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CHAPITRE 1

Introduction

Figure 1.1 — Illustration d’un complexe moléculaire d’un ribosome & partir d’un assemblage de différentes
représentations (PDB : 6GXO).
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Chapitre 1 - Introduction

EPUIS les débuts de 'informatique graphique, la visualisation scientifique représente une
D application fondamentale en soutien a d’autres sciences et est aujourd’hui un outil incon-
tournable des logiciels dédiés. La représentation de données aussi bien concretes qu’abstraites est
nécessaire a leur exploration par un utilisateur. A la différence d’autres domaines de I'informatique
graphique ou l'affichage est dirigé par le soutien de la créativité des artistes, la visualisation
scientifique est souvent guidée par la recherche de la meilleure perception des informations
délivrées a 'utilisateur. Celles-ci sont parfois contraintes par les méthodes d’acquisition et de
simulation dont les capacités et la précision varient en fonction du contexte.

Il est commun en informatique graphique de distinguer 'affichage interactif de 'affichage
illustratif par leurs objectifs. Tandis que le premier vise d’abord le calcul rapide afin de permettre
a I'utilisateur d’explorer la scéne et manipuler ses objets, le second est orienté vers la production
d’une image de la meilleure qualité possible. Ces différences sont intrinsequement liées a la
qualité des géométries cibles, mais aussi a la méthode de rendu utilisée. Méme si ces aspects
semblent secondaires pour la visualisation scientifique, ils restent cependant importants afin de
proposer une présentation claire des informations ciblées. De plus, lorsqu’on souhaite afficher
des entités spatiales, une simulation des interactions lumineuses permet une mise en valeur
intuitive et esthétique. Ainsi, méme si la visualisation scientifique est aujourd’hui majoritairement
liée a l’affichage interactif, de plus en plus de travaux se sont concentrés sur l'illustration de
haute qualité pour la communication de résultats scientifiques [Sla+22; Joh23]. Comme illustré
figure 1.2, cela permet une bonne perception de la géométrie, elle-méme de bonne qualité.

Les données moléculaires sont 1'une des premieres cibles abordées par la visualisation scien-
tifique [AB02]. D’abord dessinées a la main sous la forme de schémas, la représentation par
ordinateur des molécules est devenue un outil important & la base de leur analyse [Koz+17].
Leurs structures complexes représentent ainsi un défi pour les algorithmes de visualisation dont
I’applicabilité est toujours remise en question par ’amélioration des stratégies d’acquisition de
données. Ces derniéres permettant un niveau de précision et des échelles plus importants résultant
en de plus grandes quantités de données, les techniques de visualisation doivent s’adapter afin
de proposer des temps de calcul appropriés aux fonctionnalités souhaitées.

Cette these présente nos travaux visant le calcul efficace de géométrie pour 'analyse structurelle
de protéines a travers notamment la visualisation moléculaire. Dans cette introduction, nous
décrivons donc les structures ciblées par nos études ainsi que leurs représentations principales
(section 1.1). Nous présentons ensuite les objectifs et contributions de nos travaux (section 1.2).

1.1 Structures moléculaires

Les complexes moléculaires sont caractérisés par des données de différentes natures. Celles-
ci peuvent définir leur structure, mais aussi certaines de leurs propriétés locales et globales
guidant la visualisation. Dans cette section, nous introduisons donc les cibles de nos travaux
ainsi que certaines de leurs propriétés.

1.1 Structures moléculaires 8



Chapitre 1 - Introduction

# Envelope

(a) Visualisation temps réel (b) Ilustration pour la communication scientifique

Figure 1.2 — Deux types de visualisation souhaités pour I’exploration de structures moléculaires. (a)
Capture d’une visualisation interactive d’une protéine avec le logiciel de visualisation VTX [Mar+22].
(b) Capture du film de vulgarisation scientifique «The lifecycle of SARS-CoV-2 », par Raimond Ravelli,
Keévin Knoops et Phospho Biomedical Animation.

1.1.1 Description générale

Les molécules sont des ensembles d’atomes appelés biomolécules lorsqu’elles structurent le
vivant comme ’ADN ou les protéines. En tant qu’ensemble fonctionnel, elles représentent la cible
d’études cherchant a déterminer leurs roles dans les systémes qu’elles composent. L’assemblage
chimique de leurs atomes et leur arrangement spatial (appelé conformation) définissent leurs
structures et sont & la base de leurs fonctionnements. Leurs tailles étant particulierement variées,
les stratégies d’acquisition représentent un enjeu important qui a bénéficié de progres remarquables
depuis la fin du 20° sieécle. Notamment, les méthodes basées sur la congélation des échantillons
pour leur observation a ’aide d’un microscope électronique, appelées cryomicroscopie, représentent
un standard permettant 'acquisition de grandes structures, comme des virus, avec une précision
importante [Lév+21]. Une fois un volume obtenu, les données structurelles de la molécule
comme la position des atomes, leur élément et leurs liaisons sont dérivées en fonction de regles
physico-chimiques. Les travaux de cette these visant la visualisation de données biochimiques,
les molécules prises pour exemple seront majoritairement des protéines obtenues a partir de
la Protein Data Bank (PDB) [Ber+00]. Elles seront donc nommées par leur identifiant sous la
forme d'un quadruplet alphanumérique (e.g : <« PDB : 1AGA ).

Comme illustré figure 1.3, la structure d’une protéine est principalement définie par les atomes
qui la composent, caractérisés par leur position dans un espace tridimensionnel, souvent donnée
en Angstrém A (0.1 nanométre), et leur élément correspondant selon le tableau périodique. En
plus de ces informations essentielles, il peut étre intéressant de connaitre les liaisons entre les
atomes ainsi que leurs charges électriques. Tandis que les premiéres permettent d’identifier des
schémas structurels tels que les chaines carbonées qui représentent le squelette des protéines, les
secondes offrent des informations locales et globales, notamment utilisées dans des simulations
numériques. Ces dernieres décrivent 1’évolution d’un systéme donné, souvent visualisable sous la
forme d’une séquence de conformation, et sont a la base de I’étude d’un systéme moléculaire.

Puisque ces simulations sont souvent cotiteuses en temps et en puissance de calcul, des outils
additionnels permettent de préfiltrer les combinaisons possibles. La visualisation moléculaire
s’inscrit notamment en soutien de cette recherche.

1.1 Structures moléculaires 9
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Figure 1.3 — Structure d'une petite molécule (PDB : 5ZCK).

1.1.2 Représentations moléculaires

Méme s’il est possible de décrire des molécules sous la forme de texte, de schéma, ou en deux
dimensions, notre étude ne concerna que la visualisation en trois dimensions, particulierement
intéressante pour la manipulation et I’exploration. Les principales représentations couramment
disponibles dans les logiciels de visualisation peuvent étre divisées en trois catégories visant
différents niveaux de lecture : orientées liaisons, abstraites et surfaciques. Tandis que la premiere
est basée sur la représentation explicite des liaisons interatomiques, la seconde met en valeur
la structure de la protéine de facon abstraite et la derniere expose l'interface entre la molécule
visée et son environnement.

Les liaisons entre les atomes sont de différents types et caractérisent la structure d’une
molécule. Les représentations basées sur celles-ci sont ainsi trés couramment utilisées, notamment
pour des molécules de petites tailles. Comme illustré figure 1.4, une molécule peut étre représentée
par ses liaisons seules (Stick, figure 1.4a), mais aussi en les associant & une représentation explicite

(a) Stick (b) Ball & Stick

Figure 1.4 — Représentations moléculaires orientées liaisons communes (PDB : 1A3F).

1.1 Structures moléculaires 10



Chapitre 1 - Introduction

(a) Cartoon (b) Ribbons

Figure 1.5 — Représentations moléculaires abstraites communes (PDB : 1A3F).

de ses atomes sous la forme de petites spheres (Ball & Stick, figure 1.4b). Ces visualisations
offrent cependant peu d’informations structurelles de haut niveau sémantique.

La structure moléculaire est particulierement importante puisqu’elle donne de nombreuses
informations sémantiques. Il est donc intéressant de visualiser certains schémas structurels,
comme la structure secondaire. Cette derniére est caractérisée par des sous-ensembles d’atomes
peu mobiles lors du repliement d’une protéine. Ainsi, différentes représentations abstraites
ont été développées visant a mettre en valeur ces aspects, comme illustré figure 1.5 avec les
représentations Cartoon (figure 1.5a) et Ribbons (figure 1.5b).

Les représentations surfaciques sont principalement basées sur le modeéle compact définissant
la surface de van der Waals, comme illustré figure 1.6a. Dans celui-ci, chaque atome est représenté
par une sphére centrée sur son noyau et dont le rayon est proportionnel a la force de van der
Waals associée a son élément [Ric77]. La surface est ainsi définie par 'union de toutes les sphéres.
L’un des principaux avantages de cette formulation est la représentation implicite de I'interaction
des atomes du systéme & travers la définition d’autres surfaces. La Surface Accessible au Solvant
(SAS, figure 1.6b) et la Surface Ezxclue au Solvant (SES, figure 1.6¢c) caractérisent P'accessibilité
d’une petite molécule appelée solvant, souvent de 'eau. Les endroits accessibles a ce solvant
jouant un roéle sur les caractéristiques fonctionnelles de la protéine, ces surfaces sont utilisées
pour la visualisation, mais aussi pour des calculs scientifiques ainsi que des simulations. Les
représentations surfaciques sont particuliérement intéressantes puisqu’elles permettent de calculer
des quantités soutenant I’analyse des systémes comme leur hydrophobie [Ric84]. Les surfaces
de van der Waals et exclue au solvant sont de plus couramment utilisées afin de représenter
les interactions potentielles entre corps moléculaires. Notamment, les cavités de la SES sont
beaucoup étudiées [Kro+16] et représentent de potentiels sites dans lesquels une autre molécule
peut étre positionnée. De plus, sa surface, propre a une entité, permet de représenter des
informations comme ’énergie a travers des nuances de couleurs. Ainsi, elle soutient directement
I’étape préalable & certaines simulations.

En raison de leur géométrie squelettique, les représentations orientées liaisons et abstraites
sont généralement peu adaptées aux complexes moléculaires de grandes tailles. En effet, tandis
que les représentations surfaciques permettent une bonne visualisation indépendamment du point

1.1 Structures moléculaires 11
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(a) Surface de van der Waals (b) Surface Accessible au Solvant (¢) Surface Exclue au Solvant

Figure 1.6 — Représentations moléculaires surfaciques communes (PDB : 1A3F).

de vue (figure 1.7b), les autres ne permettent pas une perception précise de la géométrie & une
grande distance (figure 1.7a). Les objets moléculaires de grande taille sont donc communément
représentés par des approches surfaciques.

1.2 Objectifs de la these

Les représentations surfaciques sont beaucoup utilisées pour la visualisation de données
moléculaires, mais aussi comme base pour le calcul scientifique en tant que modéle des interactions
potentielles. Elles représentent cependant un enjeu en termes de temps de construction, mais
aussi de mise a I’échelle sur des structures de grande taille. De plus, en raison de leurs nombreuses
utilisations possibles, la qualité de la géométrie proposée par les algorithmes impacte les usages, ce
qui rend difficiles des optimisations liées a 'utilisation de plusieurs niveaux de détails. La définition
des protéines en tant qu’ensemble d’atomes se préte particulierement bien a leur traitement
par des composants matériels proposant des environnements massivement paralléles, comme les
GPUs, permettant ainsi d’effectuer un nombre trés important de petites taches indépendantes
et supportant donc bien les mises a 1’échelle. Cette these vise alors a proposer des algorithmes
innovants pour les représentations surfaciques en soutien a la visualisation, mais aussi au calcul
scientifique. Son objectif principal est de profiter d’environnements paralleles afin de mettre en
place des traitements rapides tout en ne diminuant pas 'applicabilité de la structure construite.
Enfin, il est souhaitable que les stratégies développées soient compatibles avec de grandes
structures comme celle présentée figure 1.7. En effet, celles-ci remettent actuellement en question
les algorithmes de 1’état de I’art en raison de la quantité de données a laquelle elles sont liées.

Au cours de cette thése, nous nous sommes en premier lieu concentrés sur le calcul efficace
de la SES de facon parallele et exhaustive. Ainsi, nous proposons un processus dédié avec
les contributions suivantes :

— nous définissons une structure de données adaptée aux environnements paralléles modernes
et basée sur un schéma de calcul plutét que stockage ;

— notre méthode permet une réduction importante de la quantité de mémoire nécessaire a la
construction de la surface;

1.2 Objectifs de la these 12
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(a) Ball & Stick (b) SES

Figure 1.7 — Exemples de visualisation de grandes protéines, ici un virion (PDB : 7TLHD). Les
représentations orientées liaisons sont squelettiques et ne permettent pas une bonne visualisation générale
de la géométrie. La SES, au contraire, permet une perception précise a faible et haute distance.

— nous introduisons une stratégie de calcul coopératif et parallele permettant un traitement
rapide.

Ces développements permettent le calcul rapide de la SES de trés grands complexes moléculaires
compatible avec des GPUs standards. De plus, en comparaison avec la méthode précédente la
plus rapide, mais limitée & un calcul partiel de la surface, notre stratégie propose des perfor-
mances légérement plus rapides tout en calculant la surface de fagon exhaustive et nécessitant
beaucoup moins de mémoire. Ce travail a fait I'objet d’une présentation aux journées Francaises
de UInformatique Graphique 2023 (JFIG 2023) [Pla+23b] ainsi que d’une publication dans le
journal IEEE Transactions on Visualization and Computer Graphics [Pla+24].

Nous avons ensuite souhaité généraliser I’approche de facon non restreinte a un type de
surface en particulier. Le diagramme d’Apollonius, ou diagramme de Voronoi additivement
pondéré, représente les fondations de nombreux travaux visant le calcul de la SES, mais aussi
I'analyse de complexes moléculaires. Ainsi, il représente le cceur de différentes méthodes uti-
lisant ses propriétés. Cependant, il est plus complexe a calculer que d’autres diagrammes de
Voronoi généralisés et ses caractéristiques sont moins bien connues. Nous nous sommes donc
intéressés a sa caractérisation formelle afin d’en étudier ses propriétés. Nous proposons une
étude systématique du diagramme en deux et trois dimensions. Sur la base de ces résultats,
nous présentons une paramétrisation permettant son maillage.

Enfin, sur la base de notre caractérisation du diagramme d’Apollonius, nous proposons
une méthode de calcul sur GPU basée sur une construction parallele des cellules. Celle-ci est
soutenue par les contributions suivantes :

— nous présentons une méthode de construction itérative d’une cellule du diagramme d’Apol-
lonius ;

1.2 Objectifs de la these 13
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— afin de prendre en charge des distributions spatiales variées, nous proposons plusieurs
méthodes d’exploration spatiale ;

— mnous proposons une structure de données légere adaptée a la construction efficace dans des
environnements avec une quantité de mémoire limitée.

Notre méthode permet un calcul paralléle du diagramme d’Apollonius sur GPU. En compa-
raison avec les méthodes précédentes visant un calcul efficace, notre stratégie n’est pas limitée
aux composantes connectées du diagramme tout en proposant, en moyenne, des temps de
calcul deux fois inférieurs.

En paralléle de ces travaux, nous avons développé une application, appelée UDock2, soutenant
la préparation de simulations moléculaires. Notamment, elle permet le calcul rapide de 1’énergie
d’un complexe moléculaire afin de tester de fagon interactive des conformations intéressantes.
Ce travail a été présenté dans le journal Bioinformatics [Pla+23a].

Nous présentons tout d’abord les travaux précédents visant le calcul de surface moléculaire
ainsi que des diagrammes de Voronoi et leurs généralisations (chapitre 2). Nous décrivons ensuite
la méthode parallele de calcul efficace de la SES ainsi que ses performances (chapitre 3) qui sont
suivies par notre étude formelle du diagramme d’Apollonius permettant sa paramétrisation et le
calcul de sa géométrie (chapitre 4) ainsi que notre stratégie de calcul parallele et ses performances
(chapitre 5). Nous concluons ensuite cette thése en donnant des perspectives de travaux futurs
(chapitre 6). Enfin, nous présentons en annexe UDock2 et ses fonctionnalités (annexe A).

1.2 Objectifs de la these 14
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Etat de l’art

Figure 2.1 — Tllustration de la SES (en bleu), de la surface de van der Waals (en rouge) et du diagramme
d’Apollonius (en blanc) d’une protéine (PDB : 6EEX).
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Chapitre 2 - Etat de D'art

E chapitre présente les méthodes précédant les recherches effectuées au cours de cette these.
Celles-ci étant orientées sur la recherche de performance sur GPU, la premiére section
présente les caractéristiques de ces architectures, mais aussi leurs avantages et restrictions
(section 2.1). Nous introduisons ensuite les définitions formelles des surfaces moléculaires ciblées,
plus particulierement de la Surface Exclue au Solvant, et présentons les principaux travaux
permettant leurs constructions (section 2.2). Les diagrammes de Voronoi et leurs généralisations
pouvant servir a construire les surfaces moléculaires, nous présentons leurs caractéristiques et
méthodes de calcul principales (section 2.3).

2.1 Architectures massivement paralleles

La principale unité de calcul des ordinateurs modernes est le Central Processing Unit (CPU)
qui est congu de fagon a proposer une rapidité d’exécution séquentielle tres importante. Méme
g’il offre une simplicité relative d’implémentation ainsi qu’une vitesse de traitement intéressante,
il est peu adapté lorsque les taches sont & effectuer sur un grand nombre de données. Ainsi, il
dispose couramment de caractéristiques additionnelles visant I’exécution rapide d’un nombre
important d’opérations, et particulierement en parallele. Notamment, il est en général composé
de quelques cceurs de traitement permettant d’effectuer des opérations totalement paralleles. De
plus, il est souvent capable d’exécuter des jeux d’instructions supplémentaires fonctionnant en
Simple Instruction Multiple Data (SIMD) selon la taxonomie de Flynn [Fly66] et permettant
d’effectuer la méme opération sur un petit ensemble de données de facon parallele, améliorant
ainsi les performances de traitement.

Depuis leur démocratisation au début des années 2000, les Graphics Processing Units (GPU)
sont des composants essentiels a la base de nombreuses applications. A la différence des CPUs, ils
mettent a la disposition du développeur de nombreux cceurs de calcul permettant ’'exécution d’un
grand nombre d’opérations paralleles. Méme g’ils étaient au départ spécialisés dans 'affichage de

Raster Engine

TPC TPC

RT CORE
3rd Generation

Figure 2.2 — Schéma de larchitecture matérielle ADA des cartes graphiques NVIDIA [NVI23]. Les
ceeurs du GPUs (SM) sont principalement composés d’unité de calcul et permettent de les répartir a leurs
threads respectifs.

2.1 Architectures massivement paralléles 16
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Globale
I I I I
Partagée Partagée Partagée Partagée
(R T e e e T e D e R R
tollt1|| T2l %3 tollt1|l 2|l %3 tollt1||t2ll%3 tollt1l|t2ll%3
bg bl b2 b3
Grille

Figure 2.3 — Illustration de I'architecture logique d’'un GPU. Celle-ci est
hiérarchique (la grille contient des blocs b;, qui contiennent des threads ¢;)
et met a disposition différents niveaux de mémoire accessibles en fonction
du contexte (mémoire globale, partagée et registres).

primitives géométriques, leur usage n’est pas limité a 'affichage et de plus en plus d’algorithmes
sont développés afin de tirer profit de leur puissance de calcul. Ce champ d’application, appelé
General-purpose Processing on Graphics Processing Units (GPGPU), est central dans de tres
différents contextes comme en apprentissage machine ou pour des simulations moléculaires.

Comme illustré figure 2.2, 'architecture d’un GPU est construite autour d’un nombre tres
important d’unités de calcul (e.g. 16384 cceurs pour une NVIDIA RTX 4090) permettant
Iexécution parallele des fils d’exécution, ou threads, souhaités. Ces unités, a la différence d’un
cceur de CPU, fonctionnent sur un modele Single Instruction, Multiple Threads (SIMT). Lorsque
le coceur charge une nouvelle instruction, plusieurs threads 'exécutent de facon concurrente et
avec des données différentes. Ce paradigme est particulierement intéressant puisqu’il permet
de mutualiser les latences telles que les accés mémoires. Il est cependant tres sensible aux
divergences d’exécution notamment induites par des branches conditionnelles. Le paradigme de
programmation des GPUs n’étant pas séquentiel, il est basé sur un vocabulaire spécifique. Dans
cette these, nous utilisons celui du langage CUDA, lié aux GPU NVIDIA [NVIb], qui définit
une architecte abstraite. Une fonction a exécuter de facon paralléle sur le GPU est appelée
un noyaeu qui est configuré a partir d’un nombre de threads désiré. L’ensemble des threads est
contenu dans une grille, elle-méme décomposée en blocs, illustrés figure 2.3. Le warp représente
I'unité d’exécution parallele matérielle. Il est lui-méme composé de quelques threads (e.g. 32
sur les cartes NVIDIA) théoriquement totalement paralléles et synchrones dans 'exécution de
I'instruction actuelle par le coeur GPU. Un bloc est composé de plusieurs warps dont 1'exécution
est déterminée par leurs disponibilités. Ainsi, comme illustré figure 2.4, le coeur GPU diminue
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Figure 2.4 — Ilustration du fonctionnement des warps. Ceux-ci disposent
de 3 états déterminant leurs potentielles exécutions par le coeur. Certaines
opérations peuvent placer un warp en attente plus longtemps que d’autres.
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les latences en exécutant les instructions des warps en fonction de leurs disponibilités. Ainsi,
lorsqu’un warp effectue une opération demandant plusieurs cycles, le coeur reste actif en exécutant
les instructions des autres warps du bloc. Cela permet d’éviter que le coeur reste inoccupé et
ainsi de bénéficier de meilleures performances.

A la différence des CPUs, dont les caches sont gérés de facon implicite en fonction des
instructions du programme, les APIs GPUs permettent un acces explicite a certains niveaux
de cache de leurs architectures, comme illustré figure 2.3. Ainsi, la mémoire est segmentée en
trois grandes principales catégories. La mémoire globale est le niveau de plus grande taille dont
les cartes modernes disposent de quelques dizaines de Gigaoctets (Go). Accessible par tous
les threads de la grille, la mémoire globale est cependant la plus lente et trés sensible a la
fagon avec laquelle les threads accedent aux données pouvant impacter de facon importante les
performances de lecture et d’écriture. La mémoire partagée est quant a elle un cache accessible
par tous les threads d’un méme bloc pouvant aller jusqu'a 48 Kilo-octets (Ko). Elle est au coeur
de beaucoup de stratégies visant a réduire la latence d’acces a la mémoire globale a travers
des schémas de coopération des threads du bloc. Enfin, chaque thread posséde une quantité
de registres dépendante du programme exécuté. Ces derniers sont propres a un thread, mais
peuvent étre partagés entre ceux d’un méme warp. Lorsqu’un programme requéte beaucoup
de mémoire partagée et/ou de registres par threads, il diminue la possibilité du matériel a
exécuter beaucoup de warp en méme temps.

Les threads des warps partagent différentes propriétés et fonctionnalités. Par exemple, lorsqu’ils
requétent un acces a la mémoire globale, le coeur accede a un segment complet qui est mis a
disposition du warp. Si toutes les requétes sont localisées dans le segment accédé, aucune autre
requéte n’est nécessaire, réduisant ainsi la latence induite. Ces dernieres années, les APIs de
programmation GPU ont permis ’acces a des fonctionnalités de coopération entre threads d’un
méme warp. Celles-ci sont particulierement intéressantes puisqu’elles permettent la mutualisation
des registres des threads et un calcul coopératif [Col]. Les instructions dédiées permettent
différentes fonctionnalités comme ’échange de données (shfl_up, shfl_down, shfl_xor), tester
une valeur pour tous les threads (all, any), etc. Un exemple de 'utilisation de ces instructions
est donné code source 2.1 pour la somme d’un ensemble de valeurs stockées dans les registres
des threads. Cette opération, primitive de nombreux algorithmes, permet de ne pas avoir a
explicitement mettre en cache les données afin de calculer la somme tout en profitant d’un
acces a la valeur finale par tous les threads du warp.

Une autre composante importante des GPUs est la rastérisation matérielle. Celle-ci permet
I’affichage de triangles, de lignes et de points de fagon performante grace a une implémentation

__device__ uint32_t warpSum( cg::thread_block_tile<32> warp, uint32_t value )
{
for ( uint32_t i = 1; i < warpSize; i *= 2 )

value += warp.shfl_xor( value, i );

// Tous les threads du warp obtiennent la valeur finale dans le registre de walue.

return value;

Code Source 2.1 — Exemple de code CUDA pour la somme coopérative d’un ensemble de valeurs
stockées dans les registres des threads d’un warp.
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matérielle et & partir d'une succession d’étapes programmables, appelées shader. Deux principaux
shaders sont ainsi nécessaires a 'affichage : le vertex et le fragment shader. Le premier est destiné
a transformer les positions des sommets des triangles en fonction des besoins de 'application
tandis que le second est appelé pour chacun des éléments composant 'image et a l'intérieur
de 'un des triangles. La programmabilité de ces étapes permet des usages trés différents et
des innovations adaptées a des contextes spécifiques. Notamment, 'affichage de triangle est
parfois trop limitant pour certains types de géométries. Dans ce contexte, il est possible d’utiliser
un imposteur, composé de deux triangles faisant face a la caméra. Ceux-ci, une fois rastérisés,
permettent d’appeler le fragment shader sur leur surface complete et donc d’afficher une géométrie
procédurale ou d’utiliser une stratégie différente d’affichage comme le lancer de rayon. En plus
de ces composantes, les GPUs disposent depuis quelques années d’unités de calcul dédiées au
lancer de rayon. Celles-ci sont principalement congues pour la construction et le parcours de
la structure accélératrice ainsi que pour le calcul d’intersection entre la géométrie et le rayon.
Gréace a leurs fonctionnalités, elles contribuent a de meilleures performances pour ce type de
stratégie d’affichage qui est compatible avec l'illustration de haute qualité.

L’accélération matérielle des GPUs est particulierement utilisée dans les domaines cherchant
une interactivité importante comme la visualisation scientifique. Elle est notamment indispensable
pour afficher de grandes quantités de données [Zel+23]. Plus particulierement, leur paradigme
se préte aux données moléculaires d’une fagon similaire aux algorithmes traitant des maillages
qui peuvent bénéficier d’une parallélisation par sommet. Les calculs effectués sur une protéine
peuvent par exemple étre réalisés en associant un thread par atome permettant ainsi une
mise a 1’échelle performante.

2.2 Surfaces moléculaires

La surface de van der Waals, la Surface Accessible au Solvant (SAS) et la Surface Exclue au
Solvant (SES) sont au centre de multiples études en biochimie. Ces représentations pouvant étre
utilisées pour des calculs scientifiques, mais aussi la visualisation de structures, de nombreux
travaux ont été dédiés a leur construction. C’est cependant la SES qui est visée de facon
générale en raison de ses potentielles utilisations variées. Cette partie décrit donc tout d’abord

Figure 2.5 — Schéma structurel des surfaces moléculaires sur la base du
trajet de la sphére du probe sur la surface de van der Waals (vdW). Son
centre décrit la SAS et son interaction avec la surface de van der Waals
décrit la SES.
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les caractéristiques formelles des surfaces moléculaires principales (section 2.2.1), puis présente
les travaux majeurs pour leurs calculs (section 2.2.2 et section 2.2.3).

2.2.1 Préambule

La surface de van der Waals joue un rdle fondateur pour les modeles de surfaces moléculaires.
Notamment, ¢’est sur sa base que sont caractérisées la SAS et la SES dans les travaux les ayant
introduits par Richards [Ric77] et Greer et Bush [GB78]. Dans cette partie, nous rappelons
les caractéristiques de la SES.

L’union des sphéres centrées sur les atomes a; = (¢;,7;) € R® x R d'une molécule M, composés
d’un centre ¢; et de rayon de van der Waals r;, décrit la surface de van der Waals. Un probe
est défini par son rayon r, comme la sphere englobante de la molécule du solvant souhaité. La
plupart du temps, le solvant considéré est une molécule d’eau de rayon r, = 1.4A [DAr78]. La
SAS et la SES sont caractérisées par toutes les positions de la sphéere du probe en contact avec
la surface de van der Waals sans l'intersecter, comme illustré figure 2.5. On parle alors souvent
du probe roulant sur celle-ci et dont le centre décrit la SAS. La surface obtenue peut ainsi étre
vue de fagon alternative comme une surface de van der Waals dilatée dont les rayons des atomes
sont donnés par 7; + 7,. La SES est, quant a elle, décrite par la surface d’interaction entre le
probe et la surface de van der Waals. Les primitives de la SAS et de la SES sont liées et I'une
peut donc étre définie a partir de I'autre. Les trois surfaces sont illustrées figure 2.6.

(a) Surface de van der Waals (b) Surface Accessible au Solvant

A

(c) Surface Exclue au Solvant

Figure 2.6 — Illustration des principales surfaces moléculaires.
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Figure 2.7 — Illustration des patchs de la SES caractérisants, une fois assemblés, la surface d’une petite
protéine (PDB : 1AGA).

Différentes caractérisations de la SES ont été proposées depuis son introduction par Ri-
chards [Ric77]. Notamment, elle est caractérisée comme un ensemble de primitives par Connolly,
souvent appelées patchs, qui, une fois assemblées, donnent la surface, comme illustré figure 2.7.
Une conséquence directe de la formulation de la SES a partir du probe permet de définir ces
patchs a partir de primitives de la SAS, illustrées figure 2.8. Ces derniéres sont issues de l'inter-
section entre les spheres de la SAS, centrées sur chacun des centres des atomes ¢; et de rayon
r; + rp. L’intersection de deux spheres de la SAS associées aux atomes a; et a;, si elle existe,
est un cercle de la SAS noté 4;;. Lorsque trois cercles de la SAS €;;, €;;, et € s’intersectent,
ils produisent deux points appelés intersections de la SAS et notés x%k et xiljk, et un point
s’ils sont exactement tangents. Comme illustré figure 2.9, Les patchs de la SES sont de trois
types basés sur les éléments de la SAS :

&, . 0 Bijn
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(a) Surface Accessible au Solvant (SAS) (b) Structure

Figure 2.8 — Illustration des deux types de primitives de la SAS : les cercles (en blanc) et les intersections
(en noir). Ils sont tous les deux dérivés des intersections entre les spheres de la SAS et décerivent sa
structure.
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(a) Patch sphérique convexe (en rouge) (b) Patch toroidal (en vert)

(¢) Deux patchs sphériques concaves (en bleu)

Figure 2.9 — Hlustration du découpage par patch de la SES et les configurations de la SAS lies (en gris
et transparent). Les primitives de la SAS décrivent un chemin possible pour le probe associé a un type de
patch.

— Sphérique convexe : chaque spheére de la SAS contribuant & sa surface permet deux degrés
de liberté au probe. Le patch de la SES correspondant est alors sphérique et convexe
(figure 2.9a) ;

— Toroidal : les cercles de la SAS €;; décrivent un chemin pour le probe avec un seul degré
de liberté. Son interaction avec la surface de van der Waals résulte en un patch de la SES
sous la forme de l'intérieur d’un tore (figure 2.9b);

— Sphérique concave : un probe positionné sur une intersection de la SAS est tangent & trois
spheres de van der Waals et est immobile. Sa surface d’interaction avec la surface de van
der Waals est donc caractérisée par un triangle sphérique qualifié patch concave de la SES
(figure 2.9c¢).

