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Dalyko (modulio) tikslas: studiju programos ugdomos kompetencijos

Modulio tikslas - suteikti studentams Ziniy apie biomolekuliy geometrija ir topologija, taip pat ju tyrimo metodus bei
algoritmus. ISugdyti gebéjimus savarankiskai parinkti tinkama geometrinj modelj, mokéti ji analizuoti panaudojant
skaiciavimo geometrijos algoritmus, panaudoti tam tinkamas programines priemones.

Bendrosios kompetencijos:

*  Gebéjimas ieskoti duomeny informacijos Saltiniuose, analizuoti, vaizduoti ir sisteminti gautus duomenis (BK1).

*  Gebéjimas Zinias pritaikyti praktikoje (BK2).
Dalykinés kompetencijos:

*  Tolydziyjyir diskreciyjy matematiniy strukttiry bei modeliy analizé ir taikymas (DK4)

» Algoritmai ir duomeny struktiiros (DK5)

+  Matematinio ir kompiuterinio modeliavimo (DK 10).

Dalyko (modulio) studijy siekiniai

Studijuy metodai

Vertinimo metodai

Suvoks geometrijos taikymy biomolekuliy tyrimams
prielaidas, pvz.: kodél erdviné struktira labai svarbi,
kaip ji apsprendzia funkcijg, kokia yra fizikiné van
der Waalso pavirSiaus modelio priezastis.

Paskaitos ir savaranki$kas
mokslinés literattiros
studijavimas.

Teoriniy ziniy ir praktiniy
gebéjimy vertinimas per
kontrolinio darbo

ir egzamino rezultatus.

Gebés suprasti pagrindines skai¢iavimo geometrijos
savokas ir uzdavinius (iskilas apvalkas, tasko
lokalizacija, Voronojaus diagrama, Delaunay
trianguliacija) ir jy sprendimo algoritmus.

Paskaitos, atskiry pavyzdziy ir
algoritmy nagrinéjimas pratyby
metu, savarankiSkas uzdaviniy
sprendimas ir literatiiros
studijos.

Uzdaviniy sprendimo

pratyby metu ir namy darby
pristatymo vertinimas. Teoriniy
ziniy ir praktiniy gebéjimy
vertinimas per kontrolinio darbo
ir egzamino rezultatus.

ISmanys alfa kompleksy konstrukcijas ir gebés jas

konstruktyviai taikyti molekuliy ertmiy, ki$eniy ir

tuneliy radimui, molekulés tiirio ir pavirSiaus ploto
apskai¢iavimui.

Paskaitos, atskiry pavyzdziy ir
algoritmy nagrinéjimas pratyby
metu, savarankiSkas uzdaviniy
sprendimas ir literattiros
studijos.

Uzdaviniy sprendimo

pratyby metu ir namy darby
pristatymo vertinimas. Teoriniy
ziniy ir praktiniy gebéjimy
vertinimas per egzamino
rezultatus.

SusipaZzins su geometrinés algebros elementais:
vektoriai ir multivektoriai, vidiné ir iSoriné

Paskaitos, atskiry pavyzdziy
nagrin¢jimas pratyby metu,
savarankiskas uzdaviniy

Uzdaviniy sprendimo
pratyby metu ir namy darby
pristatymo vertinimas. Teoriniy




sandaugos, kvaternionai ir postikiy representacija
rotoriais, Cliffordo-Bezier kreivés ir pavirsiai.

sprendimas ir literatiiros
studijos.

ziniy ir praktiniy gebéjimy
vertinimas per egzamino
rezultatus.

ISmanys Laguerre geometrijos pagrindus ir jos
taikymus Voronojaus rutuliy diagramos celiy
briauny ir sieny parametrizacijai.

Paskaitos ir literatiiros studijos.

Uzdaviniy sprendimo
Pratyby metu.

Teoriniy ziniy ir praktiniy
gebéjimy vertinimas per
egzamino rezultatus.

