim | nebo P
= B - interpolace mezi I-P resp. P-P

Proménlivé
tvary molekul
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PA081:

Komprese vektorového pole Programovani

numerickych
Vypoctd

I-snimek

B

B

analogie komprese audia
= kazda slozka zvlast
= |ogaritmicka transformace
= kvantizace na 16 bitt

= prichod 3D mFizkou definovanym
zplsobem

B

linearni prediktor
= predpokladame, Ze nasledujici bod
je stejny
= zaznamenavame odchylku

Proménlivé
tvary molekul

B

Riceovo kédovani odchylek
=i ndiv2K, j nmod 2K
= unarni zakédovani i, nasledované 0 a k bity j
= vhodné pro geometrické rozlozeni
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PA081:

Komprese vektorového pole Programovani

numerickych
Vypoctd

@ B,P snimky
= opét Riceovo kdédovani odchylek

~

@ adaptivni mrizka
= strukturu fixujeme pro frameset
= zmeéna mezi framesety miiZze zpuisobit nespojitosti
= zpétné sjednoceni mrizek

Proménlivé
tvary molekul
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PAO81:

On'line dekomprese Programovani

numerickych
Vypoctd

@ Casoveé narocna komprese prilis nevadi (o [=lihe)

B

rychld dekomprese je kriticka

8

ligand je maly — neni treba cely snimek

B

aktualizace 1-10 Hz

B

paralelni implementace

= sady procesl pro | a P/B snimky
= cely | s predstihem (zavislosti mezi bloky)
= B/P jen potrebné bloky (podle polohy ligandu)

Proménlivé
tvary molekul
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On-line dekomprese

Snimky
v Case

Truzel 1

T-uzel 2

PB-uzel |

PB-uzel 2

PB-uzel 3

PB-uzel 4

[Pouziti dat ve snimku: —J= Data pro dalsi snimek: —» |

PAO81:
Programovani
numerickych

vypoctd

Proménlivé
tvary molekul
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PAO81:

Promeénlivy ligand programovni

numerickych
Vypoctd

@ zmeny v tvaru dtisledkem interakce s receptorem
= nelze napocitat dopredu

@ Tadové mensi molekula
= popsat zmeény tvaru dalSimi volnymi proménnymi
= zahrnout do on-line simulace

@ vypsana diplomova préace
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