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Cie� om tejto práce bolo vyvinú�  novú metódu na automatické vykres� ovanie RNA 

motívov. Aplikovali sme jednu z metód silovo riadeného vykres� ovanie grafov 

a grafových štruktúr. Táto metóda postupne transformuje graf tak, �e pou�íva rôzne 

typy síl pôsobiace na vrcholy a pod� a nich postupne posúva vrcholy na nové miesta, a� 

kým sa graf nedostane do rovnová�neho stavu. Týmito silami je mo�né kontrolova�  

pravidlá výsledného nakreslenia grafu. Na vytvorenie grafu RNA motívu sme pou�ili 

jeden zo štandardných deskriptorov pou�ívanom v nástroji RNABob. Metódu silovo 

riadeného vykres� ovania grafov sme rozšírili a prispôsobili po�iadavkám, ktoré 

popisujú správne nakreslený RNA motív. V tejto práci sú podrobne popísane jednotlivé 

funkcie našej metódy a ich implementácia do nástroja, ktorý automaticky RNA motívy 

vykres� uje. Tento nástroj sme testovali na rôznych typoch RNA motívov a výsledky 

sme porovnávali s ich preferovanými ru� nými nakresleniami. 

 

K� ú� ové slová: RNA motív, single strand (SSE), hélix, relácia, pru�iny, vrcholy, 

asociácie. 
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The principal goal of this work was to develop a method to automatic draw RNA 

motifs. We have applied one method from the class of force direct graph drawing. The 

approach transforms graph using different types of forces. The forces move vertexes to 

new positions till the graph achieves a steady state. The forces manage rules of graph 

drawing. For the purposes of graph of RNA motif creation, we have applied one of 

standard descriptors used in tool RNABob. We have extended and adjusted the force 

direct method to rules which describe RNA motif drawing properly. Our method was 

implemented in a new tool to draw RNA motifs automatically. The method comprises 

of functions that are defined in details in the paper. We have tested the tool on a variety 

of types of RNA motifs. The results were compared to preferred drawing made 

manually.   

 

Keywords: RNA motif, single strand (SSE), helix, relation, springs, vertexes, 

associations. 
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Predhovor 

 

Táto práca vznikla z potreby zobrazenia sekundárnych štruktúr � astí RNA, takzvaných 

RNA motívov. V sú� asnosti existujú rôzne prístupy automatického vykres� ovania RNA 

motívu. Metódy, ktoré sú na to pou�ívané riešia iba základné po�iadavky správneho 

nakreslenia motívu, ako sú prekrývanie jednotlivých jeho � asti alebo udr�iavanie 

rovnakých vzdialenosti medzi nukleotidmi. Cie� om tejto práce bolo vyvinú�  novú 

metódu, ktorá bude sp�� a�  aj konkrétnejšie po�iadavky pre správne  nakreslený motív. 

Základom tejto metódy je metóda silovo riadeného vykres� ovanie grafov a grafových 

štruktúr. Táto metóda bola rozšírená a prispôsobená po�iadavkám vykres� ovania RNA 

motívov.    
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Úvod 

Vykres� ovanie RNA motívov je v sú� asnej dobe � oraz viac potrebnejšie. Výskumníci ktorý 

analyzujú RNA štruktúry � asto potrebujú k svojej práci vizuálnu informáciu 

o sekundárnych štruktúrach � astí RNA takzvaných RNA motívov. V sú� asnosti existuje 

nieko� ko aplikácií, ktoré rôznymi spôsobmi napomáhajú kresli�  RNA motívy. Metódy 

vykres� ovania v nich sa líšia a sú zvä� ša vhodné iba na vykres� ovanie úzkeho okruhu 

typovo rovnakých štruktúr. Zárove�  je pri niektorých nástrojoch implementujúcich tieto 

metódy nutné si pred ich pou�ívaním naštudova�  pomerne rozsiahly manuál, ktorý je pre 

technicky menej zdatných pou�ívate� ov zlo�itý. Vzh� adom na kvalitu výsledku je preto 

niekedy potrebné kresli�  RNA motív ru� ne.      

Cie� om tejto práce je poskytnú�  pou�ívate� om nástroj, pomocou ktorého je mo�né 

kresli�  RNA motívy rýchlejšie a intuitívnejšie ako v podobných nástrojoch. S tým je 

spojený aj návrh novej metódy ich automatického vykres� ovania, ktorá tvorí hlavný prínos 

tejto práce. Ke� �e RNA motív je mo�né reprezentova�  ako neorientovaný graf s vrcholmi 

a hranami, rozhodli sme sa aplikova�  niektorú z metód kreslenia grafov na kreslenie RNA 

motívov. V tejto oblasti u� existuje široké spektrum rôznych metód na vykres� ovanie 

grafov a grafových štruktúr. V tejto práci sme aplikovali jednu z nich a to metódu zalo�enú 

na silovo riadenom vykres� ovaní grafov. Pri tejto metóde na vrcholy pôsobia rôzne typy 

síl, pod� a ktorých sú postupne posúvané na nové miesta, a� kým sa graf nedostane do 

rovnová�neho stavu. Týmito silami sú kontrolované rôzne typy podmienok, ktoré majú 

v grafe plati� . Správnym zostavením síl pôsobiacich v grafe RNA motívu je ho potom 

mo�né vykresli�  tak, aby sp�� al konkrétne po�iadavky jeho správneho nakreslenia.   

Vytvorenie grafu RNA motívu je vykonávané z jedného zo štandardných deskriptorov 

popisujúceho štruktúru motívu. Ide o typ deskriptoru, ktorý sa pou�íva v programoch na 

h� adanie motívov, kde je motívy potrebné vykres� ova�  v rámci pou�ívate� ských rozhraní.   