Temos

Kontaktinio darbo valandos

SavarankiSky studijy laikas ir

uzZduotys

Paskaitos

Konsultacijos

Seminarai

Laboratoriniai darbai
Visas kontaktinis darbas

Pratybos
Praktika

SavarankiSkas darbas

UZduotys

1. Ivadas: geometrijos vaidmuo biochemijoje.
Molekuliy reprezentavimas naudojant van der
Waalso sferas. Baltymy ir DNR trimatés struktiiros
apzvalga.

N
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Teorinés medziagos studijos
i§ privalomos literattiros

2. Skai¢iavimo geometrija plokStumoje: baigtinés
tasky aibés iskilas apvalkas, tasko lokalizacijos
uzdavinys, Voronojaus diagrama, Delaunay
trianguliacija, jy radimo algoritmai. Apibendrintos
diagramos: Apolonijaus ir svorinés Voronojaus
diagramos. Svorinés Delaunay trianguliacijos.

Individualios programavimo
uzduotys: atskiry algoritmy
realizacijos ir vizualizacijos

3. Trimaté erdvé: iskilieji briaunainiai, Platono
ktinai, Eulerio formulé, Voronojaus diagramos,
Delaunay trianguliacijos. Erdve uZpildantys
molekuliy modeliai: van der Waalso pavirsius,
tirpikliui  prieinamas  pavirSius, ,,molekulés
oda“ (molecular skin).
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4. Alfa kompleksai: plokStumos ir trimatés erdvés
atvejai, jy konstravimo algoritmai. Taikymai
molekuliy ertmiy, kiSeniy ir tuneliy radimui,
molekulés tirio ir pavirSiaus ploto apskai¢iavimui.

14

5. Geometrinés algebros elementai: skaliarai,
vektoriai, multivektoriai, vidiné ir iSoriné
sandauga. Cliffordo geometriné algebros struktiira
ir geometrinés interpretacijos. Algebros Cl(2,0),
CI(1,1), CI(3,0). Kvaternijonai ir posiikiai erdvéje.
ClI(1,3) algebra ir reliatyvumo teorija.

10

Uzdaviniai i§ privalomos
literatiiros atitinkamy skyriy

6. Laguerre geometrija: orientuoty sfery skaliariné
sandauga, Minkowskio erdvé ir jos
transformacijos. Taikymai Voronojaus rutuliy
diagramos celiy briauny ir sieny parametrizacijai.

Teoriné medZiaga i$
papildomos literattros

7. PasiruoSimas kontroliniam darbui ir jo ra§ymas

8. Pasiruos$imas egzaminui, egzaminas
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Svoris
proc.

Vertinimo strategija
laikas

Atsiskaitymo

Vertinimo kriterijai

Darbas pratyby metu ir namy | 40

darby uzduociy pristatymas metu

Semestro

vertinami tasSkais

Uzdaviniy sprendimai ir namy darby uzduo€iy pristatymai




Tarpinis kontrolinis darbas 20 Semestro Rasto darbas: teoriniai klausimai ir uzdaviniai
viduryje
Egzaminas 40 Sesijos metu | Rasto darbas: teoriniai klausimai ir uzdaviniai
Autorius Leidimo | Pavadinimas Periodinio Leidimo vieta ir leidykla
metai leidinio Nr. ar internetiné nuoroda
ar leidinio
tomas
Privalomoji literatiira
H. Edelsbrunner 2014 A Short Course in Springer
Computational Geometry
and Topology
H. Edelsbrunner, P. | 2005 The geometry of | Discrete MSRI Publications
Koehl biomolecular salvation Comp. http://pub.ist.ac.at/~edels/Papers/2005-
Geometry B-01-
Vol. 52 GeometryBiomolecularSolvation.pdf
Papildoma literatiira
H. Edelsbrunner 2006 Geometry and topology for Cambridge University Press
mesh generation
M. de Berg, O. Cheong, | 2008 Computational Geometry: Springer
M. Overmars Algorithms and
Applications
A. Dargys, A. Acus 2015 Cliffordo geometriné UAB “Petro ofsetas”

algebra ir jos taikymai