Ces patchs permettent ainsi de completement caractériser la SES et représentent les fondations d’al-
gorithmes de construction. Une étude alternative présentant certains avantages supplémentaires
a été plus récemment proposée [QS16] et, en tant que base de nos travaux, sera présentée
en détail chapitre 3.

Sur la base des études de la SES, des approches variées ont été développées afin de la construire
efficacement. Nous présentons donc dans les parties suivantes les méthodes principales visant
son calcul. Celles-ci peuvent étre séparées en deux catégories : les méthodes approximantes
et les méthodes de construction analytique. Tandis que les premieres visent & produire une
approximation de la SES permettant une construction rapide, elles sont couramment contraintes
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par un compromis entre niveau de détail et consommation mémoire. A 'inverse, les méthodes
analytiques sont basées sur une construction topologique de la structure de la SES, mais
requierent généralement des calculs plus importants.

2.2.2 Meéthodes approximantes et représentations alternatives

La SES étant utilisée pour visualiser de grandes structures, mais aussi des séquences animées
de simulation, les performances de calcul représentent un enjeu particulierement important.
Cependant, le nombre de patchs de la SES augmentant linéairement avec le nombre d’atomes de
la. molécule visée, des méthodes ont été développées visant une sensibilité moins importante a ce
facteur. Celles-ci peuvent étre rassemblées en deux catégories : les méthodes approximantes visant
une représentation approchée de la SES par sa discrétisation, et les représentations alternatives
s’approchant des caractéristiques de la SES tout en étant souvent plus simple a construire.

Représentations approximées

La définition de la SES, a partir de la SAS et de la surface de van der Waals, permet de
la discrétiser en classifiant tout point de I'espace comme a l'intérieur ou a l'extérieur de sa
structure et ainsi de définir un champ scalaire. Cette stratégie a été utilisée & de nombreuses
reprises [CCWO06; Yu09; LBH14; Her+17] notamment pour sa simplicité d’implémentation,
mais aussi de parallélisation permettant une construction rapide. Comme illustré figure 2.10, ces
méthodes se basent sur un champ de distance signée. Ainsi, un ensemble uniforme de points est
sélectionné puis classifié en fonction de sa proximité avec la SES. Trois catégories sont définies en
fonction de la distance du point échantillonné x, avec 'atome le plus proche a; = (¢;, ;) € M,
le rayon du probe 7, et le rayon d’échantillonnage 7, :

— |Jzg — ¢l| =i > rp, Va; € M : la distance entre le point et la surface de van der Waals est
supérieure au rayon du probe. Le probe n’intersecte pas la surface de van der Waals, le
point est donc en dehors de la SES et sa distance avec elle est au moins de 7y ;

— Ja; € M tel que ||zg — ¢|| — 13 < —ry : le point est localisé & I'intérieur de la surface de
van der Waals. Le probe ne peut étre centré sur le point, il est donc a I'intérieur de la SES
et sa distance avec elle est au maximum de —7;
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Figure 2.10 — Illustration du processus d’échantillonnage de ’espace pour la construction de la SES.
La proximité du point échantillonné avec la surface de van der Waals permet de définir deux zones
respectivement & l'intérieur (rouge) et & 'extérieur (noir) de la SES. La frontiére (jaune) entre ces deux
ensembles contient donc la SES. 11 reste alors & assigner en chaque point échantillonné la distance a la
surface.
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— (Ja; € M tel que ||zg — ¢l| <ri+rp) A(||zg —¢j|| — 15 > —1g, Va;) : le point est localisé
dans une zone proche de la SES.
Dans le dernier cas, la distance avec la SES peut étre approchée de fagon plus précise en utilisant
par exemple le point échantillonné extérieur le plus proche [Her+17]. La structure volumique
en résultant peut ensuite étre maillée avec des stratégies classiques comme 'algorithme des
Marching Cubes [LC87] ou affichée avec un lancer de rayon [Har96].

Ce type de méthode a permis différentes avancées liées au calcul de la SES. Notamment,
sa simplicité d’implémentation est associée & de bonnes performances, ainsi qu’a une bonne
configurabilité en fonction du matériel a disposition et de la qualité de la surface souhaitée. En
effet, la fréquence d’échantillonnage permet un compromis intéressant entre qualité d’affichage,
vitesse de calcul et capacité mémoire. Ainsi, elle est distribuée dans des logiciels de visualisation
moléculaire [Pet+20], mais aussi des bibliotheques de calcul [MKB19], qui tirent profit de
sa configurabilité afin de I'adapter au plus grand nombre d’utilisateurs. Ces caractéristiques
permettent de plus un raffinement progressif de la qualité de la surface [Her+17]. Il est alors
possible de calculer en premier lieu une surface de basse qualité, et d’augmenter itérativement la
fréquence d’échantillonnage. Ainsi, 'utilisateur bénéficie d’une visualisation de la séquence de
facon interactive, et d’une bonne qualité de la surface si celle-ci est immobile.

La SES est définie a partir de la sphere englobante de la molécule de solvant. Cependant,
lorsqu’on souhaite visualiser I’accessibilité d’une plus grande molécule, comme un ligand, la sphére
donne une trés mauvaise approximation. Dans ce contexte, I’échantillonnage de I'espace permet
de représenter avec plus de précision la forme du solvant que les définitions analytiques. Ainsi
Lindow et al. [LBH14] ont présenté la Surface Exclue au Ligand (LES) comme une généralisation
de la SES (figure 2.11). La LES est construite a partir du méme échantillonnage de Iespace
que la SES. Cependant, une fois I’espace classifié, on teste en chacun des points proches de la
frontiére si le ligand peut étre positionné sans intersecter la surface de van der Waals. Cette
derniére étape est intrinsequement discréte et achevée a partir d’un ensemble de conformations
et rotations possibles du ligand. La surface qui résulte de ce processus bénéficie ainsi d’une
caractérisation plus précise de I'espace qui peut étre atteint par le ligand et particulierement vers
les parties étroites et les potentielles cavités. Cependant, les étapes additionnelles nécessaires
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(a) Surface Exclue au Solvant (SES) (b) Surface Exclue au Ligand (LES)

Figure 2.11 — En construisant la surface moléculaire par échantillonnage de I'espace, on peut utiliser
un probe dont la forme est dynamique. Ainsi, on représente d’une facon plus précise la surface exclue a
une protéine dont la structure peut étre quelconque. (a) La sphere englobante d'un ligand est de grande
taille, ce qui produit une SES avec peu de détail et représentant mal I’espace véritablement exclu. (b) En
discrétisant les potentielles configurations d’amarrage, on obtient une surface qui décrit d’une meilleure
fagon l'accessibilité du ligand.
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a la LES impactent drastiquement ses performances de calcul la rendant moins adaptée & de
moyennes et grandes structures ou des séquences d’animation.

Représentations surfaciques alternatives

Les caractéristiques de la SES pouvant contraindre de fagon importante les méthodes de calcul,
d’autres représentations surfaciques ont été développées afin de bénéficier de meilleure performance
sans proposer toutes les fonctionnalités de la SES. Notamment, cette derniére est principalement
visuellement caractérisée par ses patchs toroidaux et concaves accentuant la proximité entre les
atomes. Ces patchs nécessitant le calcul des cercles et intersections de la SAS, ils représentent un
colt important. La surface gaussienne, aussi appelée Meta-Balls [Bli82], est alors souvent utilisée
comme alternative a la SES. Celle-ci est définie comme une fonction implicite donnée par la
somme des densités de fonctions gaussiennes paramétrées a partir des spheres de van der Waals

2
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Cette formule a pour principal avantage d’étre moins cotiteuse a évaluer et plus compacte que celle
de la SES tout en étant cependant plus grossiere, comme illustré figure 2.12. Sa caractéristique
compacte a ainsi permis des optimisations intéressantes a partir de structures accélératrices
dédiées [Gou+10], ou en utilisant la rastérisation matérielle des GPUs [Brul9]. Cette derniere
stratégie permet notamment ’affichage en temps réel de la surface, sans précalcul.

D’autres surfaces alternatives de la SES ont été proposées tout en offrant plus de fonctionnalités
que la surface gaussienne. Ainsi, la Molecular Skin Surface (MSS) est basée sur un diagramme
de Puissance [Ede99] et présente l'avantage d’étre continue, a la différence de la SES qui
présente des singularités géométriques. De plus, elle peut aussi étre représentée a partir de
patchs associés a des surfaces quadriques et compatibles avec son affichage par lancer de
rayon [CLMOS8; Lin+10]. Cette surface reste cependant moins populaire que la SES pour la
visualisation moléculaire et le calcul de quantité.

(a) Surface Exclue au Solvant (SES) (b) Surface gaussienne

Figure 2.12 — Comparaison entre la SES (a) et la surface gaussienne (b). Cette derniére est trés simple a
calculer grace a son modele compact, mais présente moins de fonctionnalités. Notamment, elle conserve
une représentation explicite de la proximité entre atomes, mais perd les détails de la SES que 'on peut
observer sur les patchs toroidaux et concaves.
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Malgré les nombreux avantages de la construction approchée de la SES évoqués dans cette
partie, ce type de méthode est directement lié & un compromis entre qualité de la surface,
performance, et utilisation de la mémoire. Ainsi, en tant qu’approximations ou surfaces alter-
natives, elles ne présentent pas le méme niveau de détails que la SES analytique ce qui les
rend peu compatibles avec le calcul de la surface avec un haut niveau de détail, notamment
nécessaire pour l'illustration de haute qualité.

2.2.3 Meéthodes de construction analytique

La caractérisation de la SES telle que présentée section 2.2.1 permet une représentation
compacte en stockant uniquement les primitives de la SAS suffisantes pour représenter les patchs
correspondants. Ainsi, de nombreuses méthodes de construction analytiques de la SES ont été
proposées ne souffrant pas des compromis liés a la qualité et a la consommation mémoire des
méthodes approximantes. Plusieurs algorithmes fondateurs [VBW94 ; SOS96; TA96] ont été
proposés a la suite des travaux de caractérisation de Connolly. Ces derniers permettent un calcul
structurel de la SES a partir de laquelle une représentation de la géométrie peut étre dérivée
sous la forme d’un maillage ou autre. Les méthodes actuelles sont ainsi principalement basées

sur Reduced Surface [SOS96] et Contour-Buildup [TA96].

Reduced Surface [SOS96], proposé par Sanner et al., fait partie des algorithmes de construction
de la SES les plus populaires. Notamment, il est distribué avec le programme MSMS permettant
le calcul d’une triangulation, de l'aire et du volume de la SAS et de la SES. Permettant un calcul
simple de ces informations sans réimplémentation de Reduced Surface, il est toujours utilisé par
des logiciels de visualisation moléculaire [HDS96 ; Pet404 ; SD20]. Comme illustré figure 2.13,
Reduced Surface construit la SAS et la SES a partir de leur structure combinatoire, souvent
comparée a une a-shape [EKS83]. Celle-ci est composée de sommets définis par le centre des
atomes, d’arétes liant les sommets si deux spheres de la SAS ont une intersection non vide, et
enfin une face dans le cas de trois sphéres. L’algorithme commence en trouvant une premiére face
valide et donc un triplet de sphére de van der Waals sur lesquelles le probe peut étre immobile.
A partir de cette face, on explore ses arétes afin de trouver de nouvelles faces de facon récursive.
Lorsque toutes les arétes ont été explorées, un sous-ensemble de la structure a été calculé. On
cherche alors pour chacun des atomes a; du sous-ensemble si un autre atome a;, non lié a q;

Figure 2.13 — Illustration de la structure combinatoire au cceur de la construction de la SAS et de la
SES avec Reduced Surface [SOS96] et comparable & une a-shape. Les centres des sphéres représentent ses
sommets (points noirs). Si deux spheéres ont une intersection non vide et visible, il existe une aréte entre
elles. De la méme fagon, si trois sphéres ont une intersection non vide et visible, il existe une face entre
elles.
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(a) Contour original (b) Insertion d’un nouveau cercle (c) Contour modifié

Figure 2.14 — Tllustration du processus de modification du contour d’un patch convexe P, avec Contour-
Buildup [TA96]. (a) Le contour est composé de 'union de deux cercles. (b) On ajoute un nouveau cercle
de la SAS au contour. (c) Le nouveau cercle est intégré au contour.

par une aréte, peut former une nouvelle aréte avec celui-ci. Si un nouveau voisin est trouvé, il
tente enfin de trouver un autre atome aj pouvant participer a une face. Si une face est trouvée,
on recommence jusqu’a trouver tous les sous-ensembles constituant la structure, sinon, ['aréte
correspond & un cercle de la SAS sans intersection. A la fin du traitement, chaque sommet est
associé a un patch convexe, chaque aréte a un patch toroidal et chaque face a un patch concave.
La structure résultante peut enfin étre maillée en triangulant chacun des patchs associés aux
sommets, arétes et faces. Malgré sa popularité, Reduced Surface est intrinsequement séquentiel,
ce qui freine son utilisation, notamment dans des environnements paralleles.

Contour-Buildup [TA96] est proposé par Totrov et Abagyan la méme année que Reduced Sur-
face. A sa différence, ce second algorithme est directement basé sur la construction des primitives
de la SAS. Celle-ci est effectuée a partir des contours des sphéres de la SAS définis par leurs cercles
et permettant de dériver leurs connectivités. Cette stratégie est particuliérement intéressante
puisqu’elle permet un calcul indépendant par atome et donc plus facilement parallélisable. Les
bordures des spheéres de la SAS sont ainsi stockées dans une structure représentant ’'union de
leurs cercles de la SAS sous la forme d’un ensemble de listes d’arcs de cercle. Un nouveau cercle
est inséré de facon itérative a la structure pour chacune des sphéres voisines intersectant la sphére
traitée, comme illustré figure 2.14. Cette derniére étape est permise par des prédicats permettant
de tester si une intersection est possible entre chaque arc de la structure et le nouveau cercle.
Dans ce cas, le nouvel arc de cercle est mis & jour en calculant ses intersections. Une fois que
tous les arcs connus ont été testés, les nouvelles intersections sont triées de facon angulaire afin
de reconstruire les nouveaux arcs et les ajouter a la structure. A la fin du traitement, il est
possible d’extraire les primitives de la SAS correspondantes a partir des contours des sphéres
et ainsi de construire les patchs de la SES.

Une fois la description analytique et structurelle de la SES calculée a partir de la SAS, il
est nécessaire de définir une stratégie pour son affichage. Tandis que les travaux fondateurs ont
proposé des processus dédiés pour le maillage des patchs [Con83; VBW94; TA96; SOS96; AE9G ;
LB02; Ryu+; RCKO09] permettant d’obtenir un échantillonnage de la surface plus proche que
les méthodes approximées, ce type de stratégie est tout de méme contraint par un compromis
entre consommation mémoire et qualité de la surface. Ainsi, Krone et al. propose d’afficher
les patchs de la SES de facon individuelle et par lancer de rayon sur GPU en utilisant des
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(a) Patchs toroidaux (b) Patchs concaves

Figure 2.15 — Illustration des primitives utilisées pour le rendu rapide de la SES extérieure et des formes
les bornant [KBEQ9]. (a) L’intérieur d’un tore peut étre utilisé pour Daffichage d’un patch toroidal en
conservant uniquement sa partie interne avec une sphére. (b) Un triangle sphérique représente un patch
concave qui, en cas d’intersection avec des patchs voisins, est aussi intersecté par la sphére de ceux-ci.

imposteurs [KBEQ09]. Cette stratégie, déja utilisée pour d’autres représentations basées sur des
quadriques [Sig+06], permet de bénéficier d’un affichage rapide tout en obtenant une surface
de la meilleure qualité possible au pixel pres. Les patchs convexes sont affichés a partir d’une
sphere, les patchs toroidaux a partir d'une partie d’un tore et les patchs concaves a partir
d’un triangle sphérique. Cette méthode bénéficie ainsi d’une accélération matérielle tout en ne
subissant pas les mémes contraintes que les surfaces approximées. Elle est cependant limitée a un
affichage extérieur de la surface. Comme illustré figure 2.15, les patchs toroidaux sont affichés
avec 'intérieur d’un tore complet tandis que les patchs convexes utilisent des spheéres complétes,
ne prenant ainsi pas en compte les bordures délimitant la surface. Elle permet un affichage rapide
de la surface sans autoriser I'affichage avec de la transparence, notamment intéressant pour la
visualisation de cavités. Enfin, Parulek et Viola proposent une représentation des patchs de la
SES a partir de fonctions distance signées permettant 'affichage sans précalcul et par lancer de
rayon [PV12]. Elle nécessite cependant une évaluation a la volée plus coliteuse que les quadriques
utilisées par Krone et al. basée sur le voisinage de chaque atome.

Deux implémentations paralleles ont été proposées a la suite de la méthode de Krone et
al. [KBEQ9] qui est basée sur une implémentation séquentielle de Reduced Surface. La premiére
utilise le processus de Reduced Surface en calculant les intersections possibles de fagon parallele par
atomes [KDE10]. Afin de réduire les temps de calcul, les traitements sont basés sur I'identification
des données qui seront & priori affichées a ’écran, pouvant provoquer des instabilités a I’affichage.
La deuxiéme stratégie [KGE11], basée sur Contour-Buildup, calcule en premier lieu les voisinages
des spheres de la SAS, équivalents a tous les cercles de la SAS possibles, et calcule de facon
parallele & chacun des cercles les intersections avec tous les autres voisins de son atome [TA96].
Ce traitement permet ainsi d’obtenir toutes les intersections de la SAS, mais perd cependant
Pinformation des arcs de la SAS, a l'origine des patchs toroidaux. Ce dernier aspect peut ainsi
étre vu comme une optimisation, puisque dans la méthode d’affichage visée, les patchs issus
de cercles et d’arcs de cercle sont traités de la méme facon. Méme si cette derniere méthode
permet de trés bonnes performances, elle est cependant limitée de fagon importante par sa
consommation mémoire. Ainsi, Schifer et Krone [SK19] proposent de calculer toutes les positions
de probe possibles et de tester si elles n’intersectent pas un atome voisin. Les cercles de la
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SAS sont ensuite déterminés a partir de la structure combinatoire des positions de probes
valides. Méme si cette stratégie utilise de fagon intéressante les capacités de calcul des GPUs,
elle requiert beaucoup plus de traitement que les autres et est plus lente que la méthode de
Krone et al. [KGE11]. Elle permet cependant de calculer la surface de plus grosses protéines
puisqu’elle nécessite 10 fois moins de mémoire que I'implémentation GPU de Contour-Buildup
sur une protéine de 50000 atomes [KGE11].

Le calcul et laffichage de la SES compléte (figure 2.16b) de facon efficace impliquent de
retrouver les bornes des patchs convexes constituées de la projection des cercles de la, SAS, mais
aussi de reconstruire tous les arcs de la SAS, en comparaison avec la SES extérieure uniquement
(figure 2.16a). Cette derniére étape est particulierement cruciale dans un environnement parallele
puisqu’un arc de la SAS est borné par deux intersections pouvant étre créées par des threads
différents. Kauker et al. [Kau+13] affinent I'affichage de Krone et al. [KBE09] en reconstruisant
les patchs de la SES & partir d’opération ensembliste et de la structure utilisée pour Reduced
Surface. Cette stratégie permet I'affichage avec transparence de la SES, mais n’est pas compatible
avec celui des potentielles cavités comme expliqué par Jurcik et al. [Jur+16]. Ces derniers
proposent de calculer explicitement la forme compléte des patchs concernés afin d’obtenir une
visualisation cohérente de la surface. Les arcs de la SAS sont alors obtenus a partir d’un hash des
intersections, obtenues avec Contour-Buildup, ce qui permet ainsi de les retrouver par cercle. La
liste d’intersections de chaque cercle est ensuite triée de facon angulaire par rapport & son axe. Les
cycles dans le graphe composé des intersections et arcs de la SAS sont ensuite identifiés puisqu’ils
composent les bordures des patchs convexes. Cette stratégie permet un calcul complet de la SES,
mais est cependant limitée par ses performances sur de grandes structures. D’une fagon similaire,
Rau et al. [Rau+19] proposent une étude pour l'affichage de la SES de trés grandes structures sur
CPU. Celle-ci se base sur Contour-Buildup et introduit plusieurs optimisations pour laffichage
de la SES complete a partir de ses patchs. Méme si leur méthode permet 1'affichage de la SES de

(a) Surface extérieure [KBEQ9] (b) Surface complete

Figure 2.16 — Comparaison entre la visualisation de la SES proposée par Krone et al. [KBEQ9] limitée &
un affichage extérieur, mais permettant de meilleures performances que 'affichage de la surface complete.
(a) Afficher les patchs toroidaux provenant d’arc de cercles comme des cercles complets et les patchs
convexes a partir de sphéres complétes donne lieu a une cavité de la surface remplie de géométries non
désirées. (b) En utilisant les patchs de la caractérisation, lintérieur de la surface est correctement défini.
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grandes protéines, ses performances de construction sont inférieures d’un ordre de magnitude a
celles de la méthode de Krone et al. [KGE11]. De plus, puisque les structures moléculaires sont
répétitives, elle utilise des instances a 'affichage nécessitant moins de mémoire, mais n’étant
pas compatible avec des structures issues de simulations moléculaires.

Les stratégies présentées dans cette partie permettent de calculer la SES dans des contextes
variés soutenant la visualisation. Elles sont cependant contraintes par la possibilité de calculer
la surface complete de fagon performante et plus particulierement celles de grandes protéines.
Ces dernieres contraignent les algorithmes existants qui nécessitent une importante quantité
de mémoire afin de proposer un haut niveau de détail. Ainsi, la plupart des logiciels se basent
sur des méthodes approximées et ne permettant pas une visualisation fine de la géométrie a
de grandes échelles rapidement. De plus, méme si les surfaces moléculaires sont a la base de
nombreuses études, elles représentent une formulation restreinte de I’espace qui est dépendante
du probe. D’autres caractérisations structurelles de protéines a partir de diagramme de Vo-
ronoi ont ainsi été présentées permettant notamment des analyses comprenant des informations
plus générales que celles obtenues avec les surfaces moléculaires. Ainsi, nous présentons leurs
caractéristiques dans la section suivante.

2.3 Diagrammes de Voronoi et généralisations

Les caractérisations de la SAS et de la SES sont directement liées aux diagrammes de
Voronoi et leurs généralisations [Aur91]. Ces derniers caractérisant les points en fonction de
leurs distances a un ensemble de sites, différents travaux ont montré qu’ils peuvent étre vus
comme une généralisation de la SAS et de la SES, indépendante du rayon du probe [MJK16;
DQS20]. Le diagramme d’Apollonius, ou diagramme de Voronoi additivement pondéré, est la
généralisation des diagrammes de Voronoi la plus utilisée pour la construction de surfaces [Joo+05 ;
MJK16; Kim+19] et l’analyse de structures [GPF97; LBH11; Lin+13] moléculaires. Ainsi,
nous introduisons dans cette partie certaines des caractéristiques notables des diagrammes de
Voronoi et leurs liens avec les surfaces moléculaires (section 2.3.1) qui sont suivis par les analyses
et méthodes de construction du diagramme d’Apollonius (section 2.3.2). La parallélisation de
la construction des diagrammes de Voronoi est nécessaire pour de nombreuses applications
nécessitant de grandes échelles, comme en biochimie, mais aussi en cosmologie ou en science
des matériaux. Nous présentons donc enfin les méthodes principales de construction paralleles
des diagrammes de Voronoi (section 2.3.3).

2.3.1 Préambule
Définitions

Les diagrammes de Voronoi sont des partitions de ’espace associant chaque point de celui-ci
a son site le plus proche. Ils sont ainsi définis par un ensemble de sites P = {p;}/,, avec p; € R?
et d’une fonction distance euclidienne entre un point z et un site d(p;, x) := ||p; — x||. Une cellule
de Voronoi V(p;) d'un site p; est alors donnée par la minimisation de la fonction d(p;, x)

V(pi) ={z | d(pi, ) < d(p;, x), Ypj € P\ {pi}}.

Comme illustré figure 2.17, celle-ci est définie par un polytope convexe contenant p; et borné par
un ensemble de faces de d — k dimensions, k € {1,...,d}, nommées en fonction de leur degré :
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Figure 2.17 — Illustration du diagramme de Voronoi d’un ensemble de points dans R2.

bisecteur (d — 1), trisecteur (d — 2), quadrisecteur (d — 3), etc. Les bisecteurs de Voronoi 11;; sont
des hyperplans de dimensions d — 1 et caractérisés par les points a égale distance des deux sites

I = {x | d(pi, x) =d(pj, z) < d(pr, ), pr € P\ {pi;pj}}-

IlIs représentent ainsi la frontiére entre deux demi-espaces H;; et II; tels que p; € Hfj et
p; € I1;;. Cette derniere définition permet une caractérisation alternative de la cellule a partir
de l'intersection de tous les demi-espaces H;; contenant p;

V(pi) = (105
i

La triangulation de Delaunay est la structure combinatoire des diagrammes de Voronoi et a
fait I'objet de nombreuses études visant une construction exacte. La géométrie du diagramme
de Voronoi en elle-méme est cependant aussi au coeur de nombreuses méthodes, notamment
pour sa caractérisation de 1’espace.

Les diagrammes de Puissance, aussi appelés diagrammes de Laguerre-Voronoi, sont une
généralisation des diagrammes de Voronoi. Ainsi, ils sont basés sur un ensemble de sites

pondérés S = {s;}7;, ou un site pondéré s; = (p;,r;) € R? x R est composé d’une posi-
tion p; et d’un poids r;. Les diagrammes de Puissance utilisent la distance quadratique pondérée
0@ (s, 1) = ||pi — x||* — r? permettant de les caractériser comme une généralisation des dia-

grammes de Voronoi. Leurs bisecteurs H?j sont ainsi des hyperplans, comme illustré figure 2.18,
et caractérisés par

H?j = {T | 6@ (s, 2) = 6D (s, ) < 6P (s, z), 51, € S\{si,sj}}.
Si tous les poids des sites sont nuls, on retrouve alors le diagramme de Voronoi de leurs positions.
La forme d’une cellule de Puissance P(s;) est aussi caractérisée par un polytope convexe et a

pour particularité qu’elle ne contient pas forcément son site associé s;. De plus, si les sphéres
représentant les sites concernés par un bisecteur Hz?i s’intersectent, H?j est caractérisé par
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Figure 2.18 — Illustration du diagramme de Puissance d’un ensemble de cercles dans RZ.

I’hyperplan passant par leur intersection. Leurs caractéristiques sont particulierement utiles, et
notamment pour trouver des solutions numériques du transport optimal semi-discret [BD23].

Les diagrammes d’Apollonius, ou diagrammes de Voronoi additivement pondérés, sont une
autre généralisation des diagrammes de Voronoi a des sites pondérés. A la différence des dia-
grammes de Puissance, ils sont basés sur la distance euclidienne pondérée 0(s;, x) = ||p; — z|| — r;
ou distance a la sphére. Un bisecteur d’Apollonius H;; est alors caractérisé par

Hij=A{x | 6(s;, ) =0(s5, x) < 0(sk, x), sp € S\ {s4,5}}.

H;; n’est cependant pas nécessairement un hyperplan, mais il peut étre également caractérisé
par des coniques [Aur87]. Une cellule d’Apollonius A(s;) contient toujours le centre de son site
p;. En revanche, elle n’existe pas si le site est totalement contenu a l'intérieur d’un autre.

Les diagrammes d’Apollonius apparaissent naturellement dans I’étude d’ensemble de spheres.
Comme illustré figure 2.19, les faces du diagramme caractérisent Iespace vide tangent aux sphéres
décrites par les sites. Dans R?, les faces sont caractérisées par des hyperboloides tandis que les

Figure 2.19 — Illustration du diagramme d’Apollonius d’un ensemble de sphéres dans R2.
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arétes sont des coniques, hyperboles ou ellipses dans la majorité des cas, et parfois des paraboles
ou lignes dans des cas particuliers [Wil99]. Enfin, contrairement aux diagrammes affines (i.e.
avec des faces planaires), les arétes ne sont pas nécessairement connectées.

La modélisation de protéines a partir de spheres, comme pour la surface de van der Waals, se
préte ainsi a leur étude avec les diagrammes d’Apollonius. 1ls sont ainsi utilisés pour leur analyse
structurelle, comme la recherche de cavité, mais aussi pour le calcul de surface moléculaire.

Diagrammes d’Apollonius et surfaces moléculaires

Les surfaces moléculaires, définies a partir d’intersection de spheres (section 2.2), sont
directement liées aux fonctions de distance au cceur des diagrammes de Voronoi. Ainsi différents
travaux étudient les similarités entre la structure combinatoire des surfaces moléculaires et celle
des diagrammes de Voronoi [Kim-+19]. Des partitions de I'espace pour l’analyse structurelle de
protéines ont de plus été définies a partir d’'une combinaison de plusieurs diagrammes de Voronoi.
Celle-ci est caractérisée a l'intérieur de I'union des spheéres par des bisecteurs de puissances et
des bisecteurs d’Apollonius a l'extérieur [Man+17; DQS20]. Les diagrammes de Voronoi sont
aussi au coeur de nombreuses méthodes visant la recherche efficace de cavités dans des structures
moléculaires [EFL98; Lin+13; Kro+16].

Dans les méthodes de construction de surfaces moléculaires basées sur la SAS [SOS96 ; TA96],
le nombre de voisins devant étre considérés augmente avec le rayon du probe. L’utilisation de
diagramme de Voronol permet ainsi de simplifier de fagon importante ces traitements. Il est
classique de représenter les sommets d’'un diagramme de Voronoi & partir de sphéres tangentes
aux sites les plus proches [Del34]. Les faces du diagramme d’Apollonius peuvent alors étre vues
comme la famille des sphéres tangentes aux sites. En comparaison avec la modélisation de la SAS
et de la SES comme des surfaces décrites par le trajet du probe, le diagramme d’Apollonius donne
alors toutes les positions et tous les rayons possibles de probe, comme illustré figure 2.20. Ce
type de caractérisation permet ainsi le calcul de surfaces moléculaires avec des probes de grande

Figure 2.20 — Illustration de la famille de sphéres centrées sur un trisecteur
d’Apollonius, tangente aux trois sites et correspondant & une cyclide de
Dupin. En tant que famille de sphéres tangentes & un triplet d’atome, le
trisecteur d’Apollonius contient toutes les positions possibles du probe.
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taille rapidement. Une fois le diagramme d’Apollonius construit, il suffit en effet d’échantillonner
ses faces afin d’obtenir la surface [Joo+05; MJK16].

Les caractéristiques des diagrammes d’Apollonius les rendent particulierement attractifs
pour I'étude de structures moléculaires. Ces ensembles de sphéres sont cependant uniquement
contraints par des régles physico-chimiques pouvant donner lieu & des configurations variées et
de grandes tailles nécessitant des algorithmes de construction a la fois robustes et performants.