Samotná práca je rozdelená do štyroch kapitol. Obsahuje 6 grafov, 45 obrázkov a 2 

prílohy. Prvá kapitola je venovaná samotnému problému kreslenia motívov, preh� adu 

predchádzajúcich prác a zadefinovaniu konkrétnych cie� ov práce. V druhej kapitole sú 

popísané niektoré zo silovo riadených metód kreslenia grafov, ktoré tvoria základ nami 

navrhnutej metódy popísanej v kapitole 3. Tretia kapitola detailne popisuje novú metódu 

automatického vykres� ovania RNA motívu, ktorá je zalo�ená na silovo riadenom 

vykres� ovaní grafov. Sú v nej popísané jednotlivé funkcie, ktoré kontrolujú výpo� et síl 

pôsobiacich na vrcholy a ktoré menia orientáciu jednotlivých � astí grafu. V tejto kapitole je 
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popísaný aj algoritmus zabezpe� ujúci samotné vykres� ovanie grafu RNA motívu pou�itím 

týchto funkcií. Závere� ná kapitola je venovaná implementácií metódy, vyhodnoteniu 

výsledkov práce a mo�ným rozšíreniam algoritmu.   
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1. Problém kreslenia RNA motívov 

RNA motívy sú ur� ité úseky sekundárnej štruktúry RNA. Sekundárna štruktúra obsahuje 

na rozdiel od primárnej štruktúry, ktorá nie je ni� ím iným ako jednoduchým re� azcom 

nukleotidov aj spárované úseky komplementárnych nukleotidov. Takáto štruktúra preto 

musí by�  kreslená tak, aby boli závislosti medzi nukleotidmi vidite� né.  Problém kreslenia 

RNA motívov nemá ustálené zadanie, preto�e kreslenie ich štruktúry nie je jednozna� né, aj 

ke�  niektoré typy obrázkov sú preferovane. Je mo�né iba vymedzi�  pravidlá, ktoré 

vychádzajú zo zvyklostí a štýlov doposia�  pou�ívaných pri ich kreslení.   

V sú� asnosti existujú deskriptory, ktoré sa dajú pou�íva�  na h� adanie motívov a tie 

potrebujeme kresli�  v rámci pou�ívate� ských rozhraní [6][12][5]. Preto je potrebné h� ada�  

automatické metódy, ktoré by takéto nakreslenia RNA motívov dokázali vyrobi� . Našou 

úlohou je nájs�  algoritmus pre kreslenie takýchto motívov.    

Hlavným kritériom dobre vykresleného RNA motívu  je preh� adnos� . Od toho sa 

� asom postupne vyvinuli aj po�iadavky, ktoré bli�šie popisujú správne vykreslený RNA 

motív. Problém kreslenia RNA motívov preto priamo vychádza z týchto po�iadaviek (vi� . 

Sekcia 1.2).   

1.1. RNA motívy  

Z informatického h� adiska ide o dlhý re� azec nad abecedou {A,C,G,U}. Na rozlíšenie 

koncov vlákna pou�ívame ozna� enie 5‘ a 3‘, pri� om sa RNA kóduje v poradí od 5‘ do 3’. 

V sekundárnej štruktúre RNA majú nukleotidy tendenciu tvori�  väzby so svojimi 

komplementami. A je komplementom U, C je komplementom G. RNA motív je � as�  

takejto sekundárnej štruktúry RNA.  

 

 
Obrázok 1.1: Príklad RNA motívu. 
 

RNA motívy mô�u svojím párovaním nadobúda�  aj tvary takzvané pseudouzly alebo 

slu� ky, ktoré nie je mo�né vykresli�  tak, aby boli všetky spárované nukleotidy od seba 

rovnako vzdialené a sú� asne aby sa neprekrývali.  
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Obrázok 1.2: Príklad RNA motívu obsahujúci pseudouzol. 

 

RNA motívy mô�eme popísa�  napríklad deskriptorom. Deskriptor pou�ívajú programy 

na vyh� adávanie motívov v databázach sekvencií, ako napr. RNAMot [6], RNAMotif  [12] 

alebo RNABob [5].  

V tejto práci pou�ívame deskriptory programu RNABob. Tento typ deskriptora 

rozde� uje sekvenciu na tri typy elementov: nespárované úseky sú ozna� ované ako Single 

strand element (SSE); spárované úseky sú ozna� ované ako hélix alebo relácia. Relácia sa 

od hélixu líši iba tým, �e striktnejšie popisuje štruktúru spárovaných úsekov. Samotný 

deskriptor je zlo�ený z dvoch hlavných � astí. Prvá � as�  deskriptora (mapa) popisuje 

poradie jednotlivých elementov v motíve. Je to re� azec mien elementov oddelených 

medzerou, v poradí v ktorom kódujú motív, teda od 5’ do 3’.  Ke� �e hélix a relácia majú 

komplementárne vlákno, musia sa v mape vyskytova�  dva krát. Druhý výskyt týchto 

elementov je ozna� ený na konci mena apostrofom. To znamená, �e kódovanie pokra� uje 

komplementárnym vláknom hélixu alebo relácie. Príkladom mapy RNA motívu je re� azec 

h1 s1 h2 s2 h2' h1', pri� om h1 a h2 reprezentujú hélixy a s1 a s2 reprezentujú dva SSE.   

Druhá � as�  deskriptora špecifikuje jednotlivé elementy, ka�dý na samostatnom riadku. 

Riadok za� ína menom elementu, nasleduje � íslo, ktoré  vyjadruje po� et povolených nezhôd 

oproti predpisu. Za týmto � íslom nasleduje re� azec (predpis) jednotlivých nukleotidov 

kódujúcich element. Tento re� azec obsahuje znaky A, U, C, G, ale aj niektoré špeciálne 

znaky, ktoré napomáhajú v situáciách, kedy nie je mo�né jednozna� ne ur� i�  aký nukleotid 

je na danom mieste. Napríklad znak N ozna� uje, �e sa na danom mieste mô�e nachádza�  

� ubovo� ný nukleotid. Tieto dohodnuté znaky sú spísane v dokumente IUPAC kódu 

(International Union of Pure and Applied Chemistry). Okrem týchto znakov sa pou�íva aj 

špeciálny znak * , ktorý vyjadruje, �e na danom mieste je znak N alebo ni� . Teda re� azec 

*G*  mô�e interpretova�  predpis NGN, NG, G, GN. Znak * nám teda umo�� uje kódova�  

elementy variabilnej d��ky. Príkladom jedného popisu elementu SSE je s2 0 AUYA, � o 

znamená, �e elementu s2 je povolených nula nezhôd oproti predpisu a jeho predpis je 

re� azec AUYA.      
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Popis hélixu v druhej � asti deskriptora je o nie� o zlo�itejší, preto�e obsahuje aj 

komplementárne vlákno. Namiesto jedného � ísla, vyjadrujúceho po� et povolených nezhôd 

oproti predpisu, sú tu dve � ísla oddelené dvojbodkou: prvé � íslo pre vlákno bli�šie 

k za� iatku kódovania teda k 5’ a druhé � íslo pre jeho komplement. Rovnako je to aj s 

nasledujúcim predpisom kódujúcim hélix. Tvoria ho dve samostatné re� azce oddelené 

dvojbodkou, vzh� adom na ktorú sú väzby v hélixe tvorené zrkadlovo. Príkladom popisu 

hélixu je h1 0:0 NNNN:NNNN, � o znamená, �e hélixu h1 je povolených nula nezhôd 

v prvom predpise pred dvojbodkou a taktie� nula nezhôd v druhom predpise za 

dvojbodkou. Nasleduje samotný predpis a jeho komplementárne vlákno oddelené 

dvojbodkou.  

Popis relácie je takmer rovnaký ako popis hélixu s rozdielom, �e relácia má navyše 

pripojený ešte re� azec ozna� ujúci obmedzenia platiace v danej relácií. Ide o takzvanú 

transforma� nú maticu napríklad TGYR, ktorá povo� uje G-U páry (v hélixoch sú tieto páry 

automaticky povolené).  Príkladom popisu relácie je r2 0:0 NNNN:NNNN TGCA, � o 

znamená, �e relácia r2 má taktie� ako pri hélixe povolených nula nezhôd pre prvý predpis 

a nula nezhôd pre jeho komplement. Taktie� nasleduje predpis relácie a jeho 

komplementárne vlákno oddelené dvojbodkou. Posledný re� azec transforma� ná matica 

TGCA povo� uje páry T-G a C-A v predpise.     

Príklad deskriptoru popisuje Obrázok 1.3 a jeho prislúchajúci RNA motív Obrázok 

1.4. 

 

 
Obrázok 1.3: Príklad deskriptoru RNA motívu bulge 

 

 
Obrázok 1.4: Zobrazenie RNA motívu bulge 
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Ako vidíme na oObrázok 1.3 grafická reprezentácia deskriptora je podstatne 

preh� adnejšia ako samotný textový zápis deskriptora. Deskriptor samotný však neobsahuje 

dostatok informácií na to aby príslušný motív bolo mo�né vykresli�  jednozna� ným 

spôsobom (vi� . Obrázok 1.5).  

 

 
Obrázok 1.5: Príklady mo�ných vykreslení RNA motívu. 
(A) Preferovanejšie zobrazenia deskriptoru. (B) Iný mo�ný nákres motívu z rovnakého deskriptoru.  

 

Niektoré nakreslenia sú však preh� adnejšie ako iné, preferovanejšie tvorcami 

deskriptora. Našou úlohou je nájs�  metódu vykres� ovania motívu tak aby boli dodr�ané 

takéto preferencie.      

1.2. Po�iadavky pre správne vykreslený motív  

Správne vykreslený motív musí sp�� a�  jednu hlavnú podmienku, musí by�  preh� adný. 

Taktie� musí by�  z jeho nakreslenia zrejmé párovanie nukleotidov a smer kódovania. Zle 

nakreslený obrázok je potom taký, z ktorého nie je na prvý poh� ad jasné, ktoré nukleotidy 

sú spárované,  alebo ktoré elementy sú navzájom asociované (vid. Obrázok 1.6 A). Z toho 

vyplýva podmienka, �e spárované nukleotidy musia ma�  medzi sebou rovnaké 

vzdialenosti. Príklady nakreslenia, ktoré porušujú túto podmienku znázor� uje Obrázok 1.6 

A a Obrázok 1.6 C. Táto podmienka platí aj v prípade, ke�  sú vzdialenosti medzi 

nukleotidmi vä� šie, no párovanie vyplýva zo samotnej štruktúry.(vi� . Obrázok 1.7 B, 

Obrázok 1.8 B). � itate�  potom nemusí na to aby pochopil obrázku sledova�  postupné 

kódovanie pozd�� motívu. 	 alšou chybou v nakreslenom motíve sú prekrývajúce sa 

A B 
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nukleotidy. Táto chyba zna� ne narúša � itate� nos�  štruktúry motívu (vi� . Obrázok 1.6 B, 

Obrázok 1.7 A). Preto musia by�  elementy motívu orientované tak aby nedochádzalo k ich 

prekrývaniu.  

Samostatné � asti motívu, ktoré sú odlišne orientované nadobúdajú pod� a mo�ností  

bu�  horizontálny alebo vertikálny smer kódovania (vi� . Obrázok 1.8 C). Výnimkou je 

situácia, kedy by táto podmienka zaprí� inila prekrývanie nukleotidov alebo nedodr�anie 

rovnakých vzdialeností medzi nukleotidmi (vi� . Obrázok 1.7 B, Obrázok 1.8 B). Vtedy je 

mo�né orientova�  � asti motívu aj iná� , a to tak, aby boli uhly medzi nimi pravidelné 

v celom motíve pri� om v horizontálnych alebo vertikálnych polohách ostávajú � asti bli�šie 

k za� iatku kódovania teda k 5’ (vi� . Obrázok 1.7 E).  Týmto je zabezpe� ená celková 

symetrickos�  nakreslenej štruktúry RNA motívu. Príklad nesprávnej orientácie � astí motívu 

znázor� uje Obrázok 1.7 D a Obrázok 1.8 A. Príklad kedy sú síce správne orientované � asti 

motívu, no hélix alebo relácia najbli�šia k za� iatku kódovania nie je  v horizontálnej polohe 

znázor� uje Obrázok 1.7 C. Tento motív je taktie� nesprávne nakreslený.   

Variabilitu pri zmenách orientácie � astí motívu je mo�né dosiahnu�   ak sú nespárované 

úseky SSE udr�iavané v kru�niciach. Ide o prípady, kedy sú SSE umiestnené medzi 

hélixami alebo reláciami. Do týchto kru�níc je potom mo�né zasadzova�  hélixy alebo 

relácie v preferovaných orientáciách, ktoré udávajú orientácie celých � astí, ktorých sú 

za� iatkami.(vi� . Obrázok 1.7 E, Obrázok 1.8 C). SSE ostávajú rovné v prípadoch, kedy 

nemajú z obidvoch strán susedov helixy alebo relácie (vid�. Obrázok 1.8 C).      

 

 
Obrázok 1.6: Príklady vykreslenia RNA motívu.  
(A,B,C) Nesprávne vykreslené motívy. (D) Správne vykreslený motív.  

A B C D 
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Obrázok 1.7: Príklady vykreslenia RNA motívu.  
(A,B,C,D) Nesprávne vykreslené motívy. (E) Správne vykreslený motív. 
 

 

 
Obrázok 1.8: Príklady vykreslenia RNA motívu.  
(A,B) Nesprávne vykreslené motívy. (C) Správne vykreslený motív. 
 

Motív nakreslení pod� a týchto podmienok je estetický a zárove�  je vidie�  jeho 

kompletná štruktúra a vz� ahy medzi nukleotidmi. V tejto práci je pri navrhovaní metódy 

pre automatické kreslenie RNA motívov kladený dôraz na dodr�ovanie práve týchto 

podmienok.   

1.3. Preh� ad predchádzajúcej práce 

V sú� asnosti existuje nieko� ko nástrojov, ktoré napomáhajú vykres� ova�  RNA motívy. 

Pomocou nich je mo�né kresli�  motívy tak, aby boli dodr�anie niektoré z po�iadaviek 

správne vykresleného RNA motívu. Niektoré tieto metódy majú pomenované úseky 

motívu, ktoré sú špecifické svojou polohou v štruktúre. Sú to: S (Stem) ozna� uje spárované 

úseky; H (hairpin) ozna� uje úseky kde SSE na jednej zo strán uzatvára hélix alebo reláciu; 

B (bulge) je výstupok nespárovanej � asti medzi spárovanými; I (interior loop) ozna� uje 

� as�  motívu, kde nespárované úseky spájajú dva spárované úseky, ak je takto spájaných 

viacero spárovaných úsekov, je vrchol ozna� ený ako M(multi branch loop).  

 Jednou z metód na vykres� ovanie RNA motívov je metóda vykres� ovania pomocou 

kruhového grafu. Touto metódou je mo�né kresli�  štruktúrou náro� né a po� tom elementov 

rozsiahle motívy pri� om, sa zameriava výlu� ne na podmienku neprekrývania sa 

nukleotidov. Metóda je navrhnutá iba pre motívmi, ktoré neobsahujú pseudouzly. 

Podstatou vykres� ovania je, �e sa najprv vytvorí z motívu re� azec jeho primárnej štruktúry. 

A B C D E 

A B C 
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Tento re� azec je vykreslení do tvaru kruhu, pri� om je ozna� ený za� iatok a koniec 

kódovania štandardnými znakmi 5’ a koniec 3’. Následne sú vyzna� ené všetky párovania 

z jeho sekundárnej štruktúry a to vedením � iar medzi dvomi spárovanými nukleotidmi. Na 

takto vykreslenej kru�nici je mo�né identifikova�  � asti RNA motívu (vi� . Obrázok 1.9): 

znak S vyzna� uje úseky, ktoré sú spojené � iarami, teda spárované nukleotidy; H vyzna� uje 

� asti kedy majú nespárované nukleotidy (tie z ktorých nevedie � iara) na svojom za� iatku 

spárovaný nukleotid a konci jeho komplement, tie mô�u neskôr vo výslednom nakreslení 

vytvára�  kruhovité tvary; B vyzna� uje � asti, kedy majú nespárované nukleotidy na svojom 

za� iatku spárovaný nukleotid a konci na rozdiel od H taký spárovaný nukleotid, ktorý nie je 

jeho komplementom; I vyzna� uje úsek medzi dvomi � as� ami S, kde sa nachádzajú po 

obidvoch stranách nespárované nukleotidy; M vyzna� uje úsek, kde sa takto stretávajú viac 

ako dva úseky typu S.  Týmto je vytvorený neorientovaný kruhovitý graf, z ktorého je 

mo�né vzh� adom na vyzna� ené � asti vytvori�  RNA motív. Vytváranie motívu prebieha 

postupným pribli�ovaním pozd�� vyzna� ených � iar a následným spájaním úsekov typu S. 

Najskôr sa k sebe priblí�ia pozd�� svojich prislúchajúcich � iar všetky so svojimi 

komplementmi spárované úseky S. Všetky nespárované nukleotidy si musia stále udr�a�  

medzi sebou rovnaké vzdialenosti a preto sú ich konce posúvané spolu so spárovanými 

úsekmi. � asti motívu typu H a I mô�u potom vytvára�  kru�nice. Následne je nutné upravi�  

všetky � asti typu M  (vi� . Obrázok 1.10).   

 

 
Obrázok 1.9: Vytvorenie kruhového grafu.  
S (stem), H (hairpin) , B (bulge), I (interior loop), M(multi branch loop). 5’ a 3’ ozna� ujú za� iatok 
a koniec kódovania.   
 

Nájde sa najkrajšia úse� ka medzi koncami susedných spárovaných úsekov. Na týchto 

úse� kách sa nachádzajú aj zvyšné nespárované  nukleotidy, ktoré sú v kruhu umiestené 

medzi koncami úse� ky.  Po skrátení vzdialeností na minimálnu hodnotu, ktorá je mo�ná 
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aby sa nukleotidy neprekrývali, je RNA vo výslednom tvare. Ak sú spájané tri � asti 

S, výsledný tvar je trojuholníkový.  

 

 
Obrázok 1.10: Vytváranie motívu z kruhovitého grafu.  
(A) Priblí�enie spárovaných úsekov S. Na obvode kruhu a na koncoch výbe�kov sa nachádzajú všetky 
ostané nespárované nukleotidy. (B, C) Úprava M do RNA motívu.  
 

V prípade, �e sa v jednej kru�nici nachádza viacero � astí M je ka�dá riešená samostatne. 

Následne sa rekurzívne znovu v kruhu h� adajú a spájajú úseky M [13]. 

