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Anotace Framework pro zobrazovani molekularnich struktur pracujici s vektorovymi a rastrovymi

3D daty, ktery je zaloZen na modernich technologiich (WebAssembly, cloudové sluzby) a
architekture (microservices). Systém bude vyuzivat standardnich formatii a k ziskavani dat
bude pristupovat do verejnych databazi (napr. PDB), pripadné k uzivatelem
specifikovanym zdrojiim. Hlavnim cilem je dosdhnout vysoké variability a utilizace na
strané koncovych zarizeni.

Motivace

Se vznikem formatu WebAssembly se otevicela mozZnost pro software k zobrazovani molekuldrnich
struktur, ktery by kombinoval rychlost nativnich aplikaci s jednoduchou pouzitelnosti webovych
reseni. Existujici webova reSeni maji ale velmi omezenou funkcionalitu a zaroven nejsou snadno
rozsiritelna, coz vyrazné limituje jejich uZitecnost.

Popis projektu

Cilem projektu je vytvorit software umoznujici pohodiné zobrazeni molekularnich struktur jak z
verejnych databazi, tak ze soukromych a lokalnich zdrojii/cloudu. Bude kladen diiraz na jasnou
strukturu frameworku a snadnou rozsiritelnost o novou funkcionalitu.

Zaroven s tvorbou projektu bude probihat i komunikace s potencialnimi uzivateli a odborniky v
oblasti molekularni biologie ohledné rozhrani a dalSich pripadii pouZiti, na které bude potieba pri
navrhu myslet.

Priklady pouziti:
1. Prezentovani vysledkii rekonstrukcni metody porovnanim s jiz existujicim jinym vysledkem
2. Vizualizace molekuly nebo casti riuznymi zpusoby pro lepsi porozuménti jeji struktury
3. Rozsireni softwaru o novy typ zobrazeni dat v ramci molekularnich struktur, napr.
https.//journals.plos.org/plosone/article?id=10.1371/journal.pone.0203085

vizualizace - Software by mél umoznovat zobrazeni vice struktur najednou, otaceni, priblizeni a
zménu typu zobrazeni nezavisle pro kazdy vzorek, nebo i pro vice najednou. Podporovany by mély
byt vsechny obvyklé typy zobrazeni: surface, ribbons a atoms. Dale by mélo byt mozné interaktivné
zobrazovat prostorové popisky danych struktur, napr. znacky atomii.

surface zobrazeni - Nekteré datové formaty pouzivané pro ulozeni molekuldarnich dat maji
volumetrickou strukturu. Vzhledem k vypocetni narocnosti zobrazeni takovych dat je bude potieba


https://journals.plos.org/plosone/article?id=10.1371/journal.pone.0203085

predzpracovat do geometricke sité pomoci znamych algoritmii, napr. marching cubes.

fitting struktur - Jednou z uzitecnych viastnosti programii ke zobrazeni molekularnich struktur je
zobrazeni vice vzorkii pres sebe s nastavitelnou prithlednosti. Pro tento postup je ale treba polozit
vice ¢i méné odpovidajici si struktury “co nejlépe” pres sebe. K tomu bude potieba implementovat

funkci, kterd takovy fitting provede, a to i na riiznych formatech dat.

cloudovy backend - Pro potieby rozsiritelnosti o novou funkcionalitu by mel vysledny software byt
schopen vyuzit microservices, jak k ziskavani, tak ke zpracovani dat. Pristup bude demonstrovan na
preprocessingu dat pomoci marching cubes.

GUI - Soucasti vysledného software by méelo byt i funkcni grafické rozhrani, které dovoli i uzivateli
bez znalosti programovani pohodiné ovladat a pouzivat zminéné funkce programu, hlavné v oblasti
nahravani a zobrazovani struktur.

Modularita - GUI a jadro aplikace, stejné jako cloudové rozhrani, by mély byt rozdéleny cistym
API Vymeéna uzivatelského rozhrani za jiné, napr. jednodussi prezentacni by méla byt rozumné
jednoducha. Podobné jednoduché by mélo byt i pridani nové cloudové funkce/zdroje dat.

Platforma, technologie

Vysledny software se bude skladat z nékolika casti. Prvni cast bude bézZet na zarizeni uzivatele a
podle vykonu aktualniho uzivatelského zarizeni bude poskytovat podmnozinu funkcionality celé
aplikace. Druha cast, bezici v cloudu, bude poskytovat funkcionalitu, kterou nelze implementovat v
uzivatelske casti.

Uzivatelska cast by méla byt spustitelna primo v prohlizeci, s rozumnou rychlosti a omezenimi i na
mobilnich zarizenich. Zaroven bude existovat i nativni aplikace pro desktop. Vétsina prace bude
napsana v jazyce C++.

Jadro uzivatelské casti bude tvorit herni engine s podporou kompilace do WebAssembly, ktery
poskytne i zaklad renderovaci pipeline a GUI prvky. V pripadé nedostacujicich GUI elementii
herniho engine bude do projektu navic integrovana GUI knihovna, napr. Qt.

Ke komunikaci s databazi a cloudem bude vyuZita interni sitova knihovna pouzitého herniho
enginu, pripadné bude vyuZita jind, WebAssembly kompatibilni, knihovna. Vysledny kod bude
prelozen pomoci Emscripten do WebAssembly formatu nebo jako nativni aplikace.

Navrh cloudové casti projektu bude realizovan podle architektury Microservices, s moznosti vyuziti
technologii jako Serverless computing, Docker, Docker swarm, Kubernetes a podobnych pro
implementaci a orchestraci microservice. Cilem navrhu bude umoznit co nejjednodussi rozsirovani
funkcionality v podobé pridavani dalsich microservice. Implementace cloudového backendu bude v
ramci projektu cilend na AWS cloud, s myslenkou budouciho rozsireni na cloud jinych
poskytovatelii. Ukdazkové microservices budou implementovany za pouziti jazyka a technologii



vhodnych pro dany ukol.

Odhad narocénosti

Projekt by mélo byt mozné realizovat v poctu 4 resitelii. Z duvodu zaméreni projektu ho Ize na
nejvyssi urovni rozdeélit na dvé oblasti: pocitacova grafika a zpracovani/distribuce dat. Tym by se
tedy mél skladat zhruba z dvou vyvojaru s kompetencemi v oblasti pocitacove grafiky a dvou
vyvojari s kompetencemi v oblasti distribuovanych systémii.

Projekt by mel byt dokoncen v cervenci 2020.

Vymezeni projektu

Diskrétni modely a algoritmy

diskrétni matematika a algoritmy

geometrie a matematické struktury v informatice

optimalizace

Teoreticka informatika

Teoreticka informatika

Softwarové a datové inzenyrstvi

X |softwarové inzenyrstvi

X |vyvoj software

X |webové inzenyrstvi

databazové systémy

analyza a zpracovani rozséhlych dat

Softwarové systémy

systémoveé programovani

spolehlivé systémy

vykonné systémy

Matematicka lingvistika

pocitacova a formalni lingvistika

statistické metody a strojové uceni v pocitacové lingvistice

Um¢la inteligence

inteligentni agenti

strojové uceni

robotika




Pocitacova grafika a vyvoj pocitacovych her

X |pocitacova grafika

vyvoj pocitacovych her

Poznamky

Kandidat na herni engine s podporou WebAssembly: https://urho3d.github.io/

Pravdepodobné nejsilnéjsi konkurence: https://www.litemol.org/Viewer/
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