2.3.2 Analyses et méthodes de calcul des diagrammes d’Apollonius

Les diagrammes d’Apollonius ont bénéficié de moins d’attention que les diagrammes de
Voronoi ou les diagrammes de Puissance. Leur topologie courbe n’autorise pas le méme genre
d’optimisation que celles couramment utilisées sur les diagrammes affines, ce qui rend leur
construction particulierement difficile. Les besoins des domaines comme la biochimie ont cepen-
dant mené a la présentation d’algorithmes variés dans ’état de art [Aur87; Luc+99 ; Wil99;
KY02; KCKO05 ; Kam20]. Dans R2, des méthodes éprouvées et robustes [KY02] sont disponibles
publiquement dans des bibliothéques logicielles facilement accessibles [The23]. Dans R3, méme si
différentes méthodes ont été proposées, il n’y a pas encore, a notre connaissance, d’équivalent pro-
posant une construction robuste et accessible. Dans cette section, nous présentons les principaux
travaux précédents visant au calcul des diagrammes d’Apollonius dans R3.

Plusieurs études fondatrices décrivent les bases théoriques sur lesquelles s’appuient les
principales méthodes de construction de I’état de I’art. Aurenhammer [Aur87], dans son étude
des diagrammes de Puissance, établit un lien entre les diagrammes d’Apollonius dans R? et les
diagrammes de Puissance dans R illustré figure 2.21. Soit un site pondéré s; € R? x R, T';,
le cOne d’axe xgy1 et positionné tel que s; = I'; N R4 x {0}, et le site pondéré 3; € R x R
tel que s; = I'; N 5;. Le bisecteur d’Apollonius H;; est alors caractérisé par la projection sur
RY x {0} de I'intersection ng N I'; entre le bisecteur de puissance H% des deux sites 5; et
§j, et le cone I';. La cellule d’Apollonius A(s;) peut donc étre obtenue par la projection de
I'intersection de la cellule de puissance P(3;) avec le cone T; sur R? x {0}. Cette caractérisation
du diagramme d’Apollonius a été par la suite approfondie par Boissonnat et al. [BWYO06]. Elle
permet ainsi une construction élégante des diagrammes d’Apollonius, mais qui requiert cependant
le calcul d’'un diagramme de Puissance dans R4t!. Ce dernier aspect implique un cofit non
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(a) Formulation d’Apollonius comme une projection depuis R3 sur R2. (b) Diagramme d’Apollonius de

. 2
deux sites dans R~

Figure 2.21 — Illustration de la projection verticale de I'intersection entre une cellule de Puissance dans
IR? et un coéne d’axe vertical (a) donnant le diagramme d’Apollonius en R? (b).
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négligeable en raison de la dépendance exponentielle du nombre de voisins d’une cellule par
rapport & la dimensionnalité du diagramme.

Will introduit, dans sa thése [Wil99], une caractérisation et une paramétrisation des arétes du
diagramme d’Apollonius. Il présente ainsi une construction d’une cellule d’Apollonius & partir de la
projection de ses faces sur la sphére. Gavrilova et Rokne, dans leurs études sur la maintenance d’un
diagramme d’Apollonius dans un contexte dynamique, étudient les configurations géométriques du
diagramme a partir de systémes d’équations non linéaires [GR03]. Enfin, Kamarianakis propose
dans sa these une étude complete des prédicats nécessaires a la construction des diagrammes
d’Apollonius dans R3 [Kam20] sur la base des travaux effectués dans R? [KY02].

Bien que les études fondatrices présentées jusqu’ici ont parfois été accompagnées d’algo-
rithmes de construction dédiés, elles ne visent pas de hautes performances de calcul et requiérent
des processus complexes. Dans ce contexte, Luchnikov et al. proposent de calculer un premier
sommet du diagramme et chercher de nouveaux sommets a partir de ses trisecteurs corres-
pondants [Luc+99]. Cette stratégie, appelée Edge-Tracing, a été reprise et améliorée par de
nombreux travaux [KCK04; KCKO05; Med+06; OV14]. Elle est caractérisée par un concept
simple qui a participé a sa popularité, illustré figure 2.22. Afin de trouver un premier sommet
valide de fagon performante, des sites positionnés a 'extérieur de I’ensemble d’entrée peuvent
étre ajoutés artificiellement de fagon a garantir qu’ils produisent un sommet valide [KCKO5].
Une fois ce sommet trouvé, ses quatre arétes correspondantes peuvent étre ajoutées & une pile
afin de trouver leurs sommets finaux. Contrairement aux diagrammes affines, les diagrammes
d’Apollonius peuvent étre composés de plusieurs segments d’arétes. Comme illustré figure 2.22,
I'aréte e est composée d’un premier segment entre v1 et vo et un second entre v3 et vg. D.-S. Kim
et al. proposent de tester si le sommet trouvé sur I’aréte actuelle est valide et n’intersecte donc
pas de sites de ’ensemble d’entrée [KCKO05]. Si plusieurs sommets sont valides, ils sont ordonnés
de facon angulaire sur I'aréte et seul le sommet le plus proche du départ est conservé. Pour
ne pas créer un sommet plusieurs fois, il est courant d’utiliser un dictionnaire basé sur une
fonction de hachage. Méme si Edge-Tracing permet de bonnes performances d’exécution, cet
algorithme ne prend cependant pas en compte les diagrammes contenant des arétes déconnectées.
Manak et Kolingerova proposent une extension permettant de découvrir toutes les composantes,
mais requérant cependant plus de traitement [MK16].

S5

Figure 2.22 — Illustration du processus de 'algorithme Edge-Tracing.
Le traitement débute avec le sommet v; et cherche a trouver le prochain
sommet de 'aréte e entre s et s3. s4 produit deux sommets valides vo et
vz avec e. Les segments finaux sont entre vy et vy ainsi qu’entre vz et vy.
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ha

Figure 2.23 — Tllustration des zones de recherches de sommets dans Voronota [OV14].
Uun trisecteur sous la forme d’une hyperbole (en pointillé) peut étre divisé en trois
zones : deux demi-espaces hi et hg, ainsi qu'une zone centrale m. hy et ho ne peuvent
contenir qu’un seul sommet valide, ce qui facilite la recherche. m peut contenir
plusieurs sommets, mais sa zone de recherche est plus petite.

Olechnovi¢ et Venclovas proposent une implémentation d’Edge-Tracing optimisée et pa-
rallélisée sur CPU, appelée Voronota [OV14]. Afin d’améliorer les performances de recherche
de sommet, ils divisent ’espace de recherche en trois zones, comme illustré figure 2.23. L’en-
veloppe convexe des sites générateurs d’une aréte sous la forme d’une hyperbole est bornée
par deux plans tangents aux sites, définissant chacun deux demi-espaces. Nous pouvons alors
observer que, si un sommet valide est positionné dans un de ces demi-espaces, aucun autre
sommet n’existe dans ce demi-espace. La zone interne a ces plans m peut cependant inclure un
nombre indéfini de sommets. Ainsi, la méthode consiste & rechercher le premier sommet valide
dans chacun des demi-espaces, puis a effectuer une recherche localisée sur m. Cette stratégie
facilite la résolution d’une aréte sous la forme d’une hyperbole, mais n’est pas adaptée a celles
décrites par d’autres formes, telles que les ellipses. Ces dernieres étant peu présentes sur les
ensembles de sites provenant de structures moléculaires, il est possible de les traiter a partir
d’une recherche linéaire sur ’ensemble des sites [OV14].

Les limitations d’Edge-Tracing le rendent peu adapté pour traiter des ensembles présentant
beaucoup de trisecteurs elliptiques ou des cas déconnectés. Ainsi, d’autres stratégies ont été
proposées afin de construire ces diagrammes de fagon exhaustive et performante. P. Wang et al.
proposent une méthode basée sur une subdivision récursive de I’espace permettant la localisation
des composantes du diagramme en fonction des sites les plus proches [Wan+20]. Cette approche
est particulierement intéressante puisqu’elle permet la construction des arétes non connectées
du diagramme. Elle est cependant contrainte par ses performances puisqu’elle requiert plusieurs
dizaines de secondes pour le traitement de quelques milliers de sites avec une configuration
matérielle standard. Plus récemment, Lee et al. ont introduit une stratégie robuste de calcul des
diagrammes d’Apollonius [LSK22]. Basée sur la topologie du diagramme ainsi qu’un ensemble de
régles permettant de détecter et maintenir la structure, cette méthode supporte des cas complexes
déconnectés qui ne peuvent pas étre calculés avec les implémentations d’Edge Tracing [OV14]. Les
auteurs proposent de plus une analyse des performances de leur méthode sur des ensembles variés
de sphéres réparties aléatoirement, mais aussi de protéines [Son+22]. Ces deux cas présentent des
configurations différentes de variations de rayons et de répartitions des sites. Ainsi, les protéines
proposant des sites répartis de facon hétérogene, mais avec des rayons similaires, leurs bisecteurs
sont peu courbés. Cela rend les configurations complexes a traiter avec Edge-Tracing, telles que les
trisecteurs elliptiques et les configurations déconnectées, plus rares. Au contraire, les répartitions
plus uniformes, avec des variations de rayon importantes, requierent une prise en compte efficace
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de ces configurations. La méthode de Lee et al. permet ainsi de meilleurs temps de calcul sur des
ensembles uniformes que Voronota, qui est cependant 10 fois plus rapide sur des protéines.

Méme si différents travaux ont été proposés afin de construire les diagrammes d’Apollonius,
ils restent difficiles & calculer de fagon performante et exhaustive. Notamment, les méthodes
permettant une construction complete du diagramme sont basées sur des processus complexes
qui sont peu adaptés a de grands ensembles. A I'inverse, Edge-Tracing permet de meilleures
performances dans ce dernier cas [OV14], mais est restreint au calcul des arétes connectées
du diagramme. La construction compléte et rapide de diagrammes d’Apollonius de grands en-
sembles reste complexe. Cette derniere permettrait pourtant 'analyse de structures biochimiques
efficacement, mais pourrait aussi soutenir d’autres domaines variés [MLWO07; SS07; WZ10;
GKP12; MGM12]. Ces fonctionnalités étant souhaitées dans de nombreux contextes non limités
aux diagrammes d’Apollonius, différents travaux ont proposé des méthodes de construction de
diagramme de Voronoi visant une exécution hautement parallele.

2.3.3 Construction parallele des diagrammes de Voronoi et généralisations

De nombreuses applications nécessitent le calcul rapide de diagramme de Voronoi de grande
taille. Ainsi, différentes méthodes ont été présentées afin de proposer une construction paralléle
de diagrammes de tres grands ensembles de sites. Dans cette étude, nous nous intéressons aux
méthodes visant une exécution parallele sur des GPUs.

La construction indépendante de chacune des cellules d’un diagramme est particulierement
adaptée a un calcul parallele et constitue la base de plusieurs méthodes visant une exécution sur
GPU. Ce type de construction, basé sur le voisinage des sites, a été introduit par Rycroft [Ryc09]
pour des diagrammes de Voronoi d’ensembles de points. Les cellules sont initialisées avec la
boite englobante de ’ensemble d’entrée et sont ensuite itérativement raffinées a partir des
bisecteurs des nouveaux sites insérés dans 'ordre croissant de leur distance par rapport au site
traité. Le rayon de sécurité est couramment utilisé afin de borner la recherche et détecter la
validation de la cellule [LB13], comme illustré figure 2.24. Celui-ci est basé sur la construction
de la cellule de Voronoi comme un ensemble de demi-espaces. Dans ce contexte, un site voisin
est contribuant si et seulement si la cellule n’est pas totalement comprise dans le demi-espace
Hj; Autrement dit, si le bisecteur II;; intersecte le polytope de la cellule. En construisant

D7

De / oP5

Figure 2.24 — Illustration du rayon de sécurité. p; ne respecte pas le
rayon de sécurité, le bisecteur Il;7 ne contribue donc pas a la cellule de

V(pi).
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la cellule de p; on définit alors vy,qq, le sommet le plus éloigné de p;. Un nouveau voisin p;
contribue a la cellule de p; si et seulement

|[ps _ij < 2||pi = Vmaal|-

Ainsi, la cellule est complete si le prochain voisin dans 'ordre de la distance ne respecte
pas ce critere. Cette stratégie élégante permet la construction performante de diagrammes de
Voronoi lorsque les sites sont distribués uniformément dans ’espace, car I’ensemble des sites
contribuants est équivalant a ’ensemble des plus proches voisins.

Différentes méthodes de construction sur GPU utilisant le rayon de sécurité ont ainsi été
proposées. Ray et al. proposent de calculer la géométrie de la cellule pour des applications ne
nécessitant pas une robustesse combinatoire importante telles que les simulations basées sur des
méthodes de transport optimal [Ray+19]. Afin de ne pas stocker toute la géométrie explicitement
et respecter les contraintes de mémoire des GPUs, ils proposent une structure de données basées
sur les sommets de la cellule, a partir desquelles les arétes et les faces peuvent étre retrouvées.
Basselin et al. ont ensuite présenté une adaptation pour les diagrammes de Puissance basée sur
des méthodes de construction et d’intégration du volume de la cellule plus performantes [Bas+21].
Ces travaux visent cependant des ensembles de sites répartis de fagon homogeéne dans I’espace.
Dans le cas de distributions hétérogenes, les cellules peuvent étre tres déformées, ce qui impacte
la pertinence du rayon de sécurité. Ainsi, il est nécessaire de traiter plus de voisins que nécessaire
puisque ’ensemble des voisins les plus proches n’est plus équivalent a 1’ensemble des voisins
contribuant a la cellule, ce qui impacte les performances de calcul.

2.4 Conclusion

Les surfaces moléculaires comme la SAS et la SES sont au cceur de nombreuses études et ainsi
présentes dans de nombreux logiciels de visualisation moléculaire. Ces derniers ont cependant des
contraintes importantes liées a leur distribution pouvant contraindre leur développement. Notam-
ment, la diversité des configurations matérielles des utilisateurs requiert 1'utilisation de méthodes
compatibles avec des environnements variés tout en proposant les fonctionnalités souhaitées.

Les surfaces discrétisées sont majoritaires dans les logiciels de visualisation scientifique. La
disponibilité de méthodes de calcul comme MSMS [SOS96] ainsi que les facilités d’implémentations
des surfaces approximées permettent une intégration simple de ce type de géométrie. Elles
requierent cependant un compromis important entre capacité mémoire et précision de la surface
finale. Elles sont ainsi incompatibles avec 'illustration de grandes structures qui pourrait aider
la communication de nombreuses études récentes.

Le calcul analytique des surfaces moléculaires propose de nombreux avantages en comparaison
a leur calcul approximé. Ces stratégies permettent notamment de dissocier les liens entre
consommation mémoire et qualité de la surface. Elles sont cependant limitées par leur performance
sur de grandes structures ainsi que pour le calcul de surfaces complétes. En effet, méme si elles
ne souffrent pas des limites concernant la précision des surfaces discrétisées, elles sont soumises
a une consommation mémoire et des temps de calcul importants limitant leur distribution et
leur applicabilité a des protéines de grandes tailles.

Les diagrammes de Voronoi contiennent des informations particulierement utiles a I’analyse
de la structure moléculaire et sont a la base de nombreux travaux dans des domaines variés. La
description de ’espace vide a l'intérieur de la structure permet une caractérisation alternative

2.4  Conclusion 38



Chapitre 2 - Etat de lart

des molécules dont les propriétés de leur conformation sont tres étudiées. Ils restent cependant
complexes a calculer a de grandes échelles, de fagon parallele et exhaustive.

Dans ce contexte, les travaux présentés dans cette these visent a répondre aux besoins en
construction de géométrie moléculaire de fagon performante et paralléle tout en ne restreignant
pas les potentielles applications.
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CHAPITRE 3

Construction parallele efficace de la

SES de grandes protéines

Figure 3.1 — Illustration de la SES d’une grande protéine (PDB : 5GMK), calculée avec notre méthode
et affichée avec notre systeme de rendu illustratif.
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ES caractéristiques de la SES permettent de répondre a de nombreux besoins liés a la
L visualisation moléculaire. Elle permet, entre autres, le support de calcul scientifique [QS16]
mais aussi la visualisation de cavités de fagon préliminaire & des simulations [Jur+16] ce qui la
rend centrale & I’analyse de protéines. Ainsi, ses propriétés sont particulierement intéressantes
pour la visualisation de grands complexes moléculaires, devenus courants par I’amélioration des
stratégies d’acquisition, ainsi que de séquences d’animation résultant de simulations moléculaires,
mais qui nécessitent cependant une construction rapide et consommant peu de mémoire.

Elle reste cependant difficile a construire, notamment de facon compléte, précise, et sur
de grandes structures. Ainsi, la méthode la plus rapide est limitée a un calcul extérieur de la
surface ne permettant pas la visualisation interne de la surface ainsi que les calculs de quantités,
comme son aire et volume. De plus, cette derniére est contrainte par sa consommation mémoire
importante qui la rend incompatible avec de trés grandes structures. Enfin, méme si les protéines
peuvent étre composées de schémas structurels répétitifs qu’il est possible de factoriser afin de
limiter les calculs et I'utilisation de mémoire [Rau+19], les séquences d’animation de simulations
empéchent tout a priori sur la conformation des structures cibles.

Dans ce contexte, nous présentons une méthode de construction paralléle de la SES analytique
et complete. Notre stratégie est soutenue par les contributions suivantes :

— mnous proposons une structure de données légere visant un calcul efficace sur GPU de la
SES complete ;

— afin de supporter de grands complexes moléculaires, nous introduisons différentes opérations
permettant une réduction importante de la consommation mémoire en comparaison avec
les méthodes précédentes ;

Symbole Signification
M Une molécule.
ai, ¢;, iy N (a;) Le i®™© atome, son centre, rayon de van der Waals et son voisinage.
Tp Le rayon du probe.
Cij, Cijs Tij, Nij Un cercle de la SAS entre a; et a;, son centre, rayon et normale.
T L’ensemble des cercles de la SAS intersectés.
x, X Une intersection de la SAS et I’ensemble des intersections de la SAS.
X (%) L’ensemble des intersections de la SAS d’un cercle donné %.
P Un patch convexe.
P, T Un patch concave et son tétraedre.
Py, Py Un patch toroidal sous la forme d’un arc et complet.

Table 3.1 — Nomenclature utilisée dans ce chapitre.
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— nous introduisons plusieurs traitements coopératifs et paralleles pour le calcul efficace.

Notre méthode permet ainsi le calcul efficace de la SES complete de trés grandes structures de
facon compétitive aux méthodes précédentes tout en ne souffrant pas des mémes limites.

Ce chapitre commence par la présentation des éléments mathématiques visant le calcul des
primitives de la SAS ainsi que la définition géométrique de la SES (section 3.1) qui sont suivis par
notre processus de construction (section 3.2). Nous donnons ensuite les détails d’implémentation
GPU (section 3.3). Enfin, nous présentons les résultats et analysons les performances de notre
méthode (section 3.4) ainsi que ses limites (section 3.5). Enfin, nous concluons ce chapitre
(section 3.6). La nomenclature utilisée dans ce chapitre est détaillée tableau 3.1.

3.1 Préambule

Nos travaux se basent sur les caractérisations de la SAS et de la SES décrivant leurs fondations
structurelles. Cependant, a la différence des méthodes précédentes, nous utilisons I’étude de Quan
et Stamm [QS16] qui permet notamment une gestion implicite des singularités de la SES. Ainsi,
dans cette section, nous rappelons les éléments mathématiques nécessaires a la construction des
primitives de la SAS ainsi que la définition formelle des patchs de la SES.

3.1.1 Primitives de la SAS

Les primitives de la SAS étant au coeur de la caractérisation de la SES, comme présenté
section 2.2.1, elles représentent la cible des algorithmes de construction analytique de ses patchs.
Avant de présenter les étapes de notre méthode, nous définissons formellement les primitives
de la SAS sur la base des différentes caractérisations [TA96; QS16; QS17].

Les cercles de la SAS sont a la base de la définition des patchs de la SES. Ainsi, le centre
ci; d'un cercle ¢;; entre les atomes a; et a; est défini par

(ri +1p)* = (rj +1p)* +lei — ¢
2 lei — 12

Cij = ¢ + (Cj — Ci) ,

avec ¢; et ¢; les centres de a; et aj, r; et r;j leurs rayons et 7, le rayon du probe [TA96]. Son
rayon r;; est alors obtenu avec

riy =/ (ri 1)~ llei — e[

Une fois un cercle connu, il est intéressant de tester s’il est modifié par une sphére voisine.
Ainsi, un cercle %;; est totalement localisé a l'intérieur de la sphére de la SAS de 'atome
ap si et seulement si

(sin (0)|leij — ekl +7ij)* + (cos (B)[[eij — exl)* < (rg +7p)?
avec 6 'angle entre ¢;; — ¢, et le plan sur lequel repose %j; [QS17]. Le cercle est alors occulté
et ne contribue pas a la SAS. De la méme fagon, %;; est intersecté par la sphere voisine de

l'atome aj si et seulement si

(—sin (0)|]ei; — cxl] +7i5)* + (cos (0)||cij — exl)® < (75 + 1)
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C;

C;

ij |Cij Cij
_A,.—l .

(a) €; (en bleu) est oceulté par (b) %i; (en jaune) est intersecté par
la sphere de la SAS de ax la sphere de la SAS de ax

Figure 3.2 — Tllustration vue du dessus des tests d’occlusions (a) et d’intersections (b) du cercle de la
SAS €; avec la sphere de la SAS voisine liée & I'atome ay. Si le cercle n’est ni intersecté ni occulté, il est
visible et complet.

Comme illustré figure 3.2, ces deux tests sont basés sur la distance entre le cercle et ¢ : si le
point le plus éloigné de ¢ sur le cercle est dans la sphere de la SAS, le cercle est totalement
a l'intérieur de la sphere. De facon similaire, si le point le plus proche de ¢; sur 4;; est dans
la sphére de la SAS, alors elle 'intersecte.

Il est nécessaire de calculer explicitement les intersections de la SAS pour tester leur visibilité
ou afficher les patchs associés. Comme illustré figure 3.3a, les intersections entre les atomes
a;, a; et ay peuvent étre obtenues en calculant tout d’abord leur projection ¢, sur le plan
défini par les centres des atomes c¢;, c; et ¢

«

Cao = Cij TUY, V=
(3

a = (Cik — Cij) * Nk, U = N — (Mg~ Nyj) N

On projette ainsi o sur u afin d’obtenir la distance entre ¢;; et ¢, dans la direction de u. Les
positions des deux intersections xq et x; peuvent finalement étre calculées & partir de la distance
entre ¢, et le centre des atomes ainsi que du rayon des spheres de la SAS (figure 3.3b)

To,1 = Cg + (ﬂqk X 771]) t (31)

t= i+ 1) = lleo il

Ces opérations compactes permettent le calcul de composantes importantes de la SAS,
nécessaires a la construction de la SES. Ainsi, elles sont aux centres de la méthode que nous
présentons dans ce chapitre.
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(a) Centre ¢, des intersections sur le plan c;cjck (b) Hauteur par rapport au plan

Figure 3.3 — Illustration du calcul des intersections de la SAS a partir de leur projection ¢, sur le plan
formé par ¢;, ¢; ct ¢, (a) et de leur distance par rapport & celui-ci (b).

3.1.2 Définition géométrique de la SES

Nous présentons la définition géométrique des patchs de la SES. Pour cela, nous nous référons
a 1’étude proposée par Quan et Stamm [QS16] qui permet une caractérisation complete de la
surface & partir de fonctions distance signées. Celles-ci, de la forme d : R? — R, décrivent la
distance entre un point quelconque z € R? et la SES. Ainsi, elles se prétent particuliérement bien
a l'affichage en utilisant des stratégies de lancer de rayon dédiées comme le Sphere Tracing [Har96],
et donc a la visualisation de cette surface précise au pixel pres. Ces fonctions proposent la distance
entre un point et les patchs de la SES (figure 3.4) a partir des primitives de la SAS. Cela est
notamment effectué en remarquant que lorsquun point x est localisé dans la SAS, sa distance &
la SES est donnée par sa distance a la SAS a laquelle on ajoute le rayon du probe.

Patchs convexes P, Lorsque le probe roule sur la surface d'un seul atome sans en intersecter
d’autres, il possede deux degrés de liberté. Son centre dessine alors la surface d’une spheére de
la SAS. De la méme facon, la surface du probe en contact avec la sphere de van der Waals
produit un patch convexe P, de la SES, illustré figure 3.5. Soit un point z € R3 positionné a
I'extérieur de la SAS. Le point de la SES le plus proche de x est alors positionné sur un patch

Figure 3.4 — Illustration des patchs correspondant & la SES d’une protéine (PDB : 3DIK). De quatre
types, ils caractérisent completement la SES une fois assemblés.
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convexe P,. La distance d(Py, z) entre x et la SES est alors
d(Py, x) = |l = cil| = (ri +1p) +7p = ||z — | = 73
avec ¢; et 7; le centre et le rayon de I'atome le plus proche a; = argmin, ||z — ¢;|| — ;. De la

méme facon, si & est localisé dans la SAS et que son point le plus proche sur celle-ci appartient
a une seule sphere, sa distance a la SES est donnée par

d(Py, x) = —[lz —cil| + (ri +1p) —1p = —|Jx —cil[ + 74,

La surface du patch convexe P est donc délimitée par I'union de la projection des cercles de
la SAS %;; sur la sphere de van der Waals correspondante.

Figure 3.5 — Illustration d’un patch convexe (en rouge) et de ses cercles
complets (en vert) et intersectés (en jaune) correspondants. Il est défini
par la sphere de van der Waals associée & son atome ainsi que des cercles
de la SAS. La projection de ces derniers sur la surface de la sphére définie
les bordures du patch.

Patchs toroidaux Py, P, Lorsque le probe roule exactement sur deux spheres de van der
Waals, il n’a qu'un seul degré de liberté et son centre dessine un cercle de la SAS. Soit un point
x € R3 localisé sur le triangle A(xijeics), défini par 5, la projection de x sur le cercle de la
SAS €ij, et ¢; et ¢j, les centres des deux atomes a; et a; a l'origine de %;;. Le point de la SAS
le plus proche de x est alors localisé sur %;; et son point de la SES le plus proche appartient
a un patch toroidal P;. La distance entre = et la SES est alors donnée par d(P;, x)

d(Py, x) = —||lx — x4]| + 7p.
x;; peut étre obtenu en projetant x sur le cercle 4;; a partir de
v
Ty = Cij + Tijm

v=x+ ((cij — x) - nij)ny — cij,
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Figure 3.6 — Illustration d’une singularité géométrique sur
un patch toroidal. Celle-ci se produit lorsque le cercle princi-
pal du tore a un rayon inférieur a celui du cercle interne. Les
caractérisations historiques de la SES [Con83] nécessitent de
prendre en compte ce cas afin de supprimer la partie réentrante
du tore (en violet) ce qui n’est pas le cas avec la caractérisation
de Quan et Stamm.

avec ¢;j, n;j et 145 le centre, la normale, et le rayon de %;;. Par convention, la normale n;; est donnée
par c;¢;. Le cercle €;; peut étre intersecté et donc constitué de plusieurs arcs, chacun délimité par
les deux intersections z! et ™, comme illustré figure 3.7. Dans ce cas, plusieurs patchs P, peuvent
résulter d'un méme cercle. Le point de la SAS le plus proche de x est sur un arc de cercle donné
s’il respecte les conditions précédentes et si sa projection x;; est localisée entre les bornes de I'arc
z! et 2. Ce test peut étre réalisé & partir de langle entre x;; et les deux intersections sur %;;

1 l X ) .
£ (.L — Cij, Tij — Cij) < £ (ZE — Cij,-'L'm — Cij) s

avec £(v1,v3), 'angle entre les vecteurs v7 et v3. Nous différencions les notations des patchs
issus d’'un cercle complet Py et ceux issus d'un arc de cercle P;. Les précédentes caractérisations
de la SES définissent les patchs toroidaux comme la partie centrale d’un tore [Con83], comme
illustré figure 3.6. Lorsque le rayon du probe est supérieur & celui du cercle, la géométrie du tore
s’intersecte elle-méme et il est nécessaire de supprimer la zone intérieure (en violet figure 3.6).
La caractérisation de Quan et Stamm supporte implicitement cette propriété et ne nécessite
donc pas ce traitement additionnel [QS16].

ml
A’ /Qi\
| c; /.
S W
r

Figure 3.7 — Deux patchs toroidaux sous la forme d’arcs P et P! (en
jaune) et un patch toroidal complet Py (en vert).
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Patchs concaves P_ Lorsque le probe est tangent a trois spheres de van der Waals, il est
immobile et son centre est positionné sur une intersection de la SAS, provenant de l'intersection
de trois cercles de la SAS. La région non couverte par les patchs précédents est caractérisée par
I'union de tous les tétraédres 7 = |JT" définis par les intersections de la SAS xjj ;. et les centres des
atomes associés ¢;, ¢j, cx. Soit un point z € R? localisé dans 7. Le point de la SAS le plus proche
de x est alors positionné sur une intersection tandis que son point de la SES le plus proche est
localisé sur un patch concave P_ (figure 3.8). Ainsi, sa distance a la SES d(P_, z) est donnée par

d(P-, ) =~z — 2l + 1,

avec Tfjk = argming: ||z — Tfij Cette représentation caractérise implicitement les singula-
ij

rités produites par l'intersection entre deux positions de la spheére du probe (figure 3.8b) qui

nécessitaient un traitement particulier dans la formulation de Connolly [Con83].

(a) Patchs concaves (b) Singularité géométrique

Figure 3.8 — Deux patchs concaves (en bleu) associés aux intersections g et 2. Leur intersection résulte
en une singularité géométrique (en violet).

Cette définition a partir des données structurelles de la SAS est particulierement intéressante
afin de représenter les patchs de facon compacte. Elle est donc a la base de notre méthode
de construction, présentée dans la prochaine section.

3.2 Construction structurelle de la SES

Les éléments détaillés dans la partie précédente permettent le calcul géométrique des primitives
de la SAS. Puisque celles-ci décrivent les fondations des patchs de la SES, ils sont au centre
de sa construction. Ces opérations sont cependant dépendantes d’un acces aux données sur
lesquelles elles sont basées, ce qui représente un aspect particuliérement crucial dans un contexte
de performance en environnement parallele. Leurs performances sont ainsi directement liées
aux traitements et stockages associés.

Ainsi, dans cette section, nous présentons notre structure de données permettant de représenter
la SES en fonction de composants de la SAS de fagon compacte ainsi que les étapes nécessaires
a sa construction visant une exécution parallele performante.
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3.2.1 Structure de données

La définition de la structure de données est centrale afin de répondre aux enjeux d’exhaustivité
et de performance de la représentation compléte de la SES et le support de tres grandes protéines.
Ses potentielles utilisations sont de plus directement dépendantes de sa définition puisqu’elles
peuvent nécessiter 'acces performant a certaines données. Nous proposons ainsi une structure
de données légere permettant le stockage des patchs de la SES de facon performante et sur
laquelle repose notre méthode de construction.

Notre structure est une adaptation de celle présentée par Quan et Stamm [QS17]. Celle-ci est
construite a partir de 'analyse mathématique détaillée en section 2.2 et représente explicitement
les caractéristiques des patchs de la SES grace a des composantes structurelles de la SAS.
Elle n’est cependant pas adaptée a un traitement hautement parallele puisque stockant un
nombre important de propriétés pouvant notamment étre recalculée efficacement. Nous proposons
donc une adaptation permettant une construction, mais aussi un affichage efficace tout en
limitant sa consommation mémoire.