Ve� mi podobná metóda je vykres� ovanie RNA motívu pomocou lineárneho grafu. Na 

rozdiel od kreslenia motívu pomocou kruhového grafu je v tejto metóde vytvorená 

z primárnej štruktúry priamka. Pou�itie je rovnaké ako pri metóde vykres� ovania pomocou 

kruhového grafu, pri� om taktie� motívy kreslené touto metódou neobsahujú pseudouzly. 

Zostrojenie lineárneho grafu prebieha tak, �e nukleotidy primárnej štruktúry motívu sú 

zoradené ved� a seba v jednej rovine, pri� om je za� iatok aj koniec ozna� ený štandardne 5’ a 

3’. Následne sú vyzna� ené všetky párovania zo sekundárnej štruktúry vedením � iary 

z nukleotidu k jeho komplementu. V takomto grafe je taktie� mo�né vyzna� i�  � asti S, H, B, 

I a M (vi� . Obrázok 1.11). 

 

 
Obrázok 1.11: Vytvorenie lineárneho grafu.  
S (stem), H (hairpin) , B (bulge), I (interior loop), M(multi branch loop). 5’ a 3’ ozna� ujú za� iatok 
a koniec kódovania.   
 

Samotné vykreslenie RNA motívu z lineárneho grafu je v podstate rovnaké ako 

v kruhovom grafe. Postupne sa pribli�ujú  nukleotidy v závislosti od typu úseku. Metódy 

A B C 



 

11 
 

vykres� ovania RNA motívu pomocou kruhového a lineárneho grafu sú implementované 

v nástroji jViz.RNA [7]. Rovnako obidva metódy pou�íva nástroj na kreslenie RNA 

motívov VARNA [3].  

	 alšou z metód je vykres� ovanie pomocou stromov. Táto metóda najskôr z motívu 

vytvorí strom, ktorého nakreslenie bude neskôr tvori�  kostru nakreslenia motívu. Ka�dý 

z vrcholov takéhoto stromu mô�e by�  bu�  typu nespárovaného nukleotidu alebo typu S, H, 

B, I alebo M. Ka�dý RNA motív, ktorý neobsahuje pseudouzly mo�no reprezentova�  

takýmto stromom. Pri konštruovaní stromu je  vyu�ívaný lineárny graf na to, aby sa zo 

štruktúry RNA odstránili všetky pseudouzly a aby boli jednotlivým úsekom motívu pri 

priradené typy, ktoré neskôr budú reprezentova�  vrcholy v strome. Najprv je vytvorený 

rovnako ako pri metóde kreslenia pomocou lineárneho grafu graf RNA motívu. 

Prekri�ujúce sa hrany sú pseudouzly. Odstránené sú tie hrany, ktoré sa krí�ia s najvä� ším 

po� tom hrán (vi� . Obrázok 1.12). Grafu, ktorý u� neobsahuje pseudouzly sú vyzna� ené 

miesta S, H, B, I a M rovnako ako v predchádzajúcej metóde.     

 

 
Obrázok 1.12: Lineárny graf RNA motívu.  
� ervenou farbou sú vyzna� ené párovania, ktoré vytvárajú pseudouzly. Tie sú z grafu odstránené.   

 

Ka�dý nespárovaný nukleotid tvorí samostatný vrhol v strome, ktorý je spojený 

s prislúchajúcim úsekom H, I, B alebo M. Ka�dé dva spárované nukleotidy tvoria jeden 

vrchol  typu S.  H má jeden centrálny vrchol, na ktorý sú  pripojené všetky jeho 

nespárované nukleotidy a prislúchajúci vrchol S. Všetky nespárované nukleotidy, ktoré sú 

ozna� ené ako I sú spojené s jedeným centrálnym vrcholom, ktorý ich spája 

s prislúchajúcimi vrcholmi S z oboch strán. Rovnako je to aj s typom B. M má taktie� 

centrálny vrchol a spája prišúchajúce nespárované nukleotidy a jemu prislúchajúce vrcholy 

S (vi� . Obrázok 1.13). 
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Obrázok 1.13: Príklad vytvorenia stromu RNA motívu [1].  
(A) RNA motív, ktorý neobsahuje pseudouzol a je mo�né z neho vytvori�  strom. (B) Príklad 
povoleného spájania jednotlivých typov vrcholov. (C) Strom motívu z obrázku A ktorý je vytvorený 
pod� a povolených spájaní typov vrcholov.   
 

Vykreslenie takto vytvoreného stromu prebieha v dvoch etapách: najprv je nutné 

v centrálnych vrcholoch úsekov I, B, H a M (vi� . Obrázok 1.14 biely štvor� ek) nájs�  

polomery kru�níc, pod� a ktorých budú následne vykres� ované prislúchajúce nukleotidy a v 

prípade M aj prislúchajúce spárované úseky. Polomer je postupne h� adaný v najkrajnejších 

centrálnych vrcholoch. Kde sa h� adá taký, aby bolo mo�né vykresli�  všetky elementy tak, 

aby sa neprekrývali a aby mali medzi sebou rovnaké vzdialenosti. Priestor ktorý týmto 

zaberú je ohrani� ený; následne sa rekurzívne vyberajú centrálne vrcholy, ktoré sú hlbšie 

v strome, pri� om ich polomer závisí aj toho, � i sa neprekrývajú ohrani� ené � asti u� 

vyrátaných polomerov; potom sa za� ne postupne vykres� ova�  motív pod� a stromu zo 

smeru za� iatku kódovania (vi� . Obrázok 1.14 modré šípky) postupne po centrálnych 

vrcholoch a vrcholoch typu S. Ak ide o vrchol S sú jeho príslušné nukleotidy vykreslené 

kolmo na smer kreslenia (vi� . Obrázok 1.14 modrá šípka) ak ide o centrálne vrcholy I, B, 

H a M kreslia sa im prislúchajúce nukleotidy vo vzdialenosti vyrátaného polomeru  od 

centrálneho vrcholu, pri� om vzdialenosti medzi nimi musia by�  rovnaké ako v pri 

spárovaných nukleotidoch. Po prejdení celého stromu je RNA motív vo finálnom tvare 

(vi� . Obrázok 1.14).     

 

A B C 
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Obrázok 1.14: Vytvorenie nakreslenia RNA motívu zo stromu, ktorý tvorí jeho kostru [1].  
Modré šípky vyzna� ujú strom motívu a smer postupného vykreslenia a � ervené šípky vyzna� ujú 
nakreslenie RNA motívu a smer kódovania.  
 

