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Hledani dutin

o dutina je prazdny prostor

Vizualizace

« dutiny jsou
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Algoritmus

molekule

« solvent-excluded povrch je analyticky popsatelny
L pomoci sfér, sférickych trojuhelniku a toru

« v predzpracovani se atomy zmens$i na

velikost nejmensiho atomu a spocte

Ray casting

se Voroného diagram (VD) « pro vizualizaci povrchu je pouzit ray casting

VVVVV « vykresluji se jednoduché modely slouzici pro vypocet

mista mezi novymi atomy pruniku se zobrazovanym objektem

o hrany diagramu se seradi podle

« povrch je vykreslovan po ¢astech danych analytickym

nejuzsiho mista popisem

o dutiny jsou nalézany prohledavanim

diagramu a testovanim, zda sonda o i

Casti povrchu
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« vysledné dutiny jsou pouze piiblizné, « dutiny je potieba filtrovat, protoze jich muze byt velmi mnoho

protoze obyéejny VD neni definovan pro  byly navrzeny nasledujici moznosti filtrovani:
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Prace byla implementovana jako souc¢ast pluginu pro hledani dutin pro

CAVER Analyst (http://caver.cz)