Patch convexe P, Un patch convexe P, est représenté par une portion de la sphere de van
der Waals correspondant & son atome a;. Celle-ci est bornée par la projection des arcs formés
par les cercles de la SAS auxquels elle contribue (figure 3.5). Certaines méthodes précédentes
représentent explicitement ces polygones a partir de séquences d’arcs de petits cercles et de leurs
intersections [TA96; QS17]. Cependant, ces éléments requiérent un calcul dédié, une agrégation
ainsi qu'un stockage cotiteux. Afin de représenter ces bornes, nous utilisons la stratégie de Rau
et al. [Rau+19] qui stockent un ensemble de secteurs sphériques par patch équivalent a ses cercles
de la SAS. Ils peuvent étre totalement décrits a partir de I'axe du cercle de la SAS et de son
angle d’ouverture permettant ainsi un stockage plus léger, comme illustré code source 3.1.

1 struct Secteur

2 float3 axeCercle

3 float angle

4 struct P,

5 wint32 i > Indice de ’atome
6 wint32 nombreDeSecteurs

7 Secteur secteurs]]

Code Source 3.1 — Structure de données des patchs convexes Py

Patch toroidaux Py, P, Notre dissociation des patchs toroidaux complets Py avec ceux
sous la forme d’arcs P; permet de directement représenter les Py a partir des deux indices de
leurs atomes correspondants, comme illustré code source 3.2. Le cercle de la SAS peut alors
étre recalculé efficacement en cas de besoin. Sur cette base, nous représentons les patchs P;
en ajoutant les indices des deux intersections les bornant.
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1 struct Py

2 ‘ wint32 i, j > Indices des atomes
3 struct P,

4 uint32 i, j > Indices des atomes
5 wint32 d, f > Indices des intersections

Code Source 3.2 — Structure de données des patchs toroidaux P, et P,y

Patchs concaves P_ Les intersections de la SAS et les indices des atomes correspondants i,
j et k sont suffisants pour totalement représenter la surface de contact du probe. Cependant,
comme présenté section 2.2, deux positions du probe peuvent s’intersecter et produire un trou
dans la surface. Il est ainsi courant de stocker explicitement les voisins des probes situés a
une distance inférieure a 27, afin de faciliter I’affichage. Nous reproduisons ce stockage afin de
bénéficier de performances d’affichage similaires, comme illustré code source 3.3.

1 struct P_

2 float position

3 wint32 i, j, k > Indices des atomes
4 uint32 nombreDeVoisins

5 float4 voisins]]

Code Source 3.3 — Structure de données des patchs concaves P_

La structure de données présentée est orientée vers un compromis entre légereté et performance
de construction et d’affichage. Elle est donc a la base de notre processus de calcul de la SES.
Ainsi, les parties suivantes présentent les étapes de notre méthode de construction visant un
calcul efficace de cette structure.

3.2.2 Cercles de la SAS

La construction de la SAS débute par ses cercles, a 'origine de toute sa structure. Ils
résultent ainsi directement de la recherche de voisinage de chacun des atomes. Une sphére de
la SAS d’un atome a; d’une molécule M est caractérisée comme voisine de celle d’un atome
a; € M si elles s’intersectent, et donc si leur distance est inférieure a la somme des rayons
de leurs spheres de la SAS ||¢; — ¢j|| < r; + 1j + 2rp. Ces recherches de voisinage nécessitent
ainsi une exploration spatiale performante.

Grille accélératrice

Les requétes spatiales de ce type sont couramment réalisées a partir d’une grille accélératrice
qui permet d’obtenir de bonnes performances, notamment lorsque les spheres sont de rayons
similaires [Hoel4]. Nous construisons celle-ci efficacement en calculant un hash sur la position
des spheéres, qu’il suffit de trier afin de trouver les débuts et fins des cases de la grille. Une
fois cette structure obtenue, elle peut étre requétée pour trouver les centres des spheres posi-
tionnés dans une case. Ainsi, afin de trouver tous les cercles d’une sphere d’un atome a;, nous
explorons toutes les cases localisées dans un rayon de 7; + e + 27, a partir de son centre,
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avecC Tmay = max(ro, ..., ). Chaque voisin est alors caractérisé comme a l'origine d’un cercle
de la SAS et stocké dans son voisinage N (a;).

Puisque le parcours de chacune des cases de la grille représente un coiit potentiel, il peut
étre intéressant d’adapter la taille de la grille en fonction du nombre et de la taille de spheres
concernées. Afin de ne pas nécessiter un réglage manuel de ce parametre, nous déterminons
expérimentalement une taille de case en puissance de 2 et fonction du nombre d’atomes #M
avec min2" > [logy(#M)].

Classification

Chacune des spheres voisines dans N (a;) participe a un cercle de la SAS. Celui-ci n’est
cependant pas forcément contributeur de la SAS et donc de la SES. Comme illustré figure 3.9,
trois classes de cercles sont possibles en fonction de la configuration dun cercle C;; par rapport
a une troisieme sphere de la SAS correspondant a l’atome ay :

— cercle occulté : C;; est completement a l'intérieur de la sphere de la SAS de aj et ne
participe donc pas a la SAS;
— cercle intersecté : C;; est intersecté par la sphere de la SAS de ay. Il participe a un patch
convexe P, et potentiellement & un ou plusieurs patchs toroidaux P; et concaves P_ ;
— cercle complet : C;; est completement visible et participe alors a un patch convexe Py ainsi
qu’a un patch toroidal complet P .
Ces configurations peuvent ainsi étre directement dérivées des équations présentées section 3.1.
Ainsi, nous cherchons les collisions entre chaque cercle é;; € N(a;) d'un atome a; et un autre
atome du voisinage ax € N(a;) \ {a;}. Une classification similaire est utilisée par Krone et al.
afin de détecter les cercles occultés [KGE11].

Cette classification est particulierement intéressante puisqu’elle permet d’exclure un nombre
important de cercles pour les calculs futurs. Ainsi, il n’est pas nécessaire de tester si un cercle
occulté ou complet participe a une intersection de la SAS. Il est cependant important de
noter qu’'un cercle intersecté peut finalement ne pas contribuer a la SAS si aucune de ses
intersections n’est visible.

3.2.3 Intersections de la SAS

Le traitement des intersections de la SAS est central au calcul de la SES et représente souvent
la partie la plus consommatrice en termes de temps de calcul. En effet, il nécessite le parcours
des cercles intersectés, semblable a un graphe de voisinage, qui est un type d’opération complexe
a effectuer dans des environnements paralleles. Certains travaux précédents requierent de plus
la maintenance d’une structure pouvant représenter un cotit important en mémoire ainsi qu’en
temps de calcul. Dans ce contexte, nous utilisons une stratégie permettant une homogénéité
d’exécution et ne nécessitant pas de stockage conséquent.

Les intersections de la SAS caractérisent chaque position du probe n’intersectant pas de
spheres de van der Waals. Ainsi, une intersection est valide si et seulement si elle n’est pas
positionnée a U'intérieur d’une sphere de la SAS. Comme certains travaux précédents [KDE10;
QS16; SK19], nous utilisons ainsi un traitement basé sur la visibilité de 'intersection par rapport
au voisinage de ses atomes. Pour chacun des cercles intersectés C;; € Z ou a; € N(a;), nous
testons si une intersection existe avec un autre cercle C;, € Z ot ay, € N(a;) \ {a;}. Dans cette
éventualité, lintersection appartient a la SAS si et seulement si son centre x n’est pas & l'intérieur
d’une sphere de la SAS voisine ||z — ¢|| > r; + 1p, Ya; € N(ai) \ {aj,ar}
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(a) Cercle complet (b) Cercle occulté

(¢) Cercle intersecté

Figure 3.9 — Illustration des différents types de cercles de la SAS et la facon avec laquelle ils limitent la
surface de I'une de leurs sphéres de la SAS (en rouge). Les cercles sont modifiés par des sphéres de la SAS
voisines (en gris). (a) Cercles complets (vert). (b) Cercles occultés (bleu) sans impact sur la spheére de la
SAS. (c) Cercles intersectés (jaune).

3.2.4 Arcs de la SAS

Afin de représenter complétement la SAS, il est enfin nécessaire de reconstruire ses arcs
a partir des intersections visibles trouvées. Ce traitement est souvent évité par les méthodes
précédentes [KGE11] puisqu’il requiert, pour chacun des cercles, d’agréger toutes les intersections
qui lui sont liées. Cette étape est particuliérement contraignante lorsque les intersections sont
créées de facon paralléle. D’autres méthodes [QS16; MJK16] proposent de rassembler toutes les
intersections d’un cercle afin de les traiter localement. Nous nous basons ainsi sur ce type de
stratégie permettant de dissocier les traitements des intersections de ceux des arcs de la SAS.

Une fois que nous connaissons I’ensemble des intersections X'(%;;) d’un cercle donné %;;,
le nombre d’arcs peut étre déterminé a partir de

1
S S #x(Sy)
puisque chacun des arcs est borné par deux intersections de la SAS.

Les arcs peuvent ensuite étre calculés en triant les intersections de facon angulaire. Comme
illustré figure 3.10, deux intersections bornent le début et la fin d’un arc sur chacun des cercles
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Visible
mmm Occulté

Figure 3.10 — Illustration de la reconstruction des arcs d’un cercle %;; a

. . . BN . . i 7k / . ’
partir de ses intersections. Une premiere intersection ac? * est sélectionnée

de facon arbitraire et fixe I'ordre angulaire dans lequel la liste est triée.
7™ forme ainsi un arc avec ™.

de la SAS de facon dépendante a 'ordre utilisé dans leurs équations, décrites section 3.1. Ainsi,
en fonction de 'identifiant de la premiere intersection sélectionnée (7.e. si c’est la premiere ou
seconde solution de (3.1)), nous définissons un sens de rotation a partir duquel les angles des
autres intersections peuvent étre calculés. Une fois ces derniers triés, chaque couple d’intersections
successives constitue un arc de la SAS.

A la suite du calcul des arcs de la SAS, toutes les composantes nécessaires a la construction
de la SES ont été obtenues. Ce processus définit ainsi un ensemble d’étapes compactes qui,
comme présenté dans la section suivante, se préte a une implémentation massivement parallele
et un traitement coopératif visant de hautes performances de calcul.

3.3 Traitement parallele et coopératif

Les opérations décrites dans la partie précédente permettent de construire la SES & partir de
la structure de la SAS. Elles requiérent la définition de processus adaptés afin de répondre aux
besoins de calcul performant et économe en mémoire. Ainsi, notre traitement est basé sur une
mise en coopération des ressources de calcul permettant d’utiliser les capacités des architectures
modernes des GPUs. Son architecture est illustrée figure 3.11. Celle-ci est comparable a celles
des travaux précédents visant une exécution GPU [KGE11] mais présente plusieurs ajouts et
modifications importantes permettant une construction efficace de la surface complete.

3.3.1 Construction des patchs convexes P, et toroidaux P,y
Les patchs toroidaux complets P;¢ et convexes Py peuvent étre directement construits a
partir de la classification des cercles de la SAS.

En effet, chaque cercle complet de la SAS est associé & un patch toroidal complet P;s. Lors de
la classification, peu de ces cercles sont réellement identifiés. Nous utilisons donc une opération
atomique afin de les enregistrer pendant cette étape et ne pas nécessiter de processus additionnel.
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Ptf
—_—————
ML Classification des cercles I|— I———Y—*| Calcul des secteurs |—>| Py |
_______________ =i
i——I—->= Calcul des intersections L_i\-’__>| Agrégations des intersections |——)—(—(?—)>| Calcul des segments |—>| P, |
N L I t
L2+ .1 Voisinage des intersections >[N (P)
—>»[ ] Sortie N Voisinage
___Adapté ] -————- »  Compaction X  Intersections
P_,P,, P, Py Patchs X (¥) Intersections d’un cercle
@, Entrée V,Z Visible, Intersecté  X*  Intersections avec des voisins

Figure 3.11 — [llustration du processus de construction de la SES. Nous proposons différentes modifications
et nouvelles étapes par rapport & la méthode de Krone et al. [KGE11] afin de construire la SES complete
de fagon performante. Les données des patchs sont directement sauvegardées a partir du moment ou elles
sont disponibles dans la chaine de traitement.

Les performances de ce type d’instruction sont directement liées au nombre de threads les
utilisant. Dans ce contexte, il est rare que deux cercles complets soient sauvegardés au méme
moment, ce qui a donc peu d’impact sur les performances.

Enfin, chaque cercle intersecté ou complet d’un atome a; est utilisé afin de calculer les
secteurs de son patch convexe. Leurs axes sont obtenus a partir de celui de leurs cercles tandis
que leurs rayons sont calculés avec

_ 0—C
cos™! (77” —) ,0 € Cij.

T+ T

Grace a ces deux opérations, les patchs P, et P;r sont créés de facon efficace et parallele
tout en nécessitant peu de traitement dédié.

3.3.2 Traitement coopératif parallele des intersections de la SAS

Le calcul des intersections de la SAS constitue I'un des principaux enjeux de la construc-
tion de la SES. Puisqu’elles sont obtenues a partir du graphe de voisinage des spheres de la
SAS, elles sont difficiles a calculer de facon uniforme et parallele sur GPU. Nous présentons
donc un traitement visant a utiliser les propriétés coopératives des capacités modernes de ce
type d’architecture paralléle.

Le principal enjeu de notre traitement est la distribution de la puissance de calcul & travers
les différentes étapes nécessaires au calcul des intersections. En effet, il est complexe de répartir
de facon uniforme les taches lors du parcours du graphe de facon parallele. Ainsi, on souhaite
identifier les couples de cercles €;; et 6j;, de 'atome courant a; produisant une intersection
avec 7 < j < k afin d’éviter toute redondance. En associant un thread par cercle de la SAS
de a;, la majorité des threads ne trouveront pas d’intersection tandis qu’une minorité devra
identifier si celles trouvées sont visibles, entrainant ainsi une divergence d’exécution importante,
des threads inactifs et donc des ralentissements. Pour pallier ce probleme, nous établissons
un processus dynamiquement paralléele.
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Notre traitement est ainsi basé sur la division des taches a effectuer a 1’échelle d’un warp
et est détaillé algorithme 1. Une illustration est enfin proposée figure 3.12. Afin d’éviter que
la plupart des threads attendent qu’une minorité teste la visibilité de quelques intersections
effectivement possibles, nous associons chacun des cercles intersectés ¢;; € Z de a; a un warp.
Au cours de ce processus, nous souhaitons répartir la charge des traitements simples effectués
pour trouver les intersections possibles, et ceux qui sont plus lourds permettant de tester si
elles sont visibles ou non. Pour cela, nous associons a chaque thread du warp une combinaison
(ai,aj,ar), ar € N(a;) NZ ainsi qu'une valeur booléenne restant vraie tant qu’une combinaison
liée a des intersections de la SAS reste possible. Afin de mettre en commun ces valeurs et
distribuer les taches a effectuer de fagon efficace, nous utilisons un masque binaire noté K
stockant les valeurs d’existences booléennes des threads.

Notre traitement commence ainsi par répartir les combinaisons possibles en fonction des
indices des threads (1. 8-10 de algorithme 1). Les threads calculent ensuite les intersections &
partir des combinaisons qui leur ont été associées. Si les intersections ne sont pas possibles
(i.e. les trois spheres de la SAS ne s’intersectent pas), les intersections sont invalidées dans K

Algorithme 1 : Traitement coopératif des intersections

Input : Le voisinage de 'atome N (a;) et les cercles intersectés 7
Output : Les intersections de la SAS X

1 block.load(N (a;)) > En mémoire partagée
2 X'« 0 > En mémoire partagée
3 t + thread.id() > Index relatif au warp
4 block.sync()
5 forall ¢j; € Z, a; € N(a;), i < j do > Un cercle par warp
6 warp.load(N (a;)) > Depuis la mémoire globale
7 K+ =0 > Initialise le masque
8 forall k € {0, ...,size(warp)} and K[k| # 0 do
9 | K [k] + warp.test(a, € N(a;))

10 end

11 if K[t] # 0 then

12 ‘ Klt] + exists(ziji, )

13 end

14 forall k € {0,...,size(warp)} et K[k|] # 0 do

15 if warp.test(visible(z;;k, N (a;))) then

16 ‘ X+~ X'U {:U%Jk} > Sauvegarde temporaire
17 end

18 end

19 end

20 block.sync()

21 forall z;;;, € X’ do > Sauvegarde en mémoire globale

> Opérations atomiques par cercle
22 #HX (Gj)  #X (65) + 1
28 | #X (Cip) < #X (i) +1
24 #X (Cji) — #X (Cjr) + 1
25 X+ XU {xwk}
26 end

Ut
ot

3.3 Traitement parallele et coopératif



Chapitre 3 - Construction parallele efficace de la SES de grandes protéines

N(al) a’ko ak1 a’kz a‘kg ak4 a’k:5 a’k.,-

cfijafafafaifaf--J

111
T11]]

warp.test(ax € N (a;))

1
1
ex1sts m”kt l
kliflofofifofol]-]
mijkol wijk3l wijle

warp.test(isVisible(z;;;)) /\ lzije — | > r Va, € N(a;)

Figure 3.12 — Illustration du processus coopératif de calcul des inter-
sections de la SAS par warp. La possibilité qu'un voisin ag, du cercle
©;; produise une intersection visible est stockée dans le masque K. Ce
processus bénéficie de différents niveaux de parallélisme : par threads
(fleches pleines) et séquentiel au warp (cases en pointillés).

(1. 11-13 de algorithme 1). Il reste enfin & tester si les intersections restantes sont visibles et
donc ne sont pas a U'intérieur d’une autre sphere de la SAS. Pour chacune des valeurs restantes
actives de K, on associe & tous les threads du warp un sous-ensemble du voisinage A (a;). Les
threads testent alors si 'intersection courante est occultée (1. 14-17 de algorithme 1). Si cette
derniére est visible, elle est ajoutée a une liste temporaire en mémoire partagée avant sauvegarde
en mémoire globale. Le calcul des intersections bénéficie ainsi d’une répartition dynamique de
la charge de traitement et, méme si des divergences sont possibles, les taches les plus lourdes
sont partagées afin de réduire leur impact.

Puisque nous ne calculons les intersections d’un cercle %;; que si @ < j < k, il est nécessaire
de retrouver I'ensemble des intersections X' (%;;) d'un cercle donné %;; afin de reconstruire ses
arcs de la SAS. Pour cela, nous incrémentons un compteur #X(%;;) pour chaque cercle concerné
par lenregistrement d’une intersection (1. 22-24 de algorithme 1). Une fois cette information
obtenue, nous réservons l'espace nécessaire au tableau des indices des intersections d’un cercle
donné X (%j;). Celui-ci est rempli dans un second temps en utilisant un thread par intersection
écrivant son indice correspondant dans X(%;;). Ce traitement, aussi basé sur des opérations
atomiques, bénéficie du faible nombre d’intersections par cercle permettant peu de ralentissement
au cours de la modification des valeurs.

Les intersections de la SAS calculées peuvent directement étre utilisées pour créer les patchs
P_. 1l est cependant nécessaire de calculer leur voisinage afin de supporter les singularités de
ces patchs au moment de I'affichage. Comme noté par des travaux précédents [SOS96], seuls
les patchs dont le probe dépasse le plan décrit par les centres de ses atomes tangents peuvent
comprendre une singularité. Nous identifions donc ces intersections et les positionnons au début
du tableau les contenant. La recherche de voisinage n’est alors effectuée que sur ce sous-ensemble,
permettant ainsi des acces mémoires performants et une réduction des calculs inutiles.
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3.3.3 Traitement coopératif parallele des arcs de la SAS

Une fois les intersections de chaque cercle agrégées, il reste a reconstruire I’ensemble des
arcs, dont le traitement est illustré algorithme 2.

Gréce a la construction de I’ensemble des intersections liées a un cercle donné, nous utilisons un
thread par cercle. Celui-ci charge une premiére intersection qui définit le sens de calcul des angles
des intersections suivantes (trigonométrique ou inverse). Il est ensuite nécessaire d’effectuer un tri
angulaire afin de retrouver les paires d’intersections donnant les arcs. La nature séquentielle des
algorithmes de tri représente un facteur de divergence tres important. Afin de pallier ce probleme,
les bibliotheques de traitement GPU [NVIa] proposent couramment des alternatives utilisant
plusieurs threads et bénéficiant de leur coopération. Ces algorithmes requiérent cependant la
mise en commun des informations a trier ce qui ne permet pas de retrouver celles qui sont liées a
un seul thread. Puisqu’il est nécessaire de ne pas mélanger les intersections de cercle appartenant
a différents threads entre elles, nous appliquons un facteur de décalage aux valeurs angulaires des
intersections calculées en fonction de I'indice du thread correspondant (1. 4 et 12 de algorithme 2).
Ainsi, le tri peut étre effectué par warp en mettant en commun les ensembles de données de
chaque thread tout en conservant les valeurs liées & chacun d’entre eux dans des zones définies.

Algorithme 2 : Traitement coopératif des arcs de la SAS

Input : Les intersections d'un cercle X' (%)
Output : Les arcs de la SAS S

1+ X (%])

2 inverted « isInverted(%;;, z[0])

3 t « thread.id() > Index relatif dans le warp
4 (5,5 < té, 0> 2

5 angles < {0} > Vers la mémoire du thread
6 indices < {0} > Vers la mémoire du thread
7 forbe {1, ..., #X (€;;) — 1} do

8 a,f + x[b—1], z [b]

9 if inverted then

10 ‘ a, 8+ B«

11 end

12 6 < 0 + angle(a, )

13 angles < angles U {6}

14 indices < indices U {b}
15 end
16 indices + warp.sortByKey(angles, indices)
17 for s € {0, ..., #X (%;;)/2—1} do

18 b, c + indices[2s], indices[2s + 1]

19 a, B < z[b], z[c]

20 if inverted then

21 ‘ a, B+ B,

22 end

23 S+ SU{i,j,a,p} > Vers la mémoire globale

end

N
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Enfin, notre méthode visant 'affichage de la SES, il est intéressant de proposer une structure de
données nécessitant peu de calcul supplémentaire au moment de son utilisation. Dans ’éventualité
d’un sens trigonométrique inverse, nous inversons chacune des intersections. Elles peuvent ainsi
étre utilisées de facon uniforme sans nécessiter de traitement spécifique.

3.3.4 Estimation des besoins en mémoire

Le stockage des composantes de la SES représente un enjeu important pour le support
d’équipements matériels disposant de faibles capacités mémoires ainsi que de grandes structures.
Notamment, 'implémentation de Krone et al. [KGE11] utilise une estimation tres large du
nombre d’intersections possibles # M (max #N)?, avec max #N la taille maximale du voisinage
et #M le nombre d’atomes dans la molécule.

Afin d’obtenir une estimation plus précise, nous utilisons la classification des cercles présentés
section 3.1. Comme illustré figure 3.13, le nombre de cercles intersectés représente de facon stable
moins de la moitié de 'ensemble des cercles. La majorité d’entre eux ne contribue cependant pas
a la SAS a travers la création de segments. Ainsi, nous estimons le nombre d’intersections #X
a partir du nombre de cercles intersectés et d’un facteur empirique max(#X'(%;;))

#X < H#FTmax(#X(65)).

Dans notre implémentation, nous bornons max(#X(%;;)) = 2, une valeur permettant de calculer
la surface de molécules tres variées dans nos expériences. Cette limite ne représente cependant
qu’'une valeur moyenne puisque, dans les faits, notre implémentation supporte des cercles
contenant jusqu’a 16 intersections.

Les étapes présentées dans cette section permettent un calcul coopératif et parallele des
composantes structurelles de la SAS & partir desquelles nous construisons la structure de données

1.0- ;
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B Complet
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I Intersceté avee arc

™
\
<0.6-
=
= 0.48 0.43 16 0.48 0.49 0.47
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z ' 0.1 0.11
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Figure 3.13 — Ratios des nombres de cercles par types sur le nombre total de cercles de la SAS pour
lesquels 4 < j pour un rayon du probe de 1.4A. Une moitié des cercles sont occultés tandis qu’une grande
majorité des cercles de I'autre moitié sont intersectés. Cette derniére partie est constituée de cercles ne
contribuant finalement pas & la SAS parce que toutes leurs intersections sont occultées. La proportion de
cercles intersectés contribuant & la SAS varie en fonction de la structure de la protéine visée.
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nécessaire a I'affichage de la SES. Dans la section suivante, nous évaluons les capacités de notre
stratégie et les comparons avec la méthode précédente la plus rapide.

3.4 Reésultats

Dans cette section, nous présentons les résultats de notre méthode de calcul de la SES.
Nous la comparons a I'implémentation de la méthode de Krone et al. [KGE11], disponible
publiquement dans le logiciel Megamol [Gra+19], qui propose les meilleures performances de
I’état de l'art pour la construction de la SES extérieure et dont la principale limite se situe
sur la consommation mémoire. Puisque cette derniere ne permet que la construction de la
surface extérieure, nous proposons aussi une adaptation de notre méthode pour le calcul de la
surface extérieure en supprimant le traitement des patchs Py et P;. Cette derniére permet ainsi
une meilleure comparaison avec Contour-Buildup sur GPU. Nous utilisons un jeu de données
contenant des molécules de tailles tres différentes afin d’étudier la mise a I’échelle des méthodes
étudiées. Notre méthode est configurée avec un nombre maximal de voisins par atome de 128 afin
de supporter toutes les protéines testées. Méme si notre méthode supporte de plus gros rayons,
comme illustré figure 3.14, toutes les expériences utilisent un rayon de probe de 1.4A, couramment
utilisé comme approximation d’une molécule d’eau. Enfin, tous les tests présentés sont effectués
sur un AMD Ryzen 5 1600 et une NVIDIA RTX 2080 disposant de 8Go de mémoire.

Le tableau 3.2 présente les performances de calcul ainsi que la consommation mémoire des
méthodes testées. Nous remarquons tout d’abord que notre méthode compléte propose des
temps de construction similaires a celle de Krone et al. tandis que le calcul restreint a la surface
extérieure permet un gain constant. Notre méthode permet ainsi de calculer la SES compléte sans
impact sur les performances de calcul, ce qui n’est pas possible avec les méthodes précédentes.
La faible différence entre le calcul de la SES compleéte et extérieure illustre ainsi le faible cofit
des opérations liées a la SES compléte que nous proposons. Enfin, la répartition spatiale des
atomes a un impact sur les performances de notre méthode, comme constaté par Schéfer et

Figure 3.14 — Illustration de la SES d’une protéine (PDB : 1AON) calculée avec notre méthode en
utilisant des rayons de probe différents : 1.4A (haut) et 2.4A (bas).
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Krone et al. [KGE11] Notre méthode Notre méthode extérieure
PDB #Atomes

Temps Mémoire Temps (ms) Mém. (Mb) Temps (ms) Mém. (Mb)
1AGA 126 4.50 11.92 3.22 0.39 2.21 0.15
101M 1413 4.51 133.55 3.75 4.50 2.51 1.76
1VIS 2531 4.64 238.66 3.67 8.01 2.65 3.52
7SCO 11638 5.64 1108.02 4.70 36.17 3.54 16.16
3EAM 13505 6.44 1282.09 5.20 42.69 4.01 19.63
7DBB 17733 7.00 1675.43 5.80 56.18 4.49 25.50
1A8R 45625 11.14 4307.71 9.48 144.92 7.36 65.79
700U 55758 12.39 5263.23 10.71 177.25 8.49 80.29
1AON 58870 11.95 5552.49 10.75 185.33 8.37 86.86
TRGD 65008 16.86 6123.51 18.06 214.33 14.64 105.35
3JC8 107640 - - 14.99 324.03 11.60 147.57
7CGO 335722 - - 47.64 1054.85 36.34 486.03
4V4G 717805 - - 104.72 2249.47 81.64 1130.35
6U42 1358547 - - 200.79 4287.12 157.23 2162.99
3J3Q 2440800 - - 700.17 7631.24 324.22 3744.73

Table 3.2 — Comparaison de notre méthode avec I'implémentation de Contour-Buildup sur GPU [KGE11]
mise a disposition dans Megamol [Gra+19] sur un AMD Ryzen 5 1600 et une NVIDIA RTX 2080. Les
temps de calcul sont donnés en millisecondes (ms) et représentent la moyenne de 1000 itérations. Chacune
des expériences est précédée de 100 itérations non comptées dans le résultat final. L’utilisation mémoire
est quant a elle donnée en mégaoctet (Mo).

Krone [SK19]. En effet, une protéine comme 3JC8 est ainsi calculée plus rapidement qu’une plus
petite protéine comme 7TRGD présentant pourtant 1.6 fois moins d’atomes.

Nous remarquons de plus que la méthode de Krone et al. [KGE11] requiert beaucoup plus de
mémoire ce qui la limite & une protéine de 65000 atomes sur le GPU utilisé. En comparaison, les
deux versions de notre méthode permettent le calcul de structures allant jusqu’a 2.5 millions
d’atomes. Notre méthode compléte consomme ainsi en moyenne 30 fois moins de mémoire que la
méthode de Krone et al. tandis que le calcul de la surface extérieure consomme 60 fois moins
de mémoire sur la plus grande protéine supportée par les trois méthodes. Ces économies sont
notamment permises par notre structure de données ainsi que notre stratégie d’estimation des
besoins. Ce gain est particulierement intéressant pour la construction de surface de grandes
protéines, comme celle présentée figure 3.16, ou pour I'exécution sur des GPUs disposant de moins
de mémoire que celui utilisé. La différence entre la consommation mémoire de la construction
complete et extérieure est principalement due au stockage explicite des cercles des patchs
convexes P, sous la forme de secteur, mais aussi des patchs toroidaux P; nécessitant les indices
des intersections de la SAS qui leur sont liés.

Nous analysons de fagon plus précise les performances de notre méthode figure 3.15. Nous
pouvons tout d’abord remarquer que la majorité du temps de calcul est dédiée au traitement des
cercles et des intersections, de facon indépendante a la molécule traitée. Ainsi, méme s’ils sont
effectués de fagon performante, la construction et le parcours du graphe des cercles représentent
toujours les parties les plus complexes du traitement. Notamment, les nombreux cercles détectés
comme intersectés, mais ne contribuant finalement pas a la SAS requierent des temps de calcul
importants avant d’étre invalidés dans la suite des traitements. La création des arcs ainsi que
du voisinage des intersections sont cependant effectués en une fraction du temps de calcul
global grace a la compacité des opérations nécessaires. Nous remarquons enfin encore une fois
que les répartitions spatiales des atomes des protéines impactent les temps de calcul. Ainsi,
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Figure 3.15 — Comparaison des temps de calcul GPU de notre méthode sur différentes protéines sur
un AMD Ryzen 5 1600 et une NVIDIA RTX 2080. La majorité du temps de calcul est consacrée au
traitement des cercles et au calcul des intersections. La création des arcs et du voisinage des intersections
sont réalisés en une fraction du temps de calcul global.

certaines protéines proposent plus d’intersections de la SAS que d’autres résultant en des temps
de calcul de leur voisinage plus importants.