Táto metóda je zameraná na dodr�ovanie podmienky aby nedochádzalo k prekrývaniu 

nukleotidov a aby boli nespárované úseky udr�iavané v kru�niciach. Zárove�  je kladený 

dôraz na to, aby boli vzdialenosti medzi nukleotidmi rovnaké alebo pred��ené vzdialenosti 

� ím kratšie [1].  
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Obrázok 1.15: Porovnanie ru� ne vykresleného motívu (Obrázok A) a motívu automaticky 
nakresleného metódou kreslenia pomocou stromov [1] (Obrázok B).  

 

Všetky spomínané metódy kreslili RNA motívy, ktoré neobsahujú pseudouzly. 

Existuje metóda, ktorá sa zaoberá výlu� ne vykres� ovaním motívov so pseudouzlami. 

Implementuje ju nástroj PseudoViewer3 [2]. Táto metóda sa zaoberá vykres� ovaním RNA 

motívov, ktoré obsahujú pseudouzly tak, aby vzniklo jeho planárne nakreslenie, kde sa 

nebudú prekrýva�  nukleotidy ani krí�i�  hrany vyzna� ujúce pseudouzly. Metóda ako 

vstupný parameter vyu�íva lineárny graf RNA motívu, kde sú hrany spôsobujúce 

pseudouzly umiestnené na dolnej strane grafu (vi� . Obrázok 1.16 A(i)). Postupným 

usporiadaním najprv hrán na hornej strane a následne usporiadaním na dolnej strane sú 

hrany skracované na najmenšiu mo�nú d��ku tak, aby nedošlo k prekrývaniu (vi� . Obrázok 

1.16 A). Výsledkom je planárne zobrazenie schémy štruktúry RNA motívu.    

 

A B 
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Obrázok 1.16: (A) Príklad  transformácie lineárneho grafu RNA motívu do planárneho nakreslenia.  
(i) Reprezentácia RNA motívu lineárnym grafom. (ii) Usporiadanie párovaní v hornej � asti grafu. (iii) 
Usporiadanie párovaní v dolnej � asti grafu. (iv) Výsledné zobrazenie planárneho nakreslenia. (B) 
Príklad štruktúry RNA ktorá je vykreslená pomocou transformácie A [2]. 

 

Je mo�né poveda� , �e aktuálne neexistuje metóda, ktorá by dokázala splni�  všetky 

základné podmienky správneho nakreslenia motívu. Metódy popísané v tejto kapitole sa 

zameriavali iba na niektoré z nich, pri� om RNA motívy, ktoré obsahovali pseudouzly 

neuva�ovali. Metóda implementovaná v nástroji PseudoViewer3 síce riešila práve RNA 

motívy obsahujúce pseudouzly, no zameriavala sa výlu� ne iba na podmienku 

neprekrývania sa � astí motívu. Táto práca popisuje novú metódu pomocou ktorej je mo�né 

kontrolova�  aj podmienky ktoré predchádzajúce metódy zanedbávali.      
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2. Metódy kreslenia grafov 

RNA motív sa dá reprezentova�  ako graf, pri� om jednotlivé elementy štruktúry (napr. SSE, 

helixy a pod.) sú vrcholy tohto grafu a hranami sú prepojenia týchto elementov. Z tohto 

h� adiska kreslenie RNA motívov vlastne spadá do bohato študovanej oblasti kreslenia 

grafov. Štandardnou po�iadavkou je, �e sa vrcholy neprekrývajú, � alšie po�iadavky je 

takisto mo�né formulova� . V tejto kapitole uvedieme preh� ad niektorých metod kreslenia 

grafov, ktoré mô�u byt u�ito� né pri kreslení RNA. 

2.1. Kreslenie grafov pomocou pru�ín 

Kreslenie grafov je problém ktorého, vstupom je graf ( )EVG , , kde V je mno�ina všetkých 

vrcholov, E je mno�ina všetkých hrán v grafe G. Pri� om hrany sú spojnice medzi vrcholmi 

a sú reprezentované � iarami alebo krivkami. Medzi vrcholmi vi a vj je hrana ak platí 

( ) Evv ji Î, . Existujú rôzne štýly kreslenia pre rôzne typy grafov. RNA motív obsahujúci aj 

pseudouzly je mo�né reprezentova�  ako najzákladnejší typ grafu a to neorientovaný graf. 

Na vykres� ovanie neorientovaných grafov sa � asto pou�ívajú metódy, ktoré pomocou síl 

pôsobiacich na vrcholy kontrolujú ich vkres� ovanie. V tejto práci sa zameriavame práve na 

silovo riadené metódy, ktoré tvoria základ aj našich metód na kreslenie RNA štruktúr 

popísaných v kapitole 3. 

Vykres� ovanie grafov pomocou silovo riadených metód sa pou�íva hlavne na 

prezentáciu zlo�itých grafov, kde ich tvar je nosite� om informácie o ich štruktúre. Tvar 

grafu preto musí by�  pravidelný a symetrický vzh� adom na vzdialenosti medzi vrcholmi, 

ktoré sú spojené hranami. Podstatou týchto metód je analógia z fyzickými zariadeniami, 

kde pru�iny s istými vlastnos� ami pôsobia svojimi prí� a�livými  alebo odpudivými silami 

na pri� ahlé vrcholy. Vrcholy sú potom posúvané tak, �e zni�ujú energiu teda silu pru�ín, 

ktoré na ne pôsobia. Energia celého systému je sú� et síl všetkých pru�ín. Výsledné 

nakreslenie grafu je v prípade, �e sa takýto systém pru�ín a vrcholov dostane do stavu kedy 

u� nie je mo�né � alej zni�ova�  jeho celkovú energiu. Tento stav nazývame rovnová�ny 

stav grafu. 

Základnou � rtou všetkých silovo riadených metód pre vykres� ovanie grafov je výpo� et 

síl, ktoré pôsobia na jednotlivé vrcholy a následná postupná transformácia pozícií vrcholov 

tak, by sa tieto sily zni�ovali. Jednou zo základných metód silovo riadeného vykres� ovania 
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grafov je metóda, kedy sa pru�iny vyskytujú na miestach, kde sú vrcholy spojené hranou. 