Méme si notre méthode vise uniquement le calcul de la SES, nous étudions 'affichage de
la structure calculée avec deux systémes de rendu. Le premier est basé sur une stratégie de
rastérisation matérielle d’une facon similaire & Krone et al. [KBE(Q9]. Ainsi, nous calculons a
la volée des quadrilatéres couvrant la sphére englobante du patch concerné, qui est ensuite
intersecté avec un rayon. Cette derniere étape utilise les mémes primitives que Krone et al. dans
le cadre de la surface extérieure, et les fonctions distance signées (présentées section 3.1.2) pour
les patchs toroidaux de la surface compléte. Les performances de ce systéme sont présentées
tableau 3.3. Les deux types de surface permettent un affichage interactif, méme avec de grandes
protéines. La surface complete implique cependant un cotiit restant modéré sur la plupart du jeu
de données, mais qui requiert des temps de calcul trois fois plus importants sur la plus grande
protéine. Cela peut étre expliqué par la prise en compte des patchs toroidaux P, nécessitant une
recherche d’intersection qui n’est pas analytique, mais aussi des bordures des patchs convexes P,

Figure 3.16 — Illustration de la SES compléte de la plus grande protéine (PDB : 3J3Q) de notre jeu de
données et obtenue avec notre méthode. Elle est calculée en 700ms sur une NVIDIA RTX 2080 et est
compatible avec un affichage haute qualité comme présenté.
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PDB #Atomes Surface compléte (ms) Surface extérieure (ms)

1AGA 126 2.08 2.07
101M 1413 3.44 2.78
1VIS 2531 3.78 3.50
75C0 11638 5.40 4.73
3EAM 13505 6.97 6.31
7DBB 17733 4.89 4.05
1A8R 45625 6.41 5.35
700U 55758 10.72 8.41
1AON 58870 9.95 8.59
TRGD 65008 12.74 9.05
3JC8 107640 7.60 7.74
7CGO 335722 20.74 17.57
4v4G 717805 19.31 17.05
6U42 1358547 37.81 36.59
3J3Q 2440800 94.42 32.04

Table 3.3 — Performance de I’affichage avec notre systéme de rendu basé sur la méthode de Krone
et al. [KBEQ9]. Les surfaces sont calculées avec un rayon de probe de 1.4A. Les temps sont donnés en
millisecondes et représentent la moyenne de 1000 itérations effectuées a partir de point de vue aléatoire
orienté vers le centre de la protéine et dans une sphére englobant la boite englobante de la protéine. Les
rendus sont effectués avec un matériau diffus lambertien.

dépendant du nombre de cercles des spheres de la SAS. Ce coiit pouvant freiner une application
visant des configurations matérielles modérées, 'utilisation de la surface extérieure peut ainsi
servir en remplacement dans ce type de cas.

La deuxieme méthode de rendue est basée sur le systéme OptiX [Par410] permettant
I’accélération matérielle du lancer de rayon. Elle vise ainsi la production d’image haute qualité
comme celles présentées dans certaines illustrations de cette partie et notamment figure 3.14
ainsi que figure 3.16. Comme illustré, la surface proposée permet une bonne visualisation de
la structure de la protéine. Vue de loin, la forme générale est correctement définie et permet
d’identifier les principaux composants tandis que de pres elle permet de visualiser les détails
de la surface. Enfin, le calcul complet de la surface permet une représentation transparente,
particulierement utile afin de visualiser les potentielles cavités [Jur+16].

Notre méthode est ainsi compatible avec le calcul de la surface complete de tres grandes
protéines et permet une visualisation rapide et détaillée. Elle est cependant limitée par différents
facteurs pouvant donner lieu a des améliorations possibles.

3.5 Limites et travaux futurs

La stratégie présentée dans cette section répond a différents besoins de la visualisation et
illustration moléculaire pour lesquelles les précédentes méthodes sont trop limitées. Elle est
cependant contrainte par certaines de ses caractéristiques.

La classification des cercles présentée section 3.2.2 permet de borner efficacement la mémoire
nécessaire au calcul de la surface. Cependant, de nombreux cercles sont classifiés comme intersectés
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sans pour autant contribuer & une intersection visible. Ainsi, le traitement pourrait étre effectué
de facon plus performante en identifiant ces cercles avant la recherche d’intersection.

Les différentes étapes proposées sont prévues pour une exécution sur GPU et permettent
des temps de calcul similaires, ou meilleurs, que les méthodes précédentes. Cependant, de
nombreux transferts aux CPUs sont nécessaires ainsi que des allocations dynamiques restreignant
la parallélisation. De meilleures performances pourraient alors étre obtenues en évitant ce
type de transfert mémoire.

Enfin, de nombreux outils sont basés sur 'utilisation de maillage pour la représentation de la
surface moléculaire, notamment pour des simulations moléculaires. Une adaptation parallele de
la méthode de Quan et Stamm sur la base de notre stratégie pourrait permettre la construction
efficace de ce type de géométrie [QS17].

3.6 Conclusion

La méthode présentée dans ce chapitre permet un calcul complet de la SES de grandes
protéines sur GPU de fagon performante. Ces fonctionnalités sont permises grace a I'introduction
d’opérations dédiées au calcul d’éléments structurels de la SES satisfaisant les contraintes
des environnements paralleles.

Les performances de notre méthode bénéficient particulierement des opérations coopératives.
Notamment, elles permettent une gestion dynamique de la puissance de calcul adaptée a la
complexité variable des taches a traiter. Ces derniéres pouvant étre a l'origine de divergence
importante sur GPU, notre méthode permet ainsi une répartition plus fine des besoins en calcul.

La structure construite est légere et adaptée au rendu de la surface. Elle peut étre directement
utilisée afin d’afficher une surface précise dont les détails sont correctement visualisables. Ainsi,
notre méthode souffre moins des compromis entre sa consommation mémoire, ses performances
de calcul, et de la qualité de la surface obtenue. L’affichage de notre géométrie permet une
visualisation de haute qualité compatible avec une exploration en temps réel, mais aussi pour
Iillustration de grands complexes moléculaires.

Nous avons testé notre méthode sur un rayon de probe de 1.4A, comme couramment utilisé.
Cependant, il est parfois nécessaire de le faire varier afin d’étudier son impact sur la surface
moléculaire. Méme si de potentielles optimisations sont envisageables, ce type d’opération nécessite
un recalcul complet de la surface avec notre méthode. De plus, la complexité de cette derniere
est directement liée aux nombres de voisins des spheéres de la SAS et donc a la taille du probe.
Les cercles de la SAS sont contenus dans les caractéristiques des diagrammes d’Apollonius qui ne
nécessitent pas de calculer le voisinage des spheéres de la SAS. Tls sont ainsi couramment, utilisés
afin de proposer un calcul efficace de la SES, méme avec des probes de grands rayons [MJK16].

Nos travaux se sont donc orientés vers la construction de diagrammes d’Apollonius afin de
profiter des nombreuses fonctionnalités qu’ils proposent. Puisque ces diagrammes restent moins
bien connus que les diagrammes de Voronoi ou de Puissance, et complexes a calculer sur des
ensembles de grandes tailles, notre étude commence par leur caractérisation mathématique,
présentée dans le chapitre suivant (chapitre 4) qui est a la base de notre méthode de construction
efficace sur GPU (chapitre 5).
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CHAPITRE 4

Caractérisation mathématique du

diagramme d’Apollonius

Figure 4.1 — Illustration du diagramme d’Apollonius d'un ensemble de sites dans R? & partir de notre
paramétrisation.
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Chapitre 4 - Caractérisation mathématique du diagramme d’Apollonius

L’étude des diagrammes d’Apollonius a permis le développement de ses algorithmes de
construction. En effet, les diagrammes d’Apollonius présentent des composantes plus diverses
que les diagrammes de Voronoi affines tels que les diagrammes de Voronoi ou de Puissance.
Notamment, leurs faces courbes complexifient de fagon treés importante les a priori possibles
sur leurs topologies. Ainsi, la connaissance des propriétés de ces diagrammes est nécessaire au
développement d’algorithmes de construction exhaustif.

Différents travaux étudiant les caractéristiques des diagrammes d’Apollonius ont été détaillés
chapitre 2. Cependant, malgré le nombre de ces derniers, il n’existe pas & notre connaissance
d’études completes des diagrammes d’Apollonius en deux et trois dimensions. Ainsi, quelques
études ont été proposées visant la caractérisation de certains éléments du diagramme comme
les faces [Wan+20], les arétes [Wil99] ou les sommets [GR03]. Certains résultats sont cependant
encore manquants dans la littérature.

Sur la base de ces constats, et afin de présenter une fondation théorique solide permettant le
développement d’une méthode de construction rapide et complete des diagrammes d’Apollonius,
nous présentons dans ce chapitre une caractérisation complete permettant la paramétrisation
et le calcul de la géométrie dans R? et R3. Notre étude vise des ensembles de sites en position
générale et donc qui ne présentent aucun sous-ensemble de d + 1 sites contenus dans un méme
hyperplan de (d — 1)-dimensions. De plus, nous utilisons I’hypothése qu’aucun site n’est localisé

Symbole Signification

d Distance euclidienne.

52 Distance de puissance.
1) Distance euclidienne additivement pondérée ou distance a la sphere.
z Un point.
r Un cone.

p, P Un site et un ensemble de sites.

r, s, S Un poids, un site pondéré et un ensemble de sites pondérés.
O L’objet correspondant & [J dans R4+!,
V(P), V(p), TI Un diagramme de Voronoi, une cellule de Voronoi et une face de

Voronoi.

Un diagramme de Puissance, une cellule de Puissance et une face
de Puissance.

Un diagramme d’Apollonius, une cellule d’Apollonius et une face
d’Apollonius.

Table 4.1 — Nomenclature utilisée dans ce chapitre.
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totalement & l'intérieur d’un autre. Ce type de site n’a pas de cellule d’Apollonius et peut donc
étre identifié avant les traitements. Ainsi, dans ce chapitre, nous fixons

lpi — pjll > [ri —7jl. (4.1)

Notre étude débute avec l’analyse proposée par des travaux précédents [Aur87; BWY06]
(section 4.1) a partir de laquelle nous proposons une caractérisation et paramétrisation compléte
du diagramme d’Apollonius (section 4.2). Sur la base de cette analyse, nous dérivons une
méthode de calcul de la géométrie du diagramme (section 4.3). Enfin, nous concluons ce chapitre
(section 4.4). La nomenclature utilisée dans ce chapitre est détaillée tableau 4.1.

4.1 Apollonius dans R? depuis R%*!

Comme présenté dans chapitre 2, des travaux précédents ont montré que le diagramme
d’Apollonius peut étre vu comme une projection depuis R*! sur R¢ [Aur87; BWYO06]. Puisque
cette formulation est a la base de notre caractérisation, nous rappelons dans cette section
ces développements.

Théoréme 4.1.1. Soient s; = (p;,r;)T € RTx R et 5; = (p;j,7;)T € RY x R, deux sites pondérés,
et les cones I'; et I'; définis par

Ly = {56 = (z,2441) € R | zgp1 + 14 = |2 —pkH}, ke {i,j}. (4.2)

Le bisecteur d’Apollonius H;; entre s; et sj est donné par la projection sur R%x {0} de Uintersection
I:I,-j =TIy NT;. Soient 5; = (s, V2r)T € R X R et 55 = (sy, \/irj)T € R x R, deux sites
pondérés dans R4, et H?j leurs bisecteurs de Puissance. I'; N I'; peut étre alternativement
caractérisé par l'intersection FIZ-J- =I;N ng.

Démonstration. Nous commencgons par étudier I'intersection des cénes I' d’axe 41, donnés par
la fonction distance & s et de sommets (p, —r). Les points Z positionnés sur ﬁij =TI NT; sont
ainsi donnés par

Tat1 = ||z — pil| —ri = ||z — pil| — 7.

La projection de H;; sur R? x {()} satisfait 'égalité d(s;, x) = d(s;, ). Elle est ainsi équivalente
au bisecteur d’Apollonius H;; entre s; et s;.

En étudiant les points T € ﬁij, nous remarquons qu’ils satisfont
le = pill* = (zas1 +1i)* = [Jo = pjl]* = (@an +15)%
Cette égalité peut alors étre reformulée en supprimant la dépendance quadratique a & et donnant
2+ (pj = i) + aya(ry = 12) + 5 (IIpil2 = llpy |2 = 17 +77) = 0. (4.3)

L’équation affine résultante caractérise alors un hyperplan H?j de dimension d d’intersection
I'; NI sur lequel repose ﬁij. Ce dernier est alors aussi donné par ﬁij =I;N H?j. H?j correspond
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enfin au bisecteur de Puissance entre les deux sites pondérés §; = (s;, —7;) et 5; = (s;, —1). Les
points positionnés sur celui-ci satisfont 6(?)(3;, #) = 6(?) (3, #). En résulte donc

2 = 5ill? = 17 = 12 - 511”12

En supprimant encore une fois la dépendance quadratique a &, on obtient
- (pj = pi) + 2 (ry =) + 3 (Il P +rF =72 = |lps1? = ] +752) =0, (4.4)
qui décrit aussi un hyperplan. En insérant 7, = v/2r, on obtient 1’égalité
(il = lipsl 2 =72 +72) = 3 (Ilpal P+ 77 = 72 = [Ipy | = 73 +752) ,

permettant ainsi de prouver que (4.3) est égal & (4.4) et donc que H?j est le bisecteur de Puissance
entre 5; et §; ainsi que le plan d’intersection des cones I'; et I';. ]

Ce résultat, dii & Aurenhammer [Aur87], permet une caractérisation élégante de la cellule
d’Apollonius d’un site pondéré s;. Cette derniére peut en effet étre directement construite &
partir de la projection sur R? x {()} de 'intersection I'; N P(5;) entre la cellule de Puissance
de §; et le come I';. Nous montrons dans la prochaine section comment, sur la base de cette
formulation, nous pouvons caractériser completement le diagramme d’Apollonius.

4.2 Caractérisation du diagramme d’Apollonius

Sur la base de la formulation de la partie précédente, nous proposons dans cette section une
caractérisation des faces des diagrammes d’Apollonius. Celle-ci est notamment nécessaire a une
paramétrisation, mais aussi a 1’étude des propriétés de ces diagrammes.

Cette section présente donc les caractérisations des faces de d — k-dimensions ou k € {1,...,d}
et d € {2,3}. Ces développements sont, pour chacune des faces, suivis d’une paramétrisation
permettant leur maillage. Ces analyses sont basées sur I’étude de Aurenhammer [Aur87], mais
aussi sur I'extraction de la transformation des éléments du diagramme permettant ensuite une
caractérisation analytique des équations en résultant.

4.2.1 Bisecteur

Un bisecteur d’Apollonius H;; est défini par 'ensemble des points dont les sites les plus
proches sont s; et s;

H;j = {x € RY | 6(s;,x) = 8(sj,2) < d(sp, ), Vs €S\ {si,sj}} :

Dans cette section, nous présentons la caractérisation de ces faces ainsi que leur paramétrisation.
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Caractérisation

Théoréme 4.2.1. Soient deux sites pondérés s; = (p;, ;)T € R x R et sj = (pj, rj)T eRYx R
avec v > ;. Si v # rj, le bisecteur d’Apollonius H;j est la nappe s’enveloppant autour de s;
d’un hyperboloide de révolution a deux nappes, sinon, H;; est un hyperplan de normale p;p;.

2

7j» avec

Démonstration. Soient & = (x,24,1)" € ﬁij =I;,NII
03 = {& = (2,2a11)" € R |71+ i = 0},

le plan d’intersection entre I'; et I'j ot 2 = s; — s; = (pj — pisrj — 1) = (nynap1)? et
cij = % <||pz||2 — 72— |Ip;||* + 7‘?) Nous commencons par étudier le cas ou r; # rj, donc ol

2

. 72
;j» hous exprimons I,

na+1 # 0 ainsi que ||n|| > |ngy1| (4.1). Afin de définir I'intersection I'; N 1T
en fonction de x4y1. Soit ' = p; — x et © = p; — 2/, nous obtenons

— N+ Tgping41 + ¢ +pi-n=20

' n — wg;
& Tgpl = ———, avec Wj; = G + pi - N.
Nd+1

Nous pouvons alors directement utiliser ce résultat dans I’équation du cone de la fonction distance
(4.2) donnant

¥ 2 / d+1 ! a'-n—wy
Hij =11 NT = (2, 2441) € R | ||2]| = 2gq1 + 10 = oy +rip.
+1

Nous cherchons alors a caractériser H;; a partir de cette équation

/. _ L.
o] = T g,
nd+1

S |2 ||Ingy = 2" - n— wij + rings

= ||11/H27”L(21+1 = n- wij + Tind+1)2
Nous développons la partie droite de 1’égalité afin d’en extraire la partie constante

(:U/ ‘N — w;; + Tind+1)2
= (nge1ri — wij)Q + (2 - n)2 + 2(ngp1mi — wi)z' - n

= kfj + (' - n)? + 2kija’ - n, avec kij = ngyiri — wij.
Nous pouvons alors exprimer les points appartenant & I'intersection (2/,z441)7 € Ty N ﬁfj avec
ng ||| — (2 n)? — 2k;ja’ - n = kfj
Cette derniere peut alors étre exprimée sous forme matricielle

T Az’ — 2kya’ n = k:?j, (4.5)
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avec A = n?l ol = nn®, o I est la matrice identité.

Afin d’étudier ’équation analytique de ’expression de ﬁij, nous extrayons les transformations

linéaires de son expression. Soient A = diag(A1, Az, ..., A¢) = diag(n3,; — [[n|[*, n3 - n5)
et V = (HZ—H,UQ, ...,vq) avec {va,..., vy} une base orthonormée de nt = {x ERY|z-n= O}.
En nous basant sur (4.1), nous savons que A; < 0 et \; > 0,Vi = {2,...,d}. Dans ce contexte, si

ri # rj, nous obtenons

n o nn-n

Avy = ng 7 — 0 = (g1 — [0l = Mw
Hinll il "

Av; = nj v —nn v =g v = Ao, Vi € {2, .., d).

Ces développements montrent ainsi que A = VAV7T est la décomposition de A en éléments
propres avec V', la matrice des vecteurs propres, et A la matrice diagonale des valeurs propres.
Cette décomposition permet ainsi d’isoler la transformation linéaire appliquée sur le bisecteur en
effectuant un changement de base & partir des vecteurs propres. Soit y = V2’ et donc 2/ = V7,
nous pouvons alors exprimer (4.5) tel que

yT Ay — 2k;iiVy -n = kfj
syl Ay — 2kijVTn Sy = ,I<;.2.

o yT'Ay — 2By = k2, avec B = k:l-jVTn = (b1, bo, .. .,bd)T

l]’

Puisque v; - n = 0,Vi = {2,...,d}, nous en déduisons que b; = 0, tandis que b; = k;;||n||. Nous
pouvons alors simplifier ’expression

y" Ay — 2b1y1 = Kk,

d
= —\)\1|y% + Z)xzyf —2b1y1 = kfj

i=2
AT ) b
o — a2y + 2a1y1— + " + Z)\iyi —2biyr = kjj — g avec a1 = |A1]
aj i=2 1
by _ _ b% k2 _ 7%2] 3+1 >
a1yl + Z lyz =€, avec € = 07% =g T ez, = 0

En normalisant ’expression, nous obtenons finalement que I'intersection H;; est équivalente a

b
(Ollyl + 0711)2 Ez 2yz
e

=1,

d+1

qui décrit une hyperbole sur les deux coordonnées a;y; + 2—11 et 4/ ngQ y?. L’expression décrit
ainsi dans R? un hyperboloide de révolution & deux nappes et une hyperbole dans R?. Puisque
x' = Vy, laxe selon 2’ est alors donné par la premiere colonne de V', v; = HZ—H

En étudiant r; = r;, nous remarquons que n4+1 = 0 et que ¢;; = 2(|Ipsl|? = |lpj1|?). Puisque
I’hyperplan H?j est alors de normale 7 = (n,nq41)7 = (p; — pi,0)7, il est perpendiculaire &

J
—
(=)
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‘Si

__—+—

J

Figure 4.2 — Illustration d’un bisecteur d’Apollonius H;; dans R? entre les sites s; et s;. Ce dernier est
caractérisé par la nappe d’'un hyperboloide de révolution a deux nappes s’enveloppant autour du site avec
le plus petit rayon s;.

R x {(}. Sa projection sur ce dernier donne alors un hyperplan de dimension d— 1 et de normale
n caractérisant le bisecteur d’Apollonius Hj;. O

Paramétrisation
La caractérisation proposée précédemment permet de connaitre la nature des bisecteurs d’Apol-
lonius. Sur cette base, nous présentons une paramétrisation de ces derniers, illustrée figure 4.2.

Afin d’exprimer I'hyperbole obtenue (4.2.1), nous définissons (7, (t), 7, (¢)) comme sa pa-
ramétrisation. Ceux-ci doivent ainsi satisfaire 7, (£)>—7, (£)* = 1 avec par exemple 7, (t) = cosh(t)
et Ty (t) = sinh(t).

Dans R? En définissant 1’équivalence

nous obtenons la paramétrisation

T
7(t) = (a%@l (1) Ve - by, Yo, <t)> .

Nd+1

Nous définissons enfin la paramétrisation complete Z (t) de H;; en transférant 7 () dans I'es-
pace physique avec

() =pi— V(D).
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Dans R?® Avec une dimension additionnelle, les deux fonctions 7, (t) et Ty () ne suffisent plus
a paramétrer H;; puisque nous obtenons

Nous pouvons cependant remarquer que

€ _ 2
Y +ys = ——7s (t)
Mgy

décrit un cercle. Ce dernier peut alors étre paramétré en utilisant 51(0) et S2(f) tels que
51(0)% +32(0)? = 1. Nous pouvons, sur cette base, introduire la paramétrisation compléte avec

Y1 (t,0) = 371 (t) Ve — o)

Yo (t,0) = ——7y (t) 51(0)
Nd+1

Y3 (t,0) = Ve 7o () 52(0).
Nd+1

En définissant 3/ (¢, 0) = (a%@l (t) e — &) Ve Us (t)51(0) G Yo (t) So (9)), la paramétrisation

0177 Ny ? Md41
finale T (¢, 6) dans I’espace physique peut étre exprimée de la méme fagon que dans R? avec

T(tve) = Di —V?(t,(g).

4.2.2 Trisecteur

Les trisecteurs d’Apollonius bornent les bisecteurs qui leur sont tangents. A la frontiere
de trois bisecteurs, ils sont définis par

Hiji, = {x e R? | 6(si,x) = 0(s4,2) = d(sk, x) < 0(s,x), Vs; € S\ {si, sj,sk}} )

La caractérisation des bisecteurs comme de potentielles courbes implique que les trisecteurs
puissent aussi étre non linéaires. Puisqu’ils sont caractérisables comme l’intersection de plu-
sieurs bisecteurs, ils présentent ainsi de nombreuses configurations possibles. Ces propriétés
rendent leur étude difficile, alors méme qu’ils sont a la base de certaines méthodes de construc-
tions [KCKO04 ; Wil99]. Notre étude s’inscrit ainsi en soutien de ce type de travaux et commence
par la caractérisation des trisecteurs d’Apollonius puis présente leur paramétrisation.

Caractérisation

Théoréme 4.2.2. Soient s; = (p;,r;)’ € R x R, 55 = (pj,rj)T € R xR et s, = (p, )" €
R? x R. Sl existe, le trisecteur d’Apollonius H;ji entre s;, s; et s dans R? est composé de 0 d
2 points. Dans R3, il est défini par une section conique.

-3
(\V)
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2
ijk> 1
des deux hyperplans portant H;; et H;;, définis par

Démonstration. Soit 117, 'hyperplan supportant flijk et caractérisé par I'intersection I1%; N ka

J

ng:Z{f‘i%fLij—i-Cij:O}

M2, := {% | & - fgp + cg = 0},
Ung =8 — s =(p—pi71—Ti cit = s([|pill* —ri — |l ), Ji Kk}
o ( 7 et ca = L(Ipill2 = 12 — lIpdll2 + 1), L € {5 b}

Avant de caractériser H;;j, nous exprimons Hfjk comme l’intersection H?j N H?k. Celle-ci est
caractérisée par tous les points & = (&, x4, z441)" satisfaisant

=

“Mij + Tand,ij + Tdr1Md+1,45 + ¢ =0

=

Ak + TaNdik + Tar1Nas1,ke + ik =0,

avec 7i = (72, ng,ng+1)’ . L'intersection peut alors étre exprimée sous forme matricielle

N
Ty g\ Cij Ndij  Md+1,ij
A( )Z‘(xfp])w—(U),avecA:( " +”>.
Td+1 N5 Cik Nd ik  Nd+1,ik
Si A est singuliére, nous pouvons utiliser une autre combinaison de coordonnées a,b € {1,...,d+
1}, a # b. Nous pouvons de plus remarquer que A n’est singuliere avec n’importe quelles

combinaisons a, b que si et seulement si 7;; et n;, sont paralleles, et donc si le trisecteur Hji,
n’existe pas. Dans I’éventualité ou A est inversible, nous obtenons

AT .

Td ) _ A1 0% Py Cij
AT

Ld+1 Mg, Cik

| AT
Td4+1 Cik Nae Nk,

& ( v ) =Nz +b, avec b= —A"" (Ci]) e R?,
Td+1 Cik

2

permettant d’exprimer H?jk en fonction des parametres z4 et x411. Puisque II5; et H?k portent

tous deux les intersections I'; NT; et T'; N Ty (section 4.1), les points & = (z,2441)7 appartenant
a l'intersection H?jk NT'; respectent

5(82" :Li) = 6(53'71‘) = 5(Sk,3§') < 5(81,5[?), S € S\ {5i7 S5, Sk}'
La projection de ﬁijk = H?jk NT; sur RY x {0} est donc Hjji,. Nous exprimons maintenant flz-jk

a partir de 'intersection H?jk N T;. Tout point & = (£, x4, Tq41)? € H?jk N T'; satisfait

zqg = NieZ + b1
Tgp1 = Noel + bo (4.6)

(zg41 +1i)? = ||z — pil 2
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Afin de combiner les expressions, nous effectuons un changement de coordonnées. Soit =/ =
(a2, :U&_H)T = (x — pi,wq41 + )T, nous obtenons

zl) = NieZ + b1 — pg; = Nio(2! + pi) + by —Pdi = N2/ + €
Ty = Noo! + by + 7 = Noo(2! 4 p;) + bo + 7 = Nooz! + €5 (4.7)
TRy = Saz 2l + 2,
avec €1 = NioP; + b1 — pa,i et ea = Noop; + ba + 7. A partir de ce changement de coordonnées,
nous pouvons combiner ces contraintes en une seule équation
|2/ + (N1e2! + €1)* = (Noa! + €2)?
& 2|2 4 (N1ez!)? + €2 + 2N 42'ey = (Nooz!')? 4 €3 + 2Noe'es
& |[2']]2 + (N1e2!)? + 2N102'er — 2Nzat'es — (Npoz!)? = €} — ¢}
& [|2]? + (N1e')? — (Noe')? + 2(N1ee; — Nogeo)z! = €2 — €2
o 2 4 7 NENt — & NL Npui! + 2(Nieer — Noaeo)a! = €2 — &2
& @7 (I+ NENp — NLN3)#' + 2(Niaer — Naaeo)a! = €2 — ¢

AT A ~
&z Ex! +2M -z’ = €2 — €2,

avec F = I + N{yNio — NJ,Noy € REDXE=D) ot M = Nyge; — Nogeg € R,
Dans R?> E, M € R. Ainsi, 'expression du second degré
B’ 4 2Ma — 2 4 e =0

peut étre résolue classiquement. Le trisecteur H;j;, est alors composé d'un ou deux points, s’il
existe.

Dans R? z/ € RZ ce qui implique que l'intersection H?jk NT; est une courbe de deux dimensions.
Soit E = VAVT avec A = diag(\1, X2), A1 < A2 la décomposition de E en éléments propres.
D’une fagon similaire aux bisecteurs, nous extrayons la transformation appliquée a la courbe
en changeant de coordonnées pour les vecteurs propres avec 2 = VT = (21, ZQ)T,JE’ =Vz
permettant d’obtenir

MN22 4 Npza +28- B =e,

avec B=VTM et e = e3 — e2. L’expression obtenue est quadratique, et décrit donc une section
conique. Puisque cette derniere peut donner lieu a différents types de coniques, nous étudions les
cas possibles :
— Tout d’abord, si Ay = Ay = 0, I'expression devient linéaire puisqu’elle ne contient plus de
termes quadratiques
2Z2-B=e

et le trisecteur prend alors la forme d’une droite.
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— Si0 =X < A ou A < Ay =0, il ne reste plus qu'un terme quadratique a ’expression.
Afin de réécrire I'expression indépendamment des cas, nous introduisons plusieurs variables
supplémentaires

2 = 29,25 = 21,01 = B2, By = P, N = Ag, el =e siA1 =0
Zi = Zlvzé - Z27ﬁi - _/81755 - _/827)\/ - _)\176/ =—e si >\2 =0.

Nous pouvons alors reformuler 1’expression avec
! 12 ! ! ! /
)\121 + 2,8121 + 262,32 = €.
Nous isolons ensuite le terme quadratique z] & partir de

/2 /2

N2 28124 + 28525 + 5L X = +7
/8 /2
(\/le‘i_\/%) +262Z2—€ +7

<\521 5%) —e+—,2 2352

décrivant ainsi une parabole de la forme u? = 4v avec u = vV Nz} + Lot v = 1+ e
N 1 pY
2523).

— Enfin, 'expression peut contenir deux termes quadratiques avec 0 < A1 < A9, A1 <0< Ao
ou A1 < A9 < 0. Une nouvelle fois, nous introduisons des variables permettant de traiter
tous les cas d’'une méme fagon avec g = sign (A1), pg = sign (A2), \] = [A\i| et Ay = |Ag].
Nous obtenons alors

PNy 23+ podbzs + 26121 + 2Baz0 = e.

Nous rassemblons les termes quadratiques comme pour le cas précédent

N 25 + p2o25 + 28121 + 26222 + & + B _ =¢, avec e =e+ i - 5
)\2 )\1 )\2
2 2

U1 \/)7121%—/11\/&;—/ + 2 \//\722’2-1-#2;?\—/2 =

1

Cette expression peut enfin étre classifiée en introduisant z/, = A\, z4 + fa/3a, permettant
ainsi d’obtenir

2 @13—1@ A
NN VDY

Le type de 'expression est ainsi décrit par les signes de e’'A; et €’ Xo. Le trisecteur Hyjj, est
une hyperbole si €'A\; < 0 < e’y ou ')Ay < 0 < €A1, une ellipse si 0 < e'\1, 0 < e’ X\ avec
A1 # A2, et un cercle si 0 < €’A; = €’X\y. Enfin, si e/A; < 0 et €Ay <0, le trisecteur Hjjy,
n’existe pas.

4.2 Caractérisation du diagramme d’Apollonius
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-
Hij
& S;
@ J

— . ®
s .Si
Sk

(a) Trisecteur circulaire (b) Trisecteur hyperbolique

Figure 4.3 — [llustration de deux configurations d’un trisecteur d’Apollonius H;;p, entre les sites s;, 55 et
s, dans R3. Elles sont toutes les deux caractérisées par une section conique.

Paramétrisation

Comme pour les bisecteurs, nous fournissons maintenant la paramétrisation des trisecteurs
d’Apollonius. Puisque ces développements sont similaires pour tous les types de trisecteurs,
nous les présentons pour les trisecteurs hyperboliques et elliptiques qui représentent les cas les
plus généraux. En effet, les autres types de trisecteurs sont des cas particuliers qui peuvent
étre évités en perturbant I’ensemble d’entrée.

Nous introduisons les fonctions Z; () et Za (t) supportant les trisecteurs elliptiques (si 0 <
e'A1 < €' A2) et hyperboliques (si €A1 < 0 < ¢’Ag) grice a

21 (0 + 2 )P =1, si€A <0<
Z1 (t)Q + 25 (t)2 =1, si0< 6//\1 < 6/)\2.

212 - 1
71 (1) = 2 o a1(t) = W( 121+ ) - ,\L/l ) V1M —pp1) = =1
% (1) = 24 Z2 () = |el,/\‘)|( 922 + fi232) i () VIe'Aa| — p2fa) = 2.

Nous exprimons ensuite la paramétrisation dans ’espace physique avec la matrice des vec-
teurs propres V

() VIe'A1| — 1)
L/z (1) V€' Aa| — p22)

Afin d’obtenir les coordonnées finales, il reste enfin & ajouter la coordonnée manquante et

)=V
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a retirer la translation avec

o o' (t)
zl) =it (Nl.mmel)'

Des exemples de cette paramétrisation sont illustrés figure 4.3.

Ces résultats illustrent la complexité des diagrammes d’Apollonius et la nécessité de la prise
en compte des cas possibles afin de proposer des algorithmes de construction exhaustifs.

4.2.3 Quadrisecteur

Les quadrisecteurs d’Apollonius sont la cible de plusieurs méthodes de construction puisque,
en tant que faces de plus petite dimension dans R3, ils permettent de dériver la structure
combinatoire des trisecteurs et bisecteurs qui leur sont liés. Ils sont ainsi caractérisés par

Hijk’l = {x | (5(8@,%’) = 5(3]7$) = 6(8k7x) = (5(81,1‘) < 6(8m7x)7 vSTn €S \ {Si,Sj,Sk, Sl}}'

Méme si les quadrisecteurs d’Apollonius sont étudiés dans de précédents travaux [GRO3;
Wan+20], nous présentons leurs caractérisations pour des raisons d’exhaustivité.
Théoréme 4.2.3. Soient s; = (p;,r;)T € RIXR, s; = (pj,r;)T € RIXR, s = (pr, )T € RIXR
et s = (p,m)T € R? x R. Dans R3, le quadrisecteur d’Apollonius H;jpy est composé de 1 ou 2
points, s’il existe.

Démonstration. Soit H?jkl, I’hyperplan sur lequel est positionné l'intersection ﬁijkl =I;N szjkl-
H?jkl est ainsi caractérisé par I'intersection H?j N ka N Hfl donnée par

i

H?j = {i e R! | T-Nij+ ¢y = 0}

&

I, = {55 ERM | 3. Ay + ey, = 0}

!

2 = {m eRM | & - iy + ey :0},

avec & = (&,24-1,%4,Tq11)" et Mim = (ﬁm,nd_lm,nd,m,nd+1,m)T,m € {j,k,l}. Les points
T € H?jkl localisés sur ’hyperplan d’intersection H?jkl doivent donc satisfaire

T Nj + Tg—1Md—1,ij + TaNdij + Td+1Md+1,i5 + 5 =0
T Nk + Ta—1Nd—1ik + TaNdik + Td+1Nd+143k +Cie =0
TNy + Tg—1Nd—1,4 + TaNdil + Ta41Nd+1,i + Cil = 0.

Nous exprimons ensuite ces contraintes sous formes matricielles

AT
Td—1 i Cij Nijd—1 Mijd Mij,d+1
_ N _
Al xq == | Ny | L — | Cik | » aVEC A= Nik,d—1  Mik,d Mik,d+1
Td41 nj Cil Nild—1  Mild Ml d+1

4.2 Caractérisation du diagramme d’Apollonius
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Si A n’est pas inversible, nous sélectionnons un autre triplet de coordonnées a,b,c € {1,...,d +
1},a # b # c. Si, pour tout triplet (a,b,c), A est singuliére, cela veut dire qu’au moins deux
des hyperplans H?j, H?k et Hfl sont paralleles, et donc que H?jkl n’existe pas. En supposant
maintenant que A est inversible, nous obtenons

Td—1 ‘fbg; Cij

Ty = A1 ﬁz,; - A1 Cik

Tdi1 ny Cil
Td-1 Nie n; Cij
& g | =Ni+b avec N=| Ny | = —A71 ng | et b= —A7 | e
Tdt1 Nie nl Cil

qui permet de paramétriser 'intersection szjkl a travers les parametres x4_1, 4 et x441. Tout
comme pour les trisecteurs, en tant que plan porteur de 'intersection des cones I';, I';, I'y,, et I,
les d premieres coordonnées de 'intersection Hjjp; = I'; N H?jkl satisfont

d(si) = 0(sj) = 6(sk) = (s1) < 6(8m), Vsm € S\ {54, 5, ks 51},

ce qui prouve que la projection de Hjx sur RY x {0} est Hyjx. A partir de cette paramétrisation,
nous exprimons H;jxp = I'; N ngkl avec I’équation du cone I';

I = {i' = (&,2q-1,a, Tar1)" | |7 — pil] = zay1 +Ti}-

Afin de combiner les expressions, nous reformulons la paramétrisation de ﬁijkl en fonction de p;
avec 2/ = (2, zl @, fol)T = (% — Pi» Td—1 — Pd—1.i» Td — Pdi, Ta+1 + 7). Le systeme devient
alors

2y | =Nie-Z+b —pa_1i=Nie- (2 +5;) + b1 — pa_1; = N2/ + €1

xl; = Nae - &+ ba — pgi = Nos - (' + P;) + ba —Pdi = Niet! + €3

Ty = N3e T+ b3+ 7= N3 - (' + P;) + bg + i = Niot/ + e3,

zl el Nie - Di +b1 —pa—1,
e | 2 | =Na'+e avece= [ex| =| Now-pi+b2—pai
Ty €3 N3ze - pi + b3+ 15

Nous pouvons maintenant combiner cette derniere expression avec celle décrivant le cone I';

~

[l

12 22 _ 12
T T X =T
Les points & € ﬁIijkl satisfont donc

[2/]|* + (N1e2' + €1)% + (Noo! + €2)? = (N3o' + €3)*

~T A ~
& 1 Br +2Max! = €2 — €3 — e,
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S

‘ H, ijkl
T3

szkl-——/&//‘

H;p

*
B,

(a) Pas de solutions (b) Une solution (c) Deux solutions

Figure 4.4 — Illustrations de trois différentes configurations d’un quadrisecteur d’Apollonius Hjji entre
les sites s;, s;, si et s; dans R3.

avec B = I+ N{,Niq+ NJ,Nog — Nf N3o € RIEDX(A=2) ot M = Nygeq + Nogeg — N3ee3 € RI472),
Le quadrisecteur Hjj; n’existe donc pas dans R2. Dans R3, nous obtenons alors une expression
du second degré caractérisant H;

~9 ~
Ex'” +2Mz' + €2 4 €3 — €2 =0,

résolvable classiquement et donnant une ou deux solutions si le quadrisecteur Hjj; existe

(figure 4.4). O

Les développements présentés caractérisent complétement les diagrammes d’Apollonius
dans R? et R3. Ainsi, ils permettent I’étude analytique de leurs propriétés, mais aussi leur
paramétrisation. Cette derniére est cependant locale et ne prend pas en compte les potentielles
bordures dues a des sites voising, nécessaire au diagramme complet. C’est donc sur cette
base que nous présentons dans la section suivante une méthode de calcul de la géométrie
d’un diagramme d’Apollonius.

4.3 Calcul de la géométrie des diagrammes d’Apollonius

Les développements analytiques de la partie précédente permettent une caractérisation
compleéte des éléments d’Apollonius dans R? et R3. Celles-ci sont cependant locales et ne prennent
pas en compte les faces voisines pouvant potentiellement les borner, nécessaires au calcul de la
géométrie du diagramme. Nous visons une stratégie permettant une implémentation simple et
rapide supportant les particularités du diagramme. Dans cette section, nous présentons donc une
méthode de calcul de la géométrie du diagramme a partir de notre paramétrisation.

Comme remarqué par des travaux précédents [KCKO05], les trisecteurs peuvent étre utilisés
comme la limite des faces voisines. Etant donné qu'un trisecteur d’Apollonius H;j;;, est porté
par un plan l'[2 dans R3, il décrit ainsi les limites de H”, Hj;, et Hjj,. Ces plans peuvent alors
étre utilisés aﬁn de borner les paramétrisations proposées.

Soit un bisecteur d’Apollonius H;;, entre s; et s;, et sa géométrie locale non bornée H;‘j,
obtenue a partir de la paramétrisation. La géométrie globale de H;; bornée par des faces voisines

peut ainsi étre obtenue a partir de

H;j = H; ﬂ Iz

ijm?
sm€S\{si,s;}
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2+ 2
avec I, ijm

I'; et T'. Il est cependant nécessaire de prendre en compte le cas ot 'intersection II

le demi-espace contenant H;; et décrit par le plan d’intersection II3;, entre les cones I';,

2

ijm
pas. Cette éventualité n’est possible que si et seulement si H;; est totalement localisé dans H;n
ou H, . Tandis que le premier cas laisse la géométrie inchangée, si H;; N H;’n = (), le bisecteur
H;; n’existe alors pas. Afin de différencier ces configurations, nous testons ’appartenance d’un

n’existe

?
point de la géomeétrie x;; € Hl*] au demi-espace défini par l'autre bisecteur x;; € Hf,j )

Cette stratégie est particulierement adaptée puisqu’elle est aussi applicable aux trisecteurs
et quadrisecteurs. Ainsi, nous dérivons un algorithme de construction itératif du diagramme
donné algorithme 3. Celui-ci nécessite uniquement I'implémentation de notre paramétrisation
avec la fonction parametrize et de la limitation des faces a partir des demi-espaces avec intersect.
Cette derniere fonction peut étre implémentée a partir du plan H?jk et en utilisant un algorithme
d’intersection entre celui-ci et un maillage, couramment disponible dans les bibliotheques de
traitement géométrique [The23]. Un exemple de diagramme est illustré figure 4.5. Enfin, méme
si les développements présentés dans cette section visent des maillages obtenus a partir de la
paramétrisation, cette méthode est aussi utilisable avec une stratégie de lancer de rayon. Ainsi, il
suffit d’appliquer les transformations des caractérisations a l'intersection entre un rayon et les
formes souhaitées, comme des hyperboloides a deux nappes pour les bisecteurs.

Algorithme 3 : Construction itérative de la géométrie d’'un diagramme d’Apollonius
dans R3

Input : Un ensemble de sites pondérés S € R3

Output : Le diagramme d’Apollonius A(S)
1 forall s; € S do

2 forall s; € S, i < j do
3 H;j < parametrize (s;, s;)
4 forall s, € S, k ¢ {i,5} do
5 H;j < intersect (s;, sj, sk, Hjj)
6 H;ji, < parametrize (s;, 55, Sg)
7 forall s, € S, 1 ¢ {i,j,k} do
8 H;ji, < intersect (s;, s;, 51, Hijk)
9 H;jj < parametrize (s;, 5, Sk, 51)
10 forall s, € S, m ¢ {i,j, k,l} do
11 ‘ H;ji < intersect (84, S5, Sm, Hijki)
12 end
13 A(S) + A(S) U{Hju}
14 end
15 A(S) — A(S) U {Hwk}
16 end
17 A(S) + A(S) U {H;}
18 end

19 end
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Figure 4.5 — Illustration de la géométrie obtenue a partir de algorithme 3. Il est intéressant de remarquer
que les rayons des deux sites et leur proximité influent sur la courbure de leur bisecteur.

4.4 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons proposé une caractérisation complete des diagrammes d’Apollo-
nius en R? et R3. Celle-ci est effectuée dans R sur la base des travaux de Aurenhammer [Aur87]

ainsi que Boissonnat et al. [BWY06] qui permet une analyse élégante & partir des diagrammes
de Puissance en RIF!

Le calcul de la géométrie d’un diagramme de fagon naive et simple d’implémentation supporte
le développement d’algorithmes visant sa construction de facon performante. Ainsi méme si la
stratégie présentée est lente et nécessite de prendre en compte tous les sites de ’ensemble de
départ, elle permet de calculer de facon exhaustive la géométrie de ces diagrammes.

Les caractérisations des faces d’Apollonius présentées permettent I’analyse des propriétés
des diagrammes d’Apollonius et constituent une base fondatrice & d’autres études. Ainsi, c’est

sur cette base que nous présentons dans le chapitre suivant notre méthode de calcul de dia-
gramme d’Apollonius sur GPU.
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CHAPITRE 5

Construction parallele du diagramme

d’Apollonius

Figure 5.1 — Hlustration d’une grande protéine (en rouge, PDB : 7TCGO) composée de 335722 atomes et
d’une partie de ses quadrisecteurs d’Apollonius (en blanc) calculés avec notre méthode de construction
parallele.
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La caractérisation du diagramme d’Apollonius présentée dans le chapitre précédent permet
I’étude en détail de ses faces, a lorigine de la complexité de sa construction. En effet, les
multiples configurations remettent en cause les performances ou I’exhaustivité des algorithmes de
construction qui sont souvent sensibles a des cas particuliers dépendant de la distribution spatiale
de I’ensemble de sites et des poids associés. Notamment, les arétes pouvant étre composées
de multiples segments et sans sommets (7.e. déconnectés), ils représentent un enjeu pour la
robustesse et l'efficacité des algorithmes.

Dans ce contexte, les travaux précédents proposant des méthodes de calcul sont souvent
basés sur des stratégies complexes a implémenter (section 2.3). Méme s’ils permettent parfois le
calcul rapide ou exhaustif des diagrammes d’Apollonius, la définition d’algorithmes combinant
ces deux fonctionnalités reste un défi pour de nombreuses applications.

La construction de diagrammes d’Apollonius de données moléculaires, uniquement limitées par
des régles physico-chimiques, est complexe. Notamment, leurs distributions spatiales hétérogenes
requierent le support d’analyse spatiale robuste et performante, mais aussi de cas particuliers
difficiles & borner. De plus, méme si les rayons des atomes sont majoritairement similaires, des
variations importantes de la topologie peuvent toujours se produire, notamment en considérant
les atomes d’hydrogene (1.20A) qui sont de petites tailles en comparaison avec les autres éléments
comme le potassium (2.754).

Nous présentons dans ce chapitre notre méthode de construction parallele de diagrammes
d’Apollonius sur GPU. Celle-ci est basée sur notre caractérisation et vise le support exhaustif

Symbole Signification
§ Distance euclidienne additivement pondérée.
x Un point.

Un site, un poids, un site pondéré et un ensemble de sites
pondérés.

Un diagramme d’Apollonius, une cellule, et une cellule calculée a
partir d’un sous-ensemble de ¢ voisins de S.

Un ensemble de points dont I’ensemble de sites les plus proches

est o.
H;; Un bisecteur ou une face.
eijk, € Un trisecteur ou une aréte et un ensemble d’arétes.
Vijkl, V Un quadrisecteur ou un sommet et un ensemble de sommets.
(@) La plus grande boule ouverte centrée sur x et d’intersection vide

avec les sites de S.

Table 5.1 — Nomenclature utilisée dans ce chapitre.
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des caractéristiques de ces diagrammes jusqu’a la limite de la précision des nombres réels utilisés
et de fagon performante. Ce dernier critere est primordial pour les grands ensembles de sites
et nécessite un processus compatible avec les restrictions des GPUs. Ainsi, notre méthode est
basée sur une structure de données légere, mais aussi un traitement visant & réduire la divergence
d’exécution. Comme certains travaux précédents [Ray+19; Bas+21], elle est fondée sur une
construction itérative des cellules d’Apollonius en paralléle offrant une exécution efficace. Enfin,
notre méthode propose plusieurs traitements additionnels répondant aux enjeux de calcul rapide
de ces diagrammes pour des ensembles de sites spatialement hétérogenes, mais aussi homogenes.

La méthode présentée vise des ensembles de sites en position générale de la méme facon
que le chapitre précédent (chapitre 4). Ce critére peut étre assuré a partir d’une perturbation
aléatoire légere et permet de limiter les traitements aux cas généraux des arétes d’Apollonius
qui ne peuvent étre qu'hyperboliques ou elliptiques. Les autres cas, en tant que limites, ne
peuvent étre satisfaits avec cette perturbation.

Nous introduisons tout d’abord les notions nécessaires a la définition de notre traitement (sec-
tion 5.1) puis présentons notre algorithme de construction (section 5.2) et certaines particularités
de notre implémentation GPU (section 5.3). Nous analysons ensuite ses performances (section 5.4)
et concluons ce chapitre (section 5.5). La nomenclature de ce chapitre est présentée tableau 5.1.

5.1 Préambule

Dans cette section, nous présentons différentes caractéristiques des diagrammes d’Apollonius
et outils mathématiques a la base de notre méthode de construction paralléle.

5.1.1 Diagrammes d’Apollonius et espace vide

La définition des diagrammes de Voronoi a partir de fonctions distance permet de reformuler
leurs composantes en fonction de leur proximité. Soit nearest(x), le prédicat retournant 1’ensemble
des sites les plus proches d’un point z € R? et défini par

nearest(z) = argmin d(s;, x).
$; €S

Sur sa base, nous pouvons ainsi caractériser toutes les faces d’Apollonius en fonction de leur
structure combinatoire. Soit A(c), les points dont l’ensemble des sites les plus proches est
o et caractérisé par

A(o) = {x | 0 C nearest(x)} .

Ainsi, une cellule d’Apollonius A(s;) d’un site pondéré s; = (p;,r;) € R? x R est donnée
par I’ensemble des points A({s;}), une face H;; par A({s;, s;}), etc. C’est & partir de cette
modélisation que nous pouvons remarquer qu’une sphere centrée sur n’importe quel point x
localisé sur une composante A(o) du diagramme d’Apollonius et de rayon 0(s;,x), s; € o, est
tangente a o, comme observé pour le diagramme de Voronoi [Del34]. Sa boule ouverte 7(x € A(0))
correspondante présente alors une intersection vide avec S. Ainsi, un point x appartient a un
diagramme d’Apollonius si et seulement si

T(z € A(o))NS = 0.
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Cette formulation est au coeur de notre méthode puisqu’elle permet, comme nous le montrons
dans la prochaine section, de tester I’appartenance des composantes au diagramme.

5.1.2 Bornes des arétes

Avant de détailler notre méthode, nous introduisons un élément mathématique supplémentaire,
nécessaire au calcul des composantes des diagrammes d’Apollonius.

Tandis que les sommets d’Apollonius peuvent étre calculés a partir de la caractérisation
développée chapitre 4, les arétes d’Apollonius requierent une paramétrisation cofiteuse incom-
patible avec une implémentation performante. Afin de répondre au besoin d’analyse de ces
composantes, nous introduisons un nouvel outil permettant de calculer les minimas et maximas
des arétes d’Apollonius et suffisant a leur construction.

Comme remarqué par Medvedev et al. [Med+06], les points d’'une aréte H;j, minimisant
et maximisant la distance aux sites peuvent étre obtenus a partir du plan p;p;p;, défini par les
centres des sites associés. Si I'aréte est ouverte, l'intersection p;p;pr N H;ji, est alors composée
du point arg min, (0(s;, z)),x € Hyj. Si 'aréte est fermée, elle est composée des deux points
{argmin, (6(s;, x)),argmax, (5(s;,x))},x € H;ji. Le calcul de ces points peut étre réalisé en
résolvant un systéme similaire & celui utilisé pour le calcul des sommets (section 4.2.3). Soit
= (z,24:1)7 € R*, le systéme est alors défini par

T Nyj+ Cij =T - Ny + Cig = T+ Nyjg + Ciji =0
|z = pil| = zat1 + 74,

avec

T

" (pj = pi) % (pr — pi)

Nijk = J ! ! ,0 S R4, et Cijk = —(nijk 'pi) e R.
|(pj — pi) X (P — pi)|

L’équation du second degré obtenue a partir de ce systéeme résulte en une solution dans le

cas d’une aréte ouverte, et deux solutions pour une aréte fermée. Ainsi, en plus de servir a

calculer les bornes des arétes, elle peut étre utilisée afin d’obtenir leurs types sans nécessiter

une paramétrisation complete.

Dans la section suivante, nous utilisons les deux résultats présentés afin de construire un
algorithme efficace et compact permettant la construction des diagrammes d’Apollonius.

5.2 Construction d’une cellule d’Apollonius

La construction de diagrammes de Voronoi par leur cellule permet une parallélisation efficace
et simple d’implémentation, comme montré par des travaux précédents pour des diagrammes
affines [Ray+19 ; Bas+21]. Ce traitement est couramment basé sur un processus itératif permettant
la mise a jour de la cellule qui représente ainsi le principal enjeu. Cependant, tandis que les
cellules affines peuvent étre construites en modifiant la structure d’un polytope en fonction de
faces planaires, les cellules d’Apollonius requiérent une prise en compte des faces hyperboliques.

Soit s;, le site dont on souhaite construire la cellule d’Apollonius A(s;), et s, € S, un voisin
nouvellement considéré. Celui-ci est dit contribuant & A(s;) si et seulement si la face H;y, existe.
L’insertion de nouveaux voisins et la mise a jour de la structure de données sont ainsi des étapes
fondatrices pour ce type d’algorithme. De plus comme illustré figure 5.2, ce traitement ne peut pas
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insertion de m a .

b b m B—
d —" J[—~L
(2) B S| bimi%im B—
! ._d—'
(d)

Figure 5.2 — Illustration d’une mise a jour topologique d’une cellule
d’Apollonius. Les faces sont représentées par les indices des voisins associés.
Lors de 'insertion d’un nouveau voisin, différentes configurations topolo-
giques sont possibles et dépendent uniquement de criteres géométriques.
(a) Topologie initiale. (b) Insertion de s,, créant 5 nouveaux points de
sommets. (¢, d) Deux configurations possibles de la topologie.

uniquement se baser sur la structure topologique a la différence des diagrammes de Voronoi affine.
En effet, les arétes pouvant étre composées de différents segments, les connexions entre les points
des sommets sont dépendantes de facteurs géométriques potentiellement complexes a calculer.

Enfin, la construction d’une cellule implique ’exploration de I’espace afin de trouver efficace-
ment le sous-ensemble de S contribuant. Les derniers travaux de construction de diagrammes
de Voronoi visant des ensembles homogenes, ils sont basés sur le rayon de sécurité [LB13],
qui n’est pas compatible avec des ensembles hétérogenes comme les protéines (section 2.3.3).
Ainsi, notre méthode propose différents processus d’exploration spatiale additionnels pour le
support efficace de ce type de distribution.

Dans cette section, nous introduisons notre algorithme de construction d’une cellule d’Apollo-
nius, & la base de notre calcul paralléle. Nous présentons tout d’abord la structure de données de
notre méthode (section 5.2.1), qui est suivie par l'initialisation de chaque cellule (section 5.2.2),
et le processus de mise a jour topologique (section 5.2.3). Enfin, nous proposons plusieurs trai-
tements additionnels basés sur une exploration spatiale permettant la construction efficace de
diagrammes de distributions hétérogenes (section 5.2.4).

5.2.1 Structure de données

La construction exhaustive et efficace de diagrammes d’Apollonius repose notamment sur
les caractéristiques de la structure de données utilisée. Notamment, comme illustré figure 5.2,
la représentation compacte de leurs caractéristiques est complexe en raison des multiples cas
possibles. Afin de répondre aux contraintes de mémoire des GPUs, nous proposons une struc-
ture basée sur un stockage minimal des informations nécessaires au recalcul en cas de besoin.
Celle-ci est illustrée figure 5.3.

Faces Les faces d’Apollonius, H;;, étant totalement définies par la structure combinatoire
de leurs arétes, nous ne les stockons pas explicitement. Elles peuvent étre retrouvées en cas
de besoin a partir du reste de la structure.
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0 g 1
Vijkm €k Viikm
' €ikm
€ikm »

€ijim
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Uikim

E ilk|2] (km[4]) (dm]|2] (1]m|2) (k]|1]2)
Y (k|t]m[o) (k[1]m[1]) (4]k]m|0] (4]k|m]|1]

Figure 5.3 — Illustration de notre structure de données. Celle-ci caractérise complétement la
structure d’une cellule d’Apollonius malgré sa complexité. Une aréte composée de plusieurs
segments comme e;k,, est représentée par les deux indices k et m ainsi que son nombre de
points de sommets (4). Un point d'un sommet comme v}y, = est représenté par les trois indices
k, l et m de méme que U'indice de sa solution (1).

Arétes Les arétes d’Apollonius, e;;1, ne sont pas entierement caractérisées par leurs sommets.
En effet, puisqu’elles peuvent étre composées de multiples segments, elles représentent un enjeu en
termes de compacité. Ainsi, nous ne stockons que les deux indices des voisins correspondants, le
premier étant implicitement donné par la cellule. De plus, nous maintenons le nombre de sommets
positionnés sur I'aréte. Puisqu’un sommet peut étre composé de plusieurs points, nous maintenons
le nombre de points total plutét que de sommets qui peuvent alors étre traités indépendamment.

Sommets Les sommets d’Apollonius, v;;;;, bornant les arétes, nous les stockons a partir des
trois indices de leurs voisins correspondants. D’une fagon similaire aux arétes, nous stockons
explicitement chaque point valide des sommets pour un traitement uniforme. Ainsi, en plus des
indices des voisins, nous stockons celui qualifiant la solution correspondante & un point.

Les composantes présentées sont stockées dans des listes dédiées aux sommets ) et arétes
E. Cette structure de données, orientée vers un stockage minimal, permet de représenter de
facon exhaustive la structure des diagrammes d’Apollonius tout en étant sufisasamment compacte
pour étre compatible avec les contraintes mémoires des GPUs. Notamment, elle ne stocke
pas explicitement la connectivité des faces, pouvant étre complexe & maintenir (figure 5.2). A
défaut, celle-ci est retrouvée en cas de besoin a partir des indices des composantes permettant
un compromis entre performance de calcul et stockage minimal. Cette structure représente le

support de notre stratégie de construction.

5.2.2 Initialisation

La structure de données présentée précédemment nécessite une initialisation avant d’étre
itérativement construite en fonction de son voisinage. En effet, les faces et arétes non bornées ne
sont pas compatibles avec un traitement uniforme qui devrait prendre en compte de nom-
breux cas particuliers.
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Si la caractérisation des diagrammes affines comme polytopes permet 'utilisation de la boite
englobante de I'’ensemble d’entrée comme valeur d’initialisation de chaque cellule, notre structure
de données nécessite cependant des indices de sites correspondants & chaque face. Nous utilisons
alors une méthode basée sur ’ajout de nouveaux sites & S. Comme remarqué par Boissonnat et
Karavelas [BK03], les arétes non bornées des diagrammes d’Apollonius sont topologiquement
équivalentes a l'enveloppe convexe de I'ensemble de sites d’entrée S. Ainsi, nous ajoutons de
nouveaux sites modifiant 'enveloppe convexe de fagon a ce qu’aucun site de S ne contribue a
des arétes non bornées. Pour cela, nous introduisons 6 sites artificiels positionnés sur les axes a
une distance de v3rmaz AVEC Tmaz, le rayon de la sphére englobante de S. Cette distance permet
d’assurer que la nouvelle enveloppe convexe, de la forme d’un octahédron, n’intersecte pas S.
Chaque cellule peut alors étre initialisée uniformément et de facon performante en calculant
ses arétes et sommets liés aux sites artificiels.

Hy;,

(¢) Intersection d’une aréte sans invalidation d’un sommet (d) Intersection d’une aréte avec invalidation d’un som-
mets

€ijm >

(e) Intersection d’une face et création d’une aréte fermée

Figure 5.4 — Illustration d’une cellule initiale A(s;) (a) et des cas possibles de modifications topologiques
apres insertion d’un nouveau voisin s, contribuant a 'aréte H;,y, (b, ¢, d, ¢). Pour des raisons de lisibilité,
seules les nouvelles faces et arétes sont nommées. (b) Le point vgjkl est invalidé et s,, contribue aux
nouveaux sommets Vigim, Vijkm €t Vi et leurs arétes. (¢) Hyp intersecte €51 ce qui produit le nouveau
sommet vz, composé de deux points et leurs arétes. (d) sy, invalide complétement le sommet v; ;5 et
contribue aux nouveaux sommets Vikim, Vijkm, composés de deux points, et leurs arétes. (¢) H,,, intersecte
la face H;; et contribue & la nouvelle aréte fermée e;;,,. Notre méthode de mise & jour topologique supporte
tous ces cas.
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5.2.3 Mise a jour topologique

La mise a jour topologique d’une cellule représente la composante principale de notre
traitement. Soit s;, un site pondéré dont on souhaite construire la cellule A(s;), et A'(s;), la
cellule d’Apollonius de s; construite & partir d’un sous-ensemble N C S de t sites. On souhaite
alors construire A*1(s;), la cellule de s;, & partir du sous-ensemble N1 = N U {s,,}, construit
avec Nt et un voisin nouvellement considéré s,,.

Cette étape requiert la prise en compte des multiples cas possibles résultant des configurations
du diagramme d’Apollonius qui sont illustrées figure 5.4. Ainsi, nous présentons dans cette section
notre méthode réalisant la mise a jour topologique d’une cellule et supportant tous les cas présentés.

Prédicat Nous définissons un unique prédicat permettant de tester ’existence d’une composante
d’Apollonius. Celui-ci est basé sur 'observation qu’un nouveau voisin contribue & une cellule
si et seulement s’il existe une sphere qui leur est tangente dont la boule ouverte n’a pas
d’intersection avec N*. Ainsi, le prédicat valid teste l'existence d’une composante A(c) par
rapport a un site s; et est défini par

valid (A(0), s;) = Jx € A(0) tel que 7(z) Ns; =0,

avec 7(z) la boule ouverte de la sphere centrée sur = et tangente a o. L’implémentation de ce
prédicat pour les sommets requiert ainsi le calcul d’un point du sommet (section 4.2.3) tandis
que celle des arétes peut étre effectuée a partir de ’analyse de leurs bornes (section 5.1.2). Une
composante A(c) d’une cellule A(s;) est alors dite valide, si elle satisfait valid (A(c), s;)
pour tout s; € Nt

Invalidation de sommets Notre traitement débute par le test d’existence des sommets
de la structure de données, détaillé algorithme 4. Ainsi, si un sommet v;j;; est invalidé par
le nouveau voisin s, il est supprimé de la liste de sommet V (1.3-6 de algorithme 4). Dans

Algorithme 4 : Invalidation des sommets

Input : Une cellule A'(s;) et un nouveau site s,
1 &,V + Al(s;) > Lecture de la structure de données
2 forall v;j; € V do

3 if valid(vijii, sm) then

4 ‘ continue

5 end

6 Tag v;jx; as invalid

7 forall €ij'k! c £ do

D> Si ik n'est pas sur e;jp

8 if {j/,K'} ¢ {j,k,l} then
9 ‘ continue

10 end

11 Decrement e;;;,’s vertex number
12 end

13 end
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ce cas, nous décrémentons aussi le nombre de sommets des arétes sur lesquelles il est posi-
tionné (1.7-12 de algorithme 4).