Mno�ina všetkých pru�ín v grafe je P kde EP =  a sú� asne pre ka�dé EEi Î  existuje 

PPi Î . Výpo� et sily pru�iny Pij ktorá pôsobí na jej pri� ahlé vrcholy vi a vj je 

( )2ijjiijij lvvkP --=  

kij je konštanta ktorá ur� uje tuhos�  pru�iny Pij a l ij   je optimálna vzdialenos�  medzi vrcholmi 

vi a vj . Energia celého systému je  

�
=

=
P

i
iPE

1

 

Táto energia je postupne zni�ovaná , tým �e sa rieši parciálna diferenciálna rovnica pre 

ka�dý z vrcholov, ktorá nájde jeho novú pozíciu. Pri� om v ka�dej iterácií, kedy je posunutý 

vrchol, je nutné nanovo vypo� íta�  silu pru�ín, ktoré na neho pôsobia. Graf je vo výslednom 

nakreslení ak u� nie je mo�né posúvaním vrcholov � alej zni�ova�  energiu E [10].  

Iný prístup ako zni�ova�  energiu systému je pou�itím optimaliza� ného algoritmu 

simulované �íhanie [11]. Je to všeobecná optimaliza� ná technika, ktorá je ale výpo� tovo 

„drahá“. Ide o princíp, kedy je postupne vylepšovaný aktuálny stav, kým sa nedosiahne 

minimálna alebo maximálna po�adovaná hodnota výsledku. Problém kreslenia grafu je 

preto upravený na problém minimalizácie energie systému. Simulované �íhanie potrebuje 

nieko� ko parametrov, ktoré budú riadi�  postupné zni�ovanie energie: prvý  parameter je 

celková energia systému E; druhým parametrom je rýchlos�  zni�ovania energie; posledný 

parameter je kritériu ukon� enia algoritmu. Parameter rýchlos�  zni�ovania energie sa po�íva 

v prípadoch, kedy nie je vrcholu vypo� ítaná pozícia parciálnou diferenciálnou rovnicou. 

V takomto prípade je vrcholu vypo� ítaná sila a smer posunu sú� tom všetkých síl pru�ín 

ktoré na neho pôsobia. Rýchlos�  zni�ovania energie potom ur� uje o akú najvä� šiu 

vzdialenos�  sa má vrchol posunú�  daným smerom. Ak je sila pôsobiaca na vrchol menšia 

ako tento parameter, vrchol sa posunie o vzdialenos�  rovnajúcu sa ve� kosti tejto sile. 

Kritériu ukon� enia mô�e by�  minimálna po�adovaná hodnota energie systému, kedy po jej 

dosiahnutí je algoritmus zastavený. Tento parameter mô�e vyjadrova�  aj maximálny po� et 

iterácií, kedy u� hodnota E neklesá. Po dosiahnutí tohto po� tu je algoritmus zastavený. 

Po� as behu algoritmu, kedy sú vrcholy posúvané, je nutné po ka�dom posunutí vrcholu 

nanovo prepo� íta�  sily pru�ín, ktoré na neho pôsobia. Pou�itie algoritmu simulované 

�íhanie na zni�ovanie energie systému je síce z h� adiska výsledného nakreslenia vhodné no 

z h� adiska � asovej zlo�itosti ve� mi neefektívne. Preto sa tento algoritmus nepou�íva pri 
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interaktívnom vykres� ovaní a pri vykres� ovaní grafov, ktoré majú ve� ký po� et vrcholov 

[4]. 

Metódy, ktoré vykres� ujú grafy pomocou kontrolovania síl pôsobiacich na vrcholy 

prakticky iba optimalizujú jednotlivé � asti spomínanej základnej metódy, pod� a toho, na 

aký typ grafov budú aplikované a aké podmienky majú nakreslenia dodr�iava� . Jednou 

z týchto metód je aj metóda optimalizujúca výpo� et síl pru�ín a zárove�  pripája na vrchol 

nový typ pru�iny, ktorá bude pôsobi�  výlu� ne odpudivými silami na všetky ostatné vrcholy 

v grafe. Vychádza to z po�iadavky ktorá si kladie za úlohu, udr�iava�  rovnaké vzdialenosti 

aj medzi vrcholmi nespojenými hranou. Ke� �e zárove�  ide o grafy s malým po� tom 

vrcholov, na zni�ovanie energie grafu je pou�itý algoritmus simulované �íhanie. Pre 

výpo� et sily pru�ín sú definované dve funkcie, fa ako funkcia po� ítajúca prí� a�livé sily a fr 

ako funkcia po� ítajúca odpudivé sily. Prvý typ pru�iny vyskytujúci sa v grafe je odpudivá 

pru�ina. Ka�dý vrchol je � ou spojený so všetkými ostatnými vrcholmi. Teda na jeden 

vrchol pôsobí sila 1-V  odpudivých pru�ín. Funkcia ktorá po� íta hodnotu tejto sily je  fr 

a je definovaná ako 

( )
d
k

df r

2

-=  

Pri� om d je aktuálna vzdialenos�  medzi vrcholmi a k je po�adovaná vzdialenos� , ktorá má 

by�  udr�iavaná medzi vrcholmi. Druhým typom je pru�ina pôsobiaca prí� a�livými silami, 

ak sú od seba vrcholy príliš vzdialené a odpudivými silami, ak sú vrcholy príliš blízko pri 

sebe. Táto pru�ina pôsobí na vrcholy, ktoré sú spojené hranou. Výsledná sila tejto pru�iny 

je sú� et funkcií ar ff +   kde  

( )
k

d
dfa

2

=  

Všetky pru�iny, ktoré na vrchol pôsobia sú vlastne smerové vektory vychádzajúce 

z o stredu vrcholu smerom k pri� ahlým vrcholom. Ich d��ka je ve� kos�  sily prislúchajúcej 

pru�iny ktorú reprezentujú. Výsledná sila a smer pôsobenia je vektorovým sú� tom 

všetkých takýchto vektorov [15]. Postupné zni�ovanie energie znázor� uje Obrázok 2.1. 
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Obrázok 2.1: Postupné zni�ovanie energie [15].  
(A) po� iato� ný stav. (B) Po desiatich iteráciách. (C) Finálne vykreslenie po skon� ení algoritmu.  
 