Calcul des nouveaux sommets De nombreux cas peuvent conduire & la création de nouveaux
sommets d’Apollonius (figure 5.4b, figure 5.4d, figure 5.4c). Pour proposer un traitement uniforme
malgré ces possibilités, nous testons l'intersection entre chaque aréte e;j; et la face Hy,,. La
validité du sommet en résultant, v;jx,, est testée a partir du prédicat valid et chaque site de la
structure de données (1.4-9 de algorithme 5). Si un point du sommet est valide, nous 1’ajoutons
a la liste V. De plus, nous créons les nouvelles arétes e;jm, et e;xy, qui sont ajoutées a une liste
temporaire Ex (1.10-14 de algorithme 5). Puisqu’une méme aréte peut étre créée plusieurs fois,
cette liste est ainsi utilisée afin d’éviter toute redondance avant I’ajout dans la structure de
données £. Enfin, nous ajoutons toutes les valeurs uniques de £x a £ et supprimons les arétes
ouvertes sans sommet (1.22-23 de algorithme 5).

Arétes fermées Les arétes fermées nécessitent un traitement particulier puisqu’elles ne peuvent
étre découvertes a partir des sommets (figure 5.4e). Nous remarquons cependant qu’'une aréte
fermée n’existe que si un de ses points est valide, qu’elle est elliptique et qu’aucun sommet
ne peut étre partagé avec un autre site de la structure combinatoire. En effet, si un sommet

Algorithme 5 : Calcul des nouveaux sommets

Input : Une cellule A’(s;) et un nouveau site s,
1 E* < {} > Liste temporaire des nouvelles arétes
2 forall ¢;;;, € £ do

8 | Vijkm < (Him N eijk)
> Valide le nouveau sommet v;jxm

4 forall s; € N*\ {s;, s} do

5 if —walid(vijkm, s;) then

6 Tag v;jkm as invalid

7 break

8 end

9 end
10 if vjjkm is invalid then
11 Ex — ExU{€ijm, €ikm }
12 V+Vu {Uz’jkm}
13 Increment e;;;’s vertex number
14 end

> Teste si I'aréte e;;, est complétement invalidée

15 if e;% is not a closed elliptic edge then
16 ‘ continue
17 end
18 if H;, N €ijk = 0O A ﬁvalid(eijk, Sm) then
19 | €+ &\ {eiji}
20 end
21 end

22 Add all unique value in £x to £
23 Remove open edges without vertices from £
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est possible, mais invalide, I’aréte est forcément intersectée ou totalement invalide. Ainsi, nous
testons ’existence d’un aréte fermée et vérifiant ces caractéristiques entre le site de la cellule
si, le nouveau site s, et chaque site de la structure s; € N (1.2-8 de algorithme 6). Si une
aréte e;jn, satisfait ces criteres, nous validons son existence a partir de valid et de la structure
combinatoire (1.9-14 de algorithme 6). Si 'aréte est valide, nous l’ajoutons a la liste £ (1.15-18
de algorithme 6). Enfin, une aréte elliptique fermée e;;;, peut étre totalement invalidée par un
nouveau voisin s,,. Afin de supporter ce cas, si aucun sommet n’est possible entre €ijk €t Sm,
nous vérifions sa validité (1.15-20 algorithme 5). Dans le cas ot une boule ouverte centrée sur
I'un des points de e;; intersecte s, ;% est totalement invalide et supprimée de €.

A la fin de ce traitement, la structure de données de la cellule est totalement mise a jour. Méme
si celui-ci nécessite de nombreuses opérations, il se préte particulierement bien au compromis
entre puissance de calcul et consommation mémoire des GPUs. Afin de proposer de bonnes
performances, il nécessite cependant une sélection précise des voisins sélectionnés.

5.2.4 Exploration spatiale

Afin de ne pas considérer la totalité de S et trouver le sous-ensemble contribuant d’une cellule
de fagon performante, plusieurs traitements dédiés sont nécessaires. Notamment, méme si le
rayon de sécurité permet le support de diagrammes affines (section 2.3.3), il n’est pas directement
compatible avec les diagrammes d’Apollonius. De plus, il ne suffit pas au traitement efficace de
distributions hétérogenes qui nécessitent une exploration spatiale plus précise. Nous présentons
ainsi plusieurs méthodes dédiées a ces caractéristiques.

Algorithme 6 : Calcul des arétes fermées

Input : Une cellule A’(s;), un nouveau site s,, et la liste des nouvelles arétes £x

1 forall s; € N* do
€ijm < Hij N Him
if s; can contribute to a vertex with s,, then

‘ continue
end
if €;j,, is not elliptic then

‘ continue
end

o g O O W N

> Valide la nouvelle aréte e;;.,

9 | forall sy € N\ {s;} do

10 if —walid(e;jm, s;) then
11 eijm does not exist
12 break

13 end

14 end

15 if e;j,, exists then

16 Tag e;jm as closed

17 E+—EU {eijm}

18 end

19 end
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Rayon de sécurité Le rayon de sécurité [LB13], est basé sur l'observation que la distance
maximale entre un site et une composante de sa cellule d’'un diagramme affine est toujours
atteinte sur un sommet. Cette formulation n’est cependant pas compatible avec les diagrammes
d’Apollonius, dont les composantes ne sont, par exemple, pas forcément bornées par des sommets.
Le rayon de sécurité peut ainsi étre reformulé de fagon plus générale pour le diagramme
d’Apollonius. Soit Tmaes(A(si)), le point satisfaisant

Tmaz(A(si)) = argmax (§(s;, ),z € A(s;).

T

Sur la base de notre caractérisation (section 4.2.1), nous pouvons remarquer qu’une face d’Apol-
lonius H;; est bornée, de la méme fagon que les diagrammes affines, par le minimum

min §(z, s;) = 30(si, 8;), © € Hyj.
En définissant le rayon de sécurité r,q. avec
rmaw(-A(Si)) = 26(3i7 xmax(A(si)))a

nous pouvons alors assurer qu’un site s,, peut contribuer a une cellule d’Apollonius si et
seulement s’il respecte

5(Si, Sj) < Tma:v(-A(s))'

Le rayon de sécurité est ainsi compatible avec les cellules d’Apollonius. Afin de trouver q. (A(s;)),
nous remarquons que notre initialisation (section 5.2.2) permet d’assurer que la distance maximale
d’une aréte hyperbolique est toujours bornée par ses sommets. De plus, une aréte elliptique
est soit bornée par son maximum (section 5.1.2), s’il est compris dans le segment d’aréte, soit
par ses sommets. Tester si le maximum appartient a I'aréte effective représente cependant un
traitement complexe. Afin de le simplifier, nous calculons dans les faits x4, (A(s;)) & partir
de la distance des sommets et du maximum des arétes elliptiques (section 5.1.2) permettant
ainsi moins de divergences d’exécution.

Validation des coins Méme si le rayon de sécurité permet un traitement adapté aux distribu-
tions uniformes, il ne convient pas aux distributions hétérogenes ne permettant pas d’associer
plus proches voisins et voisins contribuants, comme illustré figure 5.5. Ainsi, comme remarqué par
Sainlot et al., une cellule de diagramme de Voronoi peut étre construite en explorant ’espace a
partir des sphéres tangentes centrées sur chacun de ses sommets, ou coins [SNA17]. La cellule est
alors construite en ajoutant a sa topologie les voisins intersectant la boule ouverte correspondant
a ces spheres. Cela permet ainsi une exploration de 1’espace plus fine que celle basée sur le
rayon de sécurité et de meilleures performances dans un contexte hétérogene. Cependant, elle ne
permet pas la validation compléete de la cellule lorsqu’elle n’est pas complétement couverte par ses
sommets. Notamment, les faces et arétes courbées peuvent comprendre de grandes zones qui ne
sont pas présentes & 'intérieur des sphéres centrées sur les faces. Afin de profiter des avantages de
la validation des coins tout en proposant une construction exhaustive, nous définissons plusieurs
traitements additionnels adaptés aux particularités des faces et arétes d’Apollonius.
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Figure 5.5 — Analyse des performances du rayon de sécurité pour une distribution homogene (100000
sites aléatoires de rayon compris entre 1 et 2) et hétérogene (PDB : 1AON de 58870 sites). (a) Tandis que
k augmente, le pourcentage de k™ voisin contribuant diminue pour les deux types de distributions. Cela
implique que la pertinence de la construction d’une cellule en fonction de ses plus proches voising diminue
fortement aprés un seuil donné (ici, & = 32), quelle que soit la distribution. (b) Le nombre de cellules
atteignant le rayon de sécurité augmente beaucoup plus vite pour une distribution homogeéne que pour
une distribution hétérogene. Dans ce dernier cas, les cellules requicrent la prise en compte de beaucoup
plus de voisins pour s’assurer de la validité des cellules.

Validation des arétes Afin de valider les arétes, il e N

est nécessaire de définir la zone non validée par les som- ,,«/ .
mets. Ainsi, puisque les arétes hyperboliques sont toujours ,",/’""‘z:(’f“w \\\
bornées par l'initialisation (section 5.2.2), nous pouvons /j;" \\ ‘\‘
assurer qu'une partie de 'aréte est déja validée. Celle-ci, ~\7'min \
comme remarqué par Olechnovi¢ et Venclovas [OV14], est s ,, ,.'
au minimum composée des deux demi-espaces définis par X ijk - !
les plans tangents au triplet de spheéres (section 2.3.2). \‘::\ // Vi
Cette configuration représente le cas limite définissant la \\:""“"‘ /’
zone non validée la plus grande et apparait lorsque les deux AN 7

~. -
e ————

sommets bornant les arétes hyperboliques sont localisés a
Uinfini. La zone restante a valider est alors caractérisée par
la cyclide de Dupin passant par les sites de l'aréte. Afin de I'explorer de fagon performante, nous
effectuons une recherche spatiale & partir des plans tangents ainsi que de la sphére passant par les
points des plans localisés sur les sites (figure 5.6a). Ce traitement permet ainsi de limiter de fagon
importante la zone de recherche, mais n’est cependant pas compatible avec les arétes elliptiques.
En effet, ces derniéres peuvent étre composées de multiples segments qui demanderaient un
traitement important afin d’étre reconstruits. A la place, nous utilisons la sphere englobant
toutes les spheres tangentes a S localisées sur 'aréte. Celle-ci peut étre calculée efficacement a
partir des sphéres de rayon minimum et maximum appartenant & I'aréte (section 5.1). Enfin, il

ijk
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<

85

(a) Validation des arétes (b) Validation des faces

Figure 5.6 — Illustration des zones de validation utilisées pour les arétes et des faces ainsi que des sites
qui n’ont pas encore été intégrés a la structure (en bleu). (a) La zone non validée des arétes est approchée
par les plans tangents aux trois sphéres et une sphére passant par les points d’intersection. (b) La zone
non validée des faces est caractérisée par un tronc du céne passant par les deux sites de la face.

est nécessaire d’effectuer une nouvelle validation des sommets a chaque fois que de nouveaux
sont trouvés pendant la validation des arétes.

Validation des faces D’une facon similaire aux arétes hyperboliques, nous dérivons un cas
limitant les possibilités de zones validées des faces. Ainsi, puisque toutes les faces sont bornées
(section 5.2.2), la plus grande zone a valider est caractérisée par une aréte elliptique bornant la
face H;; a I'infini. Apres la validation des arétes, la zone restant a valider pour une face est alors
caractérisée par I’enveloppe convexe des deux sites s; et s;, comme illustré figure 5.6b. Afin de
valider cette forme, nous utilisons un cylindre de rayon max(r;, ;) permettant un traitement
uniforme tout en supportant le cas particulier de r; = r;.

La méthode présentée dans cette section permet la construction d’une cellule d’Apollonius
ainsi que 'exploration de ’espace pour la recherche des voisins contribuants. Celle-ci, compatible
avec des distributions variées, permet une construction exhaustive. De plus, ses caractéristiques
la rendent adaptée a une parallélisation sur GPU.

5.3 Implémentation GPU

Notre méthode permet une implémentation efficace sur GPU basée sur une parallélisation par
cellule. Cependant, elle nécessite différents choix d’implémentation particuliers afin de proposer
de hauts niveaux de performance avec des configurations de sites variées. Ainsi, nous présentons
dans cette section différentes caractéristiques de notre implémentation. Celle-ci est basée sur
le langage CUDA, comme la méthode présentée chapitre 3.

5.3.1 Détails d’implémentation

Les étapes de notre construction itérative de cellule requierent plusieurs opérations sur la
structure de données. Notamment, nous utilisons des traitements nécessitant des itérations a
travers I'entiereté de la structure de données. De plus, le type de distribution influe de facon
importante sur la complexité de la structure de chaque cellule que I'on souhaite stocker dans un
cache rapide. Afin de pallier ces deux types de problemes, nous utilisons un traitement coopératif
des cellules permettant ainsi une mise en cache.
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Afin de réduire les potentielles divergences d’exécution entre threads traitant des cellules
différentes, nous utilisons un warp complet pour chaque cellule. Ainsi, les opérations cotiteuses sont
partagées permettant de réduire les latences. Ce type de traitement est particulierement adapté
a 'implémentation du prédicat valid. Puisque notre structure ne contient pas explicitement la
liste des voisins contribuants N, celle-ci nécessite le parcours de la structure combinatoire a
partir de la liste d’arétes £. Grace a ce traitement coopératif, ce calcul est ainsi amorti et ne
provoque pas de divergence d’exécution (code source 5.1).

Ce traitement coopératif permet aussi de limiter la pression sur la mémoire partagée, celle-ci
n’étant plus que partagée entre warp d’un bloc et non plus par thread. Ainsi, nous disposons
d’une quantité de cache importante permettant de stocker des cellules complexes, nécessaires
a la construction de diagrammes de distribution hétérogenes.

Enfin, dans notre implémentation, nous utilisons des nombres flottants 64 bits comme les
travaux précédents [Ray+19; Bas+21]. Cette configuration impacte fortement les performances
sur GPU puisqu’ils proposent beaucoup moins d’unités de calcul pour nombres flottants 64 bits
que 32 bits [NVI23]. Cependant, elle permet de limiter de fagon importante les imprécisions
numériques sans utiliser d’arithmétique exacte qui requiert de nombreux traitements particuliers
incompatibles avec les besoins de cohérences d’exécution des GPUs.

5.3.2 Validation spatiale et structure accélératrice

Les étapes de validation spatiale présentées dans la partie précédente permettent la construc-
tion des cellules d’Apollonius. Cependant, afin de proposer de bonnes performances de calculs,
nous présentons certaines particularités de notre implémentation.

Notamment, méme si la validation des composantes de la cellule de facon itérative permet une
construction exhaustive, elle nécessite de nombreuses requétes spatiales qui ne sont pas toujours
adaptées. Comme illustré figure 5.7, les performances sont meilleures lorsque le traitement
commence par traiter quelques plus proches voisins plutét qu’en utilisant directement une

__device__ bool valid( Site* sites, Edge* edges, Real4 sphere )
{
const auto warp = cg::tiled_partition<WarpSize>( block );
bool isValid = true;
uint32_t offset = warp.thread_rank();
for ( uint8_t e = offset; e < edges.size; e += warp.size )
{
const Edge & edge = edges[ e 1;
isValid &= !intersect( sites[ edge.j ], sphere );
isValid &= !intersect( sites[ edge.k ], sphere );
}
return warp.all( isValid );
}

Code Source 5.1 — Implémentation coopérative en CUDA du prédicat valid. Chaque thread teste si la
sphere intersecte une sous-partie de la structure combinatoire. Le résultat est ensuite partagé de facon
efficace via all.
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validation des composantes. Ainsi, nous permettons de sélectionner le nombre de plus proches
voisins a considérer avant d’effectuer une construction par validation dans notre implémentation.

Enfin, pour effectuer les nombreuses requétes spatiales de recherche de voisinage, nous
utilisons une structure accélératrice. Dans notre implémentation, nous utilisons un BVH qui
permet 'exécution de requéte de tailles tres variées de facon plus performante que les grilles
accélératrices utilisées par les méthodes précédentes [Ray+19; Bas+21]. Plus précisément,
nous utilisons un LBVH qui offre une construction rapide de la structure tout en permettant
des requétes efficaces [Karl2].

Les caractéristiques de notre implémentation permettent d’utiliser les fonctionnalités des
GPU afin de bénéficier de traitement adapté a des distributions variées. Ainsi, nous étudions
ses performances dans la prochaine section.

5.4 Résultats

Dans cette section, nous présentons les résultats obtenus a partir de notre méthode. Nous
évaluons notamment ses performances de calcul en comparaison avec la méthode la plus rapide de
I'état de lart (section 5.4.1), mais aussi la validité de la topologie obtenue (section 5.4.2). Enfin,
nous présentons une application utilisant notre méthode et soutenant l'illustration moléculaire
(section 5.4.3) ainsi que ses limites (section 5.4.4).

5.4.1 Performances

Afin d’évaluer la rapidité de calcul de notre méthode, nous la comparons avec 'implémentation
de Edge-Tracing de Olechnovi¢ et Venclovas [OV14]. Celle-ci présente en effet les meilleures
performances de 1’état de l'art et est de plus publiquement accessible. Nous définissons trois jeux
de données visant a tester les capacités des deux méthodes avec des configurations tres différentes :

— Protéines : Protéines de petites et grandes tailles dont les rayons des atomes sont compris
entre 1.5A et 2.4A.
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Figure 5.7 — Analyse des temps de calcul relatifs de construction d’'un diagramme d’Apollonius en
utilisant un nombre & de plus proches voisinsg avant la validation des composantes avec une distribution
pour une distribution homogéne (10000 sites aléatoires de rayon compris entre 0.1 et 10) et hétérogéne
(PDB : 1AON de 58870 sites). Ainsi, considérer quelques plus proches voisins permet d’obtenir de meilleures
performances que de n’en considérer aucun. Cet effet est plus marqué sur les distributions hétérogenes qui
sont moins adaptées a un traitement avec le rayon de sécurité que les distributions homogenes.
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— Bruit blanc modéré : Sites répartis de facon aléatoire a partir d’un bruit blanc et dont les
rayons sont compris entre 1 et 3.

— Bruit blanc : Sites répartis de fagon aléatoire a partir d’un bruit blanc et dont les rayons
sont compris entre 0.1 et 10.

Tandis que le jeu de données de protéines nécessite le traitement efficace de données spatialement
tres hétérogenes, mais de rayon similaire, ceux produits a partir de bruit blanc requierent le
support exhaustif des composantes d’Apollonius en raison de leur distribution spatiale plus
uniforme. Le bruit blanc est généré a partir de PCG [ONel4; JO20]. Enfin, nous configurons

Protéines r; € [1.5,2.4]
PDB  #Sites Voronota (ms) Notre méthode (ms) Accélération

5ZCK 31 0.17 2.12 0.08 x
1AGA 126 0.74 2.73 0.27 x
3DIK 219 1.49 2.83 0.53 x
101M 1413 12.38 6.53 1.90 x
1A3F 2784 26.27 10.20 2.58 x
1A27 7666 72.58 20.65 3.51 x
8ID8 8635 86.40 44.93 1.92 x
7DBB 17733 209.26 113.15 1.85 x
TP3W 37149 415.04 256.18 1.62 x
700U 55758 616.16 486.50 1.27 x
1AON 58870 634.33 169.42 3.714 x
6QZ9 71724 893.83 459.08 1.95 x
3JC8 107640 1392.98 727.00 1.92 x
4V8W 123082 1522.44 317.10 4.80 x
7TLER 158430 1978.83 950.03 2.08 x
6RXU 211834 2913.51 1540.50 1.89 x
4V6X 237685 3680.48 1793.66 2.05 x
7CGO 335722 5136.54 2523.89 2.04 x
4V60 483912 7357.97 3412.78 2.16 x
6U42 1358547 30701.77 10325.29 297 x
Bruit blanc modéré r € [1, 3]

Echelle #Sites Voronota (ms) Notre méthode (ms) Speedup
25.0 100 1.08 2.96 0.36 x
50.0 1000 16.64 13.17 1.26 x

250.0 10000 637.94 81.54 7.82 x
500.0 100000 9858.05 1887.71 5.22 x

Bruit blanc r € [.1,10.1]
Echelle #Sites Voronota (ms) Notre méthode (ms) Accélération

100.0 100 1.37 2.93 0.47 x
200.0 1000 29.32 16.54 1.77 x
500.0 10000 933.20 205.76 4.54 x
1000.0 100000 29970.22 7590.99 3.95 x

Table 5.2 — Performances de notre méthode comparées a celles de Voronota [OV14] sur nos trois jeux
de données avec un Intel 19-13900K et une NVIDIA RTX 4090. Chaque temps de calcul représente la
moyenne de 100 itérations précédées de 10 itérations qui ne sont pas prises en compte. La version de
Voronota est basée sur une parallélisation avec OpenMP utilisant les 32 cceurs du CPU.
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notre méthode avec des parametres permettant le support de tous les éléments des jeux de
données testés sans changement de parametres. Ainsi, nous fixons empiriquement le nombre
maximum d’arétes a 264 et de sommets & 152. Sur la base de figure 5.7, nous utilisons 16 plus
proches voising avant la validation des composantes de la cellule permettant un compromis
entre les distributions homogenes et hétérogenes. Les ensembles de sites d’entrée sont de plus
perturbés aléatoirement [ONeld; JO20] avec des valeurs entre [—1e™3, 1e73] afin d’assurer des
configurations en position générale.

Les performances sont présentées tableau 5.2 et sont effectuées a partir d’un CPU Intel 19
13900K d’un GPU NVIDIA RTX 4090. Nous remarquons tout d’abord que notre méthode permet
de meilleures performances de calcul a partir du millier de sites, comme attendu avec une méthode
GPU. L’accélération de notre méthode par rapport & Voronota est relativement constante sur le jeu
de données de protéines et peut aller jusqu’a 4.80 fois. Nous remarquons de plus que la structure des
protéines est un facteur impactant les performances. En effet, le diagramme de la protéine 4V8W
(123082 sites) est calculé en 317.10ms tandis qu’une protéine plus petite comme 3JC8 (107640
sites) requiert 727.00ms. Ces résultats illustrent la pertinence de notre processus de validation
des composantes des cellules permettant ainsi le support efficace de distribution hétérogene.
Dans un contexte de distribution uniforme, les deux méthodes proposent des temps de calcul
plus importants que pour le traitement de protéines. Cette caractéristique est accentuée lorsque
les échelles de rayon sont plus importantes. Cela est notamment explicable par la plus grande
fréquence des configurations complexes présentant des arétes composées de multiples segments,
mais aussi d’arétes déconnectées. Une fois encore, notre méthode permet un gain important en
termes de temps de calcul allant jusqu’a permettre le calcul de grands ensembles en 7.82 fois
moins de temps que Voronota. Ainsi, méme dans ce contexte plus complexe, les différentes étapes
présentées permettent un traitement efficace des caractéristiques des diagrammes d’Apollonius.

Enfin, nous présentons figure 5.8 les performances relatives de chaque étape de notre traitement.
Nous remarquons ainsi que le traitement le plus complexe est la validation des arétes. Dans le
cas de certains échantillons du jeu de données de protéines, cette validation requiert I'exploration
de grandes zones et donc la prise en compte d’un possible grand nombre de voisins. Cela est
d’autant plus visible lorsque les arétes elliptiques sont plus nombreuses, nécessitant ainsi la
validation de tres grandes zones, dans le cas des jeux de données de bruit blanc. Les autres

Il |nitialisation s kPP I Val. sommets Val. arétes Val. bisecteurs
10N SOOI COCETE  26.03ms  24.44ms  174.57ms
3JC8— 405.11ms ‘ 741.05ms
. 6RXU— 10419.11ms 1568.74ms
5 6U42— 6842.%92ms 10363.58ms
L—E 10000 - 3.0_ 63.i4ms | 81.24ms
w 10000 - 10.1 | | 184.96ms | 205.52ms
100000 - 3.0 1723.41msj 1899.99ms
100000 - 10.1/1 | 740036ms ‘ 7592.78ms
0.0 oiz 0.4 ofs 0.18 1.0

Temps relatif

Figure 5.8 — Temps de calcul relatifs des différentes étapes du calcul du diagramme d’Apollonius avec
notre méthode sur nos trois jeux de données avec un Intel 19-13900K et une NVIDIA RTX 4090.
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étapes sont cependant effectuées en une fraction du temps de calcul total et particulierement
la validation des faces qui est basée sur des zones plus précises.

Bruit blanc

. . Faces Arétes Sommets
Echantillon
Voronota Notre méth. Voronota Notre méth. Voronota Notre méth.
100-25-2-1 0 0 0 0 0 0
100-100-10-0.1 0 0 0 0 0 0
1000-50-2-1 8 0 4 0 15 15
1000-200-10-0.1 15 0 8 3 22 23
Protéines

Echantillon Faces Arétes Sommets
Voronota Notre méth. Voronota Notre méth. Voronota Notre méth.
5ZCK 0 0 0 0 0 0
1AGA 0 0 0 0 2 2
3DIK 0 0 4 4 4 4
101M 6 6 69 69 127 127
1A3F 18 18 257 257 383 383

Song et al. [Son+22]

Echantillon Faces Arétes Sommets
Voronota Notre méth. Voronota Notre méth. Voronota Notre méth.
Vis_1_10 0 0 0 0 0 0
Vis_I1.5 2 0 1 0 0 0
Vis_III.5 6 0 3 0 0 0
Vis_IV_60 0 0 78 78 129 129
Vis_V_20 0 0 0 0 0 0
Vis_VI_6 0 0 0 0 4 4
Vis_VII_20 0 0 0 0 13 13
ANO1_0CONNECT 2 0 1 0 0 0
ANO2_0CONNECT 4 0 2 0 0 0
ANO3_3CONNECT 0 0 0 0 0 0
ANO4_4CONNECT 0 0 0 0 0 0
BALL_SMALL_1000 0 0 4 4 35 35
BALL_SMALL_2000 0 0 8 8 103 103
BALL_SMALL_3000 4 2 25 24 204 204
BALL_SMALL_4000 3 1 57 56 323 323
BALL_SMALL_5000 11 5 108 105 506 506
BALL_SMALL_6000 8 2 159 158 776 e
Ext_I_Congruent_300 0 0 4 4 165 167
Ext_IT_Polysized_300 0 0 4 4 228 232

Table 5.3 — Validation des topologies extraites par Voronota [OV14] et notre méthode sur un sous-
ensemble de nos jeux de données et de celui de Song et al. [Son+22]. Les valeurs représentent le nombre
de composantes présentes dans la topologie obtenues avec la méthode de Du et al. [Du+22] et qui sont
manquantes dans celles des méthodes comparées. Plus les valeurs sont réduites, plus les résultats sont

bons.
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5.4.2 Validité de la structure

Nous étudions dans cette section la validité de la structure topologique extraite par notre
méthode. Afin de produire des données de référence calculées de facon robuste, nous utilisons la
méthode de Du et al. [Du+22]. Celle-ci garantit un calcul correct jusqu’a la précision des valeurs
d’entrée de la structure combinatoire de réseaux de surface implicite et donc la construction du
diagramme d’Apollonius. Sa complexité est cependant dépendante du nombre de sites ainsi que
de la résolution de la discrétisation utilisée. Nous utilisons une grille de taille fixe composée de
1000000 de points [Du+22] permettant le calcul de diagrammes d’Apollonius d’ensembles allant

(a) Une aréte elliptique et deux faces non calculés par (b) Trois arétes elliptiques et six faces non calculés par
Voronota (bruit blanc 1000-50-2-1) Voronota (Vis_II1_5)
\\‘\; ~J x100 x 10000

\\\\ .

“_ N

®° 4

(c) Deux sommets qui ne sont pas calculés par Voronota et notre méthode (PDB : 1AGA)

Figure 5.9 — Illustration du maillage produit par la méthode de Du et al. [Du+22] et des composantes
non calculées par notre méthode ou Voronota (en bleu). (a, b) Voronota ne peut pas calculer les arétes
elliptiques fermées qui peuvent étre imbriquées contrairement & notre méthode. (c¢) Voronota et notre
méthode utilisant des nombres flottants sans prédicats robustes, elles ne peuvent pas calculer certaines
configurations trop complexes.

5.4 Résultats 101



Chapitre 5 - Construction parallele du diagramme d’Apollonius

jusqu’a 6000 sites sur un ordinateur de test muni de 64Go de mémoire vive.

Nous extrayons la structure combinatoire obtenue avec Voronota a partir des indices des
sommets produits. En comparaison, nous enregistrons une composante produite avec notre
méthode si son indice le plus petit est celui de la cellule calculée afin d’éviter toute redondance.
Nous évaluons enfin la validité des structures des deux méthodes en testant si elles contiennent
toutes les composantes présentes dans celle calculée par la méthode de Du et al. [Du+22].

Le nombre de composantes manquantes dans la topologie extraite par Voronota et notre
méthode sont présentées tableau 5.3 sur un sous-ensemble de nos trois jeux de données, mais
aussi de celui proposé par Song et al. [Son+22]. Celui-ci vise & tester la robustesse des méthodes
de calcul de diagramme d’Apollonius et présente donc différentes configurations complexes.
Nous remarquons tout d’abord que notre méthode propose en grande majorité une extraction
plus robuste des faces et arétes que Voronota. Cela est particulierement visible sur les jeux de
données de bruit blanc et de Song et al. [Son+22] qui proposent de nombreuses configurations
comprenant des arétes elliptiques. Cet aspect est une directe conséquence de 1’absence de support
des arétes fermées par Voronota qui sont correctement calculées par notre méthode, comme
illustré figure 5.9a et 5.9b. Les faces bornées par ces arétes sont donc aussi absentes de la topologie
extraite par Voronota. Nous remarquons de plus que dans la majorité des autres cas, les deux
méthodes souffrent des mémes erreurs de précision correspondantes a des cas nécessitant des
prédicats plus robustes, comme illustré figure 5.9c. Voronota présente cependant une meilleure
précision que notre méthode dans certains cas de calcul des sommets.

Notre méthode permet ainsi un support exhaustif des caractéristiques des diagrammes d’Apol-
lonius en comparaison avec Voronota qui est limité aux arétes ouvertes. Les deux méthodes
présentent cependant des erreurs de précisions qui sont liées au manque de prédicats robustes
et d’arithmétique exacte.

5.4.3 Exemple d’application

Nous proposons enfin un exemple d’application de notre méthode supportant l'illustration
moléculaire. Lindow et al. ont montré que les arétes et sommets d’Apollonius peuvent étre
utilisés afin de mettre en valeur les cavités et tunnels principaux des protéines [LBH11]. Celles-
ci représentant 'une des cibles de la visualisation moléculaire, leur mise en valeur est ainsi
particulierement souhaitable, et notamment pour la communication scientifique.

Ainsi, nous présentons les étapes de ce traitement basé sur notre stratégie de calcul GPU.
Celui-ci utilise les sommets d’Apollonius afin de positionner automatiquement des lumieres
dans les zones d’intérét de la structure moléculaire. Il est de plus paramétrable permettant a
I'utilisateur de configurer les zones sélectionnées.

Calcul des sommets Notre traitement débute par le calcul du diagramme d’Apollonius a
partir de notre méthode. Nous extrayons ensuite les points des sommets de chaque cellule si
I'indice du site de celle-ci est le plus petit du quadruplet qualifiant le sommet, permettant
ainsi d’éviter les redondances.

Filtrage Afin de limiter les sommets utilisés & ceux qui représentent une cavité dans la
structure moléculaire, nous les filtrons a partir de deux prédicats. Tout d’abord, Lindow et al.
ont remarqué que les sommets positionnés dans des cavités moléculaires peuvent étre différenciés
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a partir d’une stratégie similaire au processus d’occlusion
ambiante [ZIK98; LBH11]. Ainsi, nous calculons un ni-
veau d’occlusion de chaque sommet en lancant un nombre
configurable de rayons de facon uniforme sur la sphere.
Nous permettons ainsi a l'utilisateur de filtrer les som-
mets dont le ratio de rayon ayant touché un atome est
trop faible pour étre localisé a l'intérieur d’une cavité.
De plus, nous donnons la possibilité de limiter les som- Occulté Visible
mets en fonction de leur distance a leurs sites permettant

ainsi de limiter leurs nombres.

Notre implémentation GPU est développée en CUDA et utilise ’API OptiX [Par+10] pour
le calcul du ratio d’occlusion des sommets.

Un rendu de plusieurs molécules est présenté figure 5.10. La structure des protéines, de
différentes tailles, est accentuée grace a ce traitement et permet de suggérer plusieurs éléments
importants. Notamment, il est possible de visualiser les cavités de certaines d’entre elles qui ne
sont pas directement visibles depuis 'extérieur sans éclairage. Nous présentons les performances
de calcul des différentes étapes du traitement tableau 5.4 & des fins purement informatives. La
majorité du temps de traitement est dédiée au calcul du diagramme d’Apollonius. Les deux autres
étapes sont effectuées en une fraction du temps total, et bénéficient de I'implémentation GPU.

5.4.4 Limites

Méme si notre méthode permet une construction exhaustive des diagrammes d’Apollonius
de facon performante en comparaison avec 1'état de l'art, elle est limitée par certaines de
ses caractéristiques.

)

7
a

y

. %

b
{: /,,4 e
Lot ,{,". ﬁ ;
1AON (58 870) £ 4V8W (123 082)

Figure 5.10 — Illustration de protéines avec la mise en valeur de cavités basée sur les sommets d’Apollonius.
Les lumicres sont positionnées sur les points des sommets calculés et filtrés permettant d’accentuer les
cavités.
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Etapes
PDB  #Sites #Sommets P

Calcul des sommets Ratio d’occlusion Filtrage

TP3W 37149 253431 247.53 5.85 0.13
4V8W 123082 838101 330.92 18.43 0.20
7TLER 158430 1077978 921.70 23.11 0.33
6RXU 211834 1450138 1450.33 33.0 0.25
4V6X 237685 1646761 1765.53 37.55 0.25

Table 5.4 — Performances de filtrage des sommets d’Apollonius pour l'illustration moléculaire avec
un Intel 19-13900K et une NVIDIA RTX 4090. Les temps proposés sont donnés en millisecondes et
représentent la moyenne de 100 itérations précédées de 10 itérations qui ne sont pas prises en compte.

Tout d’abord, notre méthode est compatible avec la construction de cellules dans des contextes
hétérogenes, notamment grace au processus de calcul coopératif par warp utilisé (section 5.3.1).
Cependant, il est possible de rencontrer des cellules dont la topologie requiert plus de mémoire que
celle qui est allouée dans des cas trés dégénérés. Ainsi, un processus CPU dédié est couramment
envisagé [Ray+19; Bas+21] pour les cellules nécessitant plus de mémoire.

De plus, notre méthode permet le calcul d’une topologie exhaustive, compatible avec de
nombreuses applications. Notre implémentation ne dispose cependant pas d’opérations basées
sur de 'arithmétique exacte qui permettrait de hauts niveaux de précision ainsi que le calcul
de configurations dégénérées. Notre stratégie peut cependant étre adaptée en utilisant des
prédicats visant ce type de cas [DKT17].

Enfin, nous avons proposé différents traitements permettant le calcul efficace de distributions
hétérogenes. Cela est notamment rendu possible grace aux zones de validation nécessaires a la
construction exhaustive du diagramme. Cependant, notre traitement visant les arétes elliptiques
peut représenter I'un des facteurs ralentissants de notre méthode. Il représente ainsi une possible
amélioration pour des applications visant un trés haut niveau de performances.

5.5 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons présenté notre méthode de construction de diagramme d’Apol-
lonius sur GPU. Celle-ci se base sur une construction par cellule qui permet une parallélisation
efficace tout en supportant les caractéristiques particulieres de ces diagrammes. En effet, le
processus de mise a jour topologique proposé permet le calcul exhaustif de leurs composantes tout
en étant compatible avec une structure de données légere permettant une exécution sur GPU.
Nous avons de plus défini plusieurs adaptations visant une exploration spatiale performante pour
le support efficace de distributions homogenes, mais aussi hétérogenes.

Notre méthode permet le calcul de diagrammes d’Apollonius avec des distributions variées,
évaluée sans changement de configuration. Ainsi, ses performances sont meilleures que la méthode
la plus rapide de I’état de ’art tout en proposant une construction exhaustive, ce qui n’était
pas possible avant. Cette derniére caractéristique est notable et est une conséquence directe
des fondations théoriques présentées dans le chapitre 4 et de notre méthode de mise & jour
topologique d’une cellule présentée section 5.2.3. Ainsi, elle permet la construction de diagrammes
de grandes tailles, sans a priori sur la distribution spatiale des sites. Cette caractéristique rend
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notamment la géométrie produite par notre méthode utilisable dans des contextes plus variés
que si elle était limitée aux arétes fermées, comme pour des stratégies de transport optimal
ou la cellule doit souvent étre complétement caractérisée.

Enfin, nous avons montré un cas d’utilisation de notre méthode dans un contexte d’illustration
moléculaire. Celui-ci permet la mise en valeur d’une protéine de fagon automatique et configurable
par l'utilisateur. Méme si nous avons choisi cet exemple, notre méthode est compatible avec
d’autres traitements. Elle pourrait notamment étre a la base de I'extraction des formes de cavités
moléculaires [Lin+13] ou de construction de la SES [MJK16].

Notre stratégie s’inscrit dans une directe continuité de notre méthode de calcul de la SES
pour de grandes protéines. Elle permet ainsi le calcul du diagramme d’ensemble de sites de
grande taille a la base de ’analyse structurelle de protéines. Elle est cependant moins compa-
tible avec des séquences d’animations que la stratégie présentée chapitre 3. Ainsi, elles peuvent
étre utilisées conjointement afin de proposer des applications visant une rapidité d’exécution
sur ce type de données.
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L’analyse structurelle de protéines représente un outil important pour leur étude en biochimie.
Les performances des algorithmes & la base de celle-ci sont cependant contraintes par les tailles
des structures cibles qui ont augmenté grace aux progres des stratégies d’acquisition. Dans cette
these, nous avons présenté différentes méthodes visant la construction performante de géométrie
pour l'analyse structurelle de grands complexes moléculaires tout en permettant le calcul de
données exhaustives. Les stratégies développées ont visé a diminuer les compromis effectués afin
de bénéficier d’un haut niveau de fonctionnalité, mais aussi d’une plus grande applicabilité.

6.1 Contributions

Nous avons proposé une stratégie de calcul analytique de la Surface Exclue au Solvant (SES)
de grandes protéines (chapitre 3). Cette surface propose différentes fonctionnalités importantes
pour la visualisation et I’analyse moléculaire, mais reste complexe a construire. Notre méthode
utilise une analyse mathématique de la SES qui permet la définition d’une structure de données
légere et compatible avec les limitations mémoires des GPUs. Nous avons de plus introduit
différentes étapes nécessaires au calcul rapide de la surface complete, a la différence de la
méthode précédente la plus rapide, mais limitée au calcul et ’affichage de 'extérieur de la
surface uniquement. Notre stratégie permet une construction efficace de la surface compléte ainsi
qu’une réduction significative de la consommation mémoire en comparaison avec les méthodes
de I’état de I’art. Ainsi, elle est compatible avec de plus grandes protéines, mais aussi avec des
GPUs disposant de moins de mémoire. A partir de ces caractéristiques, elle pourra permettre
la démocratisation de I'utilisation d’algorithme de construction analytique sur GPU dans les
logiciels de visualisation moléculaire.

Nous nous sommes ensuite intéressés aux diagrammes d’Apollonius qui permettent le
développement de nombreuses méthodes soutenant ’analyse de structures moléculaires. Les
caractéristiques de leurs composantes étant cependant plus complexes que celles des diagrammes
affines comme les diagrammes de Voronoi ou de Puissance, nous avons proposé une caractérisation
et une paramétrisation compléte du diagramme d’Apollonius dans R? et R? (chapitre 4). Celle-ci
permet I’étude de leurs propriétés a travers leurs équations analytiques. Sur cette base, nous
avons décrit un algorithme naif permettant le maillage de la géométrie du diagramme de fagon
exhaustive. Notre étude représente donc des fondations pour le développement de stratégies plus
complexes visant la construction efficace de diagrammes de plus grandes tailles.

Enfin, nous avons proposé une méthode de construction exhaustive et efficace de diagrammes
d’Apollonius sur GPU (chapitre 5). Celle-ci vise le calcul en paralléle de toutes les composantes de
ces diagrammes a partir de leurs cellules. Elle est basée sur une succession d’étapes et notamment
un processus de mise a jour topologique permettant la modification itérative de la géométrie
des cellules. De plus, afin de couvrir des usages larges de ces diagrammes, nous avons proposé
différentes caractéristiques additionnelles pour le support de distributions spatiales de sites
homogenes, mais aussi hétérogenes. L’évaluation de notre méthode montre qu’elle permet une
construction exhaustive tout en proposant de meilleures performances que la stratégie la plus
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rapide de I'état de I’art, limitée aux composantes connectées. Ainsi, elle pourra étre considérée pour
I’analyse de structure moléculaire, notamment pour la découverte de cavités moléculaires, mais
aussi pour des applications plus générales nécessitant la construction de diagrammes d’Apollonius.

6.2 Perspectives

Les travaux présentés dans cette these visent le soutien de I'analyse structurelle de protéines
a travers la visualisation et l'illustration. Nous avons proposé plusieurs méthodes permettant de
hauts niveaux de performance sans compromis sur la qualité de la géométrie construite. Sur ces
bases, de potentielles améliorations et travaux futurs peuvent étre envisagés afin de bénéficier
de fonctionnalités appropriées a des contextes particuliers. Nous discutons tout d’abord des
perspectives liées aux caractéristiques des algorithmes présentés (section 6.2.1) puis de potentiels
cas d’utilisation basés sur les données géométriques calculées (section 6.2.2).

6.2.1 Adaptations et améliorations

Les méthodes présentées sont orientées vers un calcul exhaustif et performant de la géométrie.
Cependant, différents ajustements et améliorations peuvent étre souhaités pour certains cas
d’application.

Affichage de la SES Notre méthode de construction de la SES permet un affichage rapide
apres le calcul de sa géométrie. Cependant, il pourrait étre intéressant de proposer un calcul
interactif a la volée d’'une sous-partie de la géométrie permettant de réduire les temps de
traitements a ce qui est nécessaire a ’affichage d’'une image. Les méthodes existantes de ce
type requiérent cependant une recherche itérative des intersections [PV12] ou présentent des
instabilités visuelles [KDE10]. Cela étant principalement causé par la caractérisation de la SES
en fonction de la SAS, il pourrait étre souhaitable de définir la SES plus directement.

Calcul du diagramme d’Apollonius La méthode de calcul de diagramme d’Apollonius
que nous avons proposée permet une construction efficace tout en produisant une topologie
complete. Elle est cependant contrainte par la quantité de mémoire nécessaire au stockage de
chaque cellule, malgré notre structure de données légere. Il serait ainsi intéressant de limiter
cette consommation mémoire a partir de processus plus dynamique, potentiellement basé sur
notre mise a jour topologique, et permettant d’adapter la quantité de mémoire en fonction des
besoins par cellule. Cela permettrait ainsi de limiter les allocations mémoire non utilisées.

Prédicats robustes sur GPU Méme si notre méthode de construction du diagramme
d’Apollonius permet une construction exhaustive d’une cellule, elle est limitée & la précision des
nombres utilisés par I'implémentation. Ce type de limitation est courant dans des implémentations
GPUs qui ne sont pas compatibles avec une exécution performante de prédicats robustes. Ces
derniers nécessitent en effet une exécution séquentielle dans de rares cas impliquant des divergences
d’exécutions. Notre méthode pourrait alors bénéficier de processus et prédicats satisfaisant ces
contraintes avec un impact sur les performances limité.
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Diagrammes d’Apollonius dans R? Le calcul de diagramme de Voronoi dans R? et R? a,
représenté le coeur de nombreuses études. Leur construction dans de plus grandes dimensions,
pour la science des données, représente cependant toujours un enjeu, notamment en raison de la
complexité de la structure topologique croissante avec la dimension. Notre méthode étant basée
sur une mise a jour séquentielle de la topologie, elle n’est pas compatible avec le calcul efficace
dans de grandes dimensions. Le développement de méthodes n’étant pas directement dépendantes
de la topologie complete d’une cellule pourrait alors permettre des applications plus générales.

6.2.2 Utilisation de la géométrie pour la biochimie

Les méthodes proposées dans cette theése visent la construction de géométrie pour ’analyse
structurelle de molécules. Il est possible d’envisager la définition d’algorithmes utilisant les
données produites afin d’étudier les caractéristiques de protéines. Notamment, il est courant
d’utiliser des descripteurs de ce type dans des processus d’optimisations afin de qualifier les
structures cibles. Nous proposons ainsi quelques utilisations potentielles.

Géométrie moléculaire La structure extraite par notre méthode de calcul de la SES pourrait
étre utilisée afin d’obtenir la fonction distance signée proposée par Quan et Stamm [QS16]. Elle
pourrait alors étre a ’origine de méthodes utilisant cette surface pour sa caractérisation implicite
des interactions moléculaires, notamment dans un contexte de simulation ou de prédiction de
complexe. Notre stratégie ne calculant pas explicitement certaines parties de la géométrie comme
les contours des patchs convexes, il serait cependant nécessaire d’adapter notre traitement afin
de bénéficier d’un calcul performant des primitives souhaitées.

Diagrammes d’Apollonius pour ’analyse moléculaire De nombreux travaux ont montré
que les diagrammes d’Apollonius peuvent étre a la base de 'analyse structurelle de protéines no-
tamment pour la découverte de cavités [Kro+16]. Ces caractéristiques les rendant particulierement
intéressants pour la visualisation et l'illustration moléculaire, ils pourraient aussi servir de fonda-
tion pour des méthodes de prédiction de complexes moléculaires. Ces derniers sont couramment
évalués a partir de fonction de score prédisant la stabilité du systéme. La structure topologique
des diagrammes d’Apollonius pourrait alors permettre la définition de descripteurs encodant la
conformation d’'une protéine, a la différence de sa structure chimique, comme cela peut déja étre
réalisé avec des diagrammes de Voronoi affine [Ber+07]. De plus, leur caractérisation de 1’espace
tangent définit des zones d’intéréts, utilisées pour la mise en valeur de protéines (chapitre 5). Ces
derniéres représentant des caractéristiques physico-chimiques, elles définissent ’espace auquel il
est alors possible d’attribuer des valeurs sémantiques. Ainsi, cette structure pourrait permettre
de guider des processus d’optimisations a partir de ces informations additionnelles.
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De nombreux types de simulations sont couramment utilisés pour ’étude de systemes
moléculaires. Une approche notable est celle de I’amarrage moléculaire aussi appelé docking,
illustré figure A.1. Au cours de celui-ci, on va chercher & associer deux molécules afin de former
un complexe moléculaire neutre énergétiquement. Ce type de simulation est notamment utilisé
pour prédire les interactions entre une molécule (une protéine, un ligand ou un ion) et une
protéine, par exemple pour la conception de médicaments.

De nombreux logiciels [Wan+16] proposent d’effectuer ce type de simulation automatiquement
a partir de différents parametres. Cependant, ils ne permettent généralement pas a 'utilisateur
de manipuler facilement les systemes moléculaires afin de guider la simulation vers de potentielles
conformations intéressantes.

D’autres méthodes ont ainsi été introduites pour offrir un haut niveau de contrdle a 'utilisa-
teur a travers des stratégies intuitives et interactives. Notamment, de nombreuses applications
basées sur des dispositifs haptiques ont été développées afin de permettre a ['utilisateur de mani-
puler des corps moléculaires tout en proposant un retour sensoriel du champ de force [DMRO7 ;
Zon+08; Fér+09; Mat+19]. Ce type de matériel est cependant coiiteux et moins couram-
ment utilisé. D’autres logiciels proposent d’utiliser des environnements plus classiques a travers
des stratégies novatrices de contréle utilisateur [LDCO5; Lev+14; Tak+20]. Ces derniéres sont
ainsi compatibles avec des configurations plus diverses tout en offrant la possibilité de ma-
nipuler les entités souhaitées.

(a) Deux protéines & partir desquelles on souhaite créer un (b) Complexe moléculaire stable
complexe moléculaire stable

Figure A.1 — Ilustration d’un amarrage moléculaire. On cherche une conformation dans laquelle I’énergie
potentielle du systéme est la plus faible (PDB : 1DFJ).
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L’amarrage moléculaire interactif représente cependant toujours un enjeu en termes d’ergono-
mie, rapidité de calcul et pertinence des résultats. Ainsi, dans cette section, nous présentons la
deuxiéme version du logiciel UDock, proposé initialement par Levieux et al. [Lev+14]. Nous pro-
posons notamment le support de 'amarrage de plusieurs corps moléculaires a la fois, de nouveaux
controles utilisateurs et une interface visant a améliorer son ergonomie, ainsi qu'une expérience
ludique pour la popularisation de ce type d’application. UDock2 étant prévu pour un public tres
large, ce logiciel n’utilise pas de stratégie d’accélération GPU pouvant nécessiter des configura-
tions particulieres, mais propose néanmoins une rapidité d’exécution suffisante a ’exploration
interactive. Ce projet a fait 'objet d’une publication dans le journal Bioinformatics [Pla+23a).

Dans ce chapitre, nous présentons tout d’abord la fonction d’évaluation utilisée ainsi que son
optimisation (annexe A.1), puis les composants de U'interface utilisateur (annexe A.2). Enfin
nous concluons ce chapitre (annexe A.3).

A.1 Evaluation de I’énergie moléculaire

L’énergie potentielle d’un systéme moléculaire est décrite par ses interactions interatomiques
qui dépendent de sa conformation, mais aussi de la charge électrique de ses atomes. Elle est
associée & un modeéle servant a la simuler numériquement. Ainsi, ’évaluation d’une conformation
donnée peut étre effectuée a partir d'une fonction de score basée sur un champ de force [Men+11].
Celle-ci approxime 'énergie d’interaction afin de quantifier la stabilité d’un complexe. Dans
cette section, nous présentons la fonction de score d’'UDock2 et son optimisation afin de trouver
automatiquement des conformations d’intérét.

Les fonctions de score sont de différents types, et de nombreuses ont été proposées pour
répondre a des besoins d’applications spécifiques effectuant un compromis entre capacité de
calcul et précision [Men+11]. Nous réutilisons ainsi celle ’'UDock [Lev+14] qui est composée de
deux fonctions permettant de modéliser les interactions, illustrées figure A.2.

Nous utilisons le modeéle de potentiel de Lennard-Jones pour caractériser les forces d’attraction
et répulsion de courtes distances entre deux atomes. Soient a; et a;, deux atomes dont on souhaite
calculer le potentiel, et € = | /€;€; la pondération empirique de Berthelot de leurs interactions.
Leur potentiel Ej, (i,7) est alors défini par

8 6
E, (a5, a;) = 3¢ A I T Sk 7
Ci —Cy ‘ Ci—Cj|

s —— loide Coulomb ]
—— 8-6 Lennard-Jones
1k —— Energie 1
| \/f |
_17 4
—2F ]
= = = 0 2 i 5

Distance (4)

Figure A.2 — Illustration du potentiel moléculaire utilisé pour UDock2.
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avec c et r les centre et rayon d’un atome. Nous utilisons de plus la loi de Coulomb afin de
représenter les interactions électrostatiques de plus grandes distances qui est donnée par
CiCj

F (a;,aj) = 332.0522 ,
’ &ollei — ]|

ou 332.0522 est un facteur de conversion en kcal/mol donné par AMBER23 [Cas+23], et & = 20,
une constante diélectrique [Men+11; Lev+14]. La fonction de score E (i, j) est alors définie par

E(ai,aj) :Ep (ai,aj)—l—F(ai,aj). (Al)

Le score d’une scéne compléte peut ensuite étre calculé en sommant ’énergie de toutes
les paires d’atomes

E = ZE(ai,aj).
i#j

Cette définition implique cependant une complexité quadratique, incompatible avec le traitement
rapide de protéines. En effet, afin de soutenir ’exploration de conformation, nous souhaitons
proposer une indication interactive du score. Ainsi, nous limitons ce calcul pour chaque atome
a ses voisins localisés dans un rayon r,,q;. L’énergie peut alors étre exprimée avec

E = ZE (a;,aj),Va; tel que ||c; — ¢l < rmaa-

a;

Dans les faits, nous utilisons 7,4, = 12A comme classiquement utilisé pour des simulations
moléculaires [SKV12; Lag+18].

Notre traitement se base ainsi sur une implémentation CPU visant un support peu limité par
le matériel visé. Il utilise de plus une structure accélératrice pour effectuer cette requéte spatiale
basée sur un rayon. Nous nous servons ainsi, comme dans le chapitre 3, d’'une grille accélératrice
adaptée a ce type de requéte lorsque les rayons des sphéres sont similaires [Hoel4].

Sur la base de ces caractéristiques, nous utilisons de plus un processus d’optimisation de
la fonction de score. Celui-ci commence par calculer aléatoirement une transformation spatiale
pondérée de la protéine sélectionnée. Si, une fois qu’elle a été appliquée, le score diminue et
donc s’améliore, nous la conservons pour la prochaine itération. Sinon, nous générons une
nouvelle transformation. Cette stratégie débutant a partir de la conformation initiale choisie par
I'utilisateur, elle est configurable et permet de raffiner automatique une configuration spatiale.

A partir de ces développements, nous définissons l'interface utilisateur d’UDock2 permettant
une manipulation ergonomique des entités manipulées et guident ’exploration des conformations.

A.2 Interface utilisateur

L’interface utilisateur proposée dans UDock2, illustrée figure A.3, est basée sur le calcul de
I’énergie présenté dans la section précédente. Nous détaillons ainsi dans cette section certaines
des caractéristiques visant a proposer un controle ergonomique des configurations testées.
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Figure A.3 — Illustration de l'interface d’"UDock2.

A.2.1 Représentation moléculaire

En tant que représentation implicite des interactions (chapitre 2), la SES est particulierement
adaptée a la visualisation moléculaire au cours d’une simulation d’amarrage. Ainsi, elle est utilisée
dans UDock2 pour toutes les molécules chargées par 'utilisateur.

Puisque nous visons un public tres large, cette surface ne peut pas étre calculée a partir
d’'une méthode visant une exécution sur GPU. Ainsi, nous nous basons sur un calcul approximé
de la SES permettant un compromis entre temps de calcul et qualité du maillage extrait. Nous
générons tout d’abord un champ de distance signé dans une grille de taille empirique e% 22:1 Sa,
avec s, la taille de la boite englobante, et €, un facteur permettant de configurer le niveau de
précision. La surface est ensuite maillée & partir de ’algorithme des Marching Cubes [LC87].

Une fois la surface générée, nous 1'utilisons afin de présenter des informations spatiales a
I'utilisateur. Notamment, la charge électrique de la protéine intervenant dans le calcul de I’énergie
de la sceéne, sa représentation permet de guider les manipulations de la conformation. Ainsi,
elle est calculée pour chaque sommet a partir d’un potentiel électrostatique simplifié. La charge
ey, d’'un sommet v; est alors obtenue avec

€j
Cy; = )
L v lles =i rpnil?
ot N == {a | ||ca — vil| < 5A} représente les atomes dans le voisinage de v;, 1, le rayon du

probe, n; la normale de v; et e; la charge de I'atome a;. Les charges calculées sont ensuite
moyennées a partir de celles des sommets localisés sur les triangles voisins permettant de limiter
les artefacts liés a 1’échantillonnage.

A.2.2 Controles

Afin de proposer une exploration intuitive des conformations testées, UDock2 propose deux
caméras visant des types d’exploration différents, illustrées figure A.4. La premiere, notée G,
permet un contréle standard & partir de l'orientation et la position. La seconde, notée L,

A.2 Interface utilisateur 115



Annexe A UDock2 : Amarrage moléculaire multi-corps et interactif

Figure A.4 — Illustration des différentes caméras proposées dans UDock?2.

propose a l'utilisateur de tourner autour d’un point d’intérét Lo. A la différence de caméras
plus classiques, 'utilisateur peut modifier rapidement £» ce qui rend fluide la visualisation
de multiples emplacements géométriques intéressants. Ainsi, tandis que la premieére permet
une exploration générale de la scene, la seconde est orientée vers la visualisation proche des
caractéristiques spatiales de la protéine.

En plus des caméras, UDock2 permet de contréler les positions des molécules a partir
d’un systeme de liens visant a approcher des zones d’intéréts de plusieurs corps moléculaires.
L’utilisateur place ainsi une ancre sur un point de la géométrie moléculaire qu’il souhaite
approcher d’une autre molécule. Une fois que des ancres sont positionnées sur deux protéines
différentes, un lien est créé permettant d’appliquer une force d’attraction. Une fois qu’une
conformation intéressante est fixée par l'utilisateur, il peut la raffiner a partir de I'optimisation
automatique décrite dans la section précédente.

Enfin, I’équation du calcul d’énergie présentée requiert que la distance entre deux atomes
soit supérieure a 0 (A.1). Afin d’éviter ce type de situation pouvant compliquer Iexploration des
conformations par l'utilisateur, nous utilisons la SES comme enveloppe rigide des molécules, ce
qui empéche que deux corps moléculaires s’intersectent et facilite I'interaction. Pour cela, nous
utilisons la bibliotheque Bullets [CB21] qui permet de bonnes performances dans ce contexte.

A.2.3 Affichage

L’interface d’UDock2 est composée d’éléments visant la configuration de la scéne, de 'optimi-
sation, mais aussi 'affichage en temps réel du score. En plus de ces aspects, les corps moléculaires
sont placés dans un environnement permettant une exploration intuitive et composé d’un ciel
réaliste [HW12]. Celui-ci permet ainsi de donner une indication explicite de l’orientation de la
caméra grace, notamment, a ’affichage d’une ligne d’horizon.

Les molécules sont rendues a partir d’'un matériau dont les reflets spéculaires sont désactivables
par l'utilisateur. Leurs surfaces décrivent leur potentiel qui est identifié & partir de couleurs
caractéristiques illustrant son signe et sa valeur. Par convention, la zone est affichée en rouge §’il
est négatif, en bleu si positif, et blanc si neutre. Enfin, les contours des molécules sont mis en valeur
a partir d’un filtre laplacien permettant d’accentuer les zones d’intéréts et faciliter la visualisation.

A.2 Interface utilisateur 116



Annexe A UDock2 : Amarrage moléculaire multi-corps et interactif

Enfin, nous proposons une scene additionnelle visant la vulgarisation. Celle-ci est com-
posée d’un environnement spatial dans lequel l'utilisateur peut contrdler un vaisseau. Cette
représentation est dotée d’une enveloppe rigide permettant d’entrer en collision avec les autres
corps moléculaires pour une interaction plus intuitive. En plus des ancres et liens, 'utilisateur
peut aussi déplacer les entités en projetant des sphéres munies d’une enveloppe rigide poussant
les corps moléculaires. Ces derniers ajouts permettent une utilisation ludique d’UDock2 visant
la vulgarisation scientifique de ce type de simulation.

A.3 Conclusion

Nous avons présenté UDock2, la nouvelle version d’UDock [Lev+14]. Dans cette application,
nous proposons différentes nouvelles fonctionnalités visant a améliorer son ergonomie, mais
aussi ses performances. Ainsi, elle intervient préalablement a des simulations de plus grandes
précisions permises par d’autres logiciels et qui pourront débuter avec la conformation optimisée
et configurée avec UDock2.
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Construction efficace de géométrie pour ’analyse structurelle de
grands systémes moléculaires

Résumé : [’étude structurelle de complexes moléculaires est nécessaire a la compréhension de leurs
fonctionnements, mais aussi leur analyse a travers leur visualisation et illustration. La Surface Exclue
au Solvant (SES) représente implicitement I'interaction entre un corps moléculaire et un solvant ce qui
permet d’analyser géométriquement certaines de ses propriétés. Cette surface reste cependant complexe
a construire notamment pour des structures de grandes tailles. Dans cette thése, nous présentons ainsi
une méthode de calcul sur GPU de la SES de grandes protéines. Les diagrammes d’Apollonius, ou
diagrammes de Voronoi additivement pondérés, peuvent servir a étudier la structure des protéines,
mais aussi construire la SES efficacement. Nous présentons une caractérisation mathématique de ces
diagrammes permettant leur analyse et leur paramétrisation pour un calcul naif, mais exhaustif, de
leur géométrie. Enfin, sur la base de notre étude, nous proposons une méthode de calcul GPU de
diagrammes d’Apollonius dans R? compatible avec des protéines de grandes tailles, mais aussi avec
des distributions spatiales homogenes. Cette stratégie supporte les particularités des diagrammes

d’Apollonius et permet le calcul exhaustif de leurs composantes.

Mots clés : Visualisation scientifique, surfaces moléculaires, diagrammes de Voronoi, diagrammes

d’Apollonius, géométrie algorithmique, GPGPU.

Efficient computation of geometry for structural analysis of large
molecular systems

Abstract : The study of the structure of large molecular systems through their visualization and
illustration is needed to understand their features and the system they take part in. The Solvent
Excluded Surface (SES) is the interaction surface between a protein and its environment. It then allows
characterizing geometrically some of its properties. However, this surface is still complex to compute,
especially for large molecular complex. In this thesis, we propose a dedicated GPU pipeline targeting fast
and efficient computation of the SES of large proteins. Apollonius diagrams, or additively weighted Vo-
ronoi diagrams, can be used to analyze proteins structures and construct their surface. Then, we present
a complete characterization of their facets which allows a parametrization supporting the exhaustive
and naive computation of their geometry. Based on this study, we propose a method allowing the com-
putation of Apollonius diagrams in R3 which support the study of large proteins but is also compatible

with uniform spatial distributions. Additionally, it allows an exhaustive computation of their facets.

Keywords : Visualization, molecular surface, Voronoi diagrams, Apollonius diagrams, computa-
tional geometry, GPGPU.

Univ. de Limoges, CNRS, XLIM, UMR 7252, F-87000 Limoges, France



	Introduction
	Structures moléculaires
	Objectifs de la thèse

	État de l'art
	Architectures massivement parallèles
	Surfaces moléculaires
	Diagrammes de Voronoï et généralisations
	Conclusion

	Construction parallèle efficace de la SES de grandes protéines
	Préambule
	Construction structurelle de la SES
	Traitement parallèle et coopératif
	Résultats
	Limites et travaux futurs
	Conclusion

	Caractérisation mathématique du diagramme d'Apollonius
	Apollonius dans Rd depuis Rd+1
	Caractérisation du diagramme d'Apollonius
	Calcul de la géométrie des diagrammes d'Apollonius
	Conclusion

	Construction parallèle du diagramme d'Apollonius
	Préambule
	Construction d'une cellule d'Apollonius
	Implémentation GPU
	Résultats
	Conclusion

	Conclusion
	Contributions
	Perspectives

	UDock2 : Amarrage moléculaire multi-corps et interactif
	Évaluation de l'énergie moléculaire
	Interface utilisateur
	Conclusion