Jednou z metód, ktorá sa zaoberá vykres� ovaním grafov majúcich ve� ký po� et 

vrcholov je metóda, ktorá optimalizuje algoritmus zni�ovania energie. Ke� �e 

minimalizácia energie grafu je v silovo riadených metódach � as� ou � o sa najviac podie� a 

na ich zlo�itosti, optimalizácia tohto výpo� tu prináša mo�nos�  kresli�  touto metódou grafy 

z vä� ším po� tom vrcholov. Pri tejto metóde sú v grafe identifikované � asti, takzvané hrubé 

grafy, ktoré majú jednoduchú štruktúru a preto je mo�né na nich zni�ova�  energiu 

podstatne rýchlejšie. Samotné zni�ovanie energie funguje tak, �e sa z grafu vy� lenia hrubé 

grafy s jednoduchou štruktúru a tvoria akoby jeden samostatný vrchol. Ostatným � astiam je 

zni�ovaná energia klasickým spôsobom pomocou parciálnych diferenciálnych rovníc [10]. 

Potom nasleduje úprava v hrubých grafoch, kde sa energia nezni�uje postupne, ale vrcholy 

sa umiest� ujú priamo na miesta, aby boli od ich susedov v po�adovanej vzdialenosti. Po 

ich úprave sú rekurzívne znovu v štruktúre h� adané hrubé grafy. Ak sa nejaké nájdu celý 

postup sa takto zopakuje, ak nie algoritmus kon� í [9]. Príklad vykresleného grafu pomocou 

tejto metódy zobrazuje Obrázok 2.2.   

 

 
Obrázok 2.2: Príklad automatického vykreslenia grafu pomocou optimalizácie zni�ovania energie 
systému [9].  
 

A B C 
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Štruktúry grafov RNA motívov sú z h� adiska kreslenia grafov jednoduché a obsahujú 

malý po� et vrcholov. Preto je im mo�né zni�ova�  energiu algoritmom simulované �íhanie. 

Ten transformuje graf do výsledného tvaru síce pomalšie no presnejšie ako metódy, ktoré 

zni�ovanie energie optimalizujú. Pru�iny, ktoré v týchto metódach rátali posúvanie mô�u 

by�  navrhnuté tak, aby kontrolovali rôzne typy podmienok. Tento fakt je vyu�ívaný pri 

tvorbe našej metódy na vykres� ovanie RNA motívov, kde mô�eme prispôsobi�  typy pru�ín 

po�iadavkám správne nakresleného motívu.   
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3. Silovo riadené vykres� ovanie RNA motívov 

V tejto kapitole predstavíme nové riešenie problému vykres� ovania RNA motívov. Na 

rozdiel od predchádzajúcich prístupov bolo naším cie� om zachyti�  všetky podmienky 

správneho vykres� ovania RNA motívov a to aj takých, ktoré obsahujú pseudouzly. Na 

kreslenie motívov sme sa rozhodli prispôsobi�  metódu silovo riadeného vykres� ovania 

grafov, preto�e pomocou síl je mo�né kontrolova�  rôzne typy podmienok, ktoré majú na 

vykreslenom grafe plati� . Jednotlivé elementy v štruktúre deskriptoru reprezentujeme ako 

vrcholy grafu a asociácie ako jeho hrany. Teda ka�dý SSE, hélix a relácia budú vystupova�  

v grafe ako samostatné vrcholy a asociácie vytvorené pomocou mapy deskriptora ako 

hrany spájajúce tieto vrcholy (vi� . Obrázok 3.4). Vrcholy nebudeme vykres� ova�  ako 

jednoduché body, ale komplexnejšie útvary, ktoré mô�u obsahova�  viacero asocia� ných 

bodov na rôznych miestach v rámci jedného útvaru a mô�u by�  asociované 

s ktorýmiko� vek asocia� nými bodmi iného útvaru, alebo viacerých útvarov. Detaily 

metódy uvádzame vo zvyšku kapitoly.  

3.1. Reprezentácia RNA motívu ako graf 

V tejto podkapitole zadefinujeme problém kreslenia RNA motívov ako problém kreslenia 

grafov. Graf vytvorený z RNA motívu má nieko� ko základných odlišností od grafov 

pou�ívaných v metóde kreslenia pomocou pru�ín. Vrcholy nie sú jednoduché body, ale 

štvoruholníky s viacerými asocia� nými bodmi (vi� . Obrázok 3.1). 

 

 
Obrázok 3.1: Štruktúry grafov.  
(A) Štruktúra grafu RNA motívu. (B) Štruktúra grafu  pou�ívaného pri metóde kreslenia grafov 
pomocou pru�ín.   
 
Vrcholy mô�u by�  dvoch typov. Prvý typ je vrchol SSE, ktorý má dva asocia� né body, 

ktoré mô�u by�  spojené s akýmiko� vek inými asocia� nými bodmi v rámci grafu. 

Nachádzajú sa na miestach, ktoré ozna� ujú za� iatok a koniec predpisu vrcholu. Jeho 

A B 
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� a�isko sa nachádza v strede úse� ky, ktorú tvoria asocia� né body v SSE. 
 a�isko zárove�  

udáva polohu vrcholu. Vrcholy s ozna� ením za� iatku a konca kódovania motívu sú taktie� 

typu SSE. Majú ale iba jediný asocia� ný bod a ich predpis je 5’ a 3’ (vi� . Obrázok 3.2). 

 

 
Obrázok 3.2: Príklad štruktúry vrcholu SSE.  
Modré body ozna� ujú asocia� né body vrcholu a � ervené body ozna� ujú ich � a�iská. 

 

Druhý typ je hélix alebo relácia, ktorý má štyri asocia� né body. Tak ako SSE, mô�u 

by�  spojené s akýmiko� vek asocia� nými bodmi v rámci grafu. Nachádzajú sa na miestach 

ozna� ujúcich za� iatok a koniec predpisov ich komplementárnych vláken (vi� . Obrázok 

3.3). 

 

 
Obrázok 3.3: Príklad štruktúry vrcholu elementu hélix alebo relácia.  
Modré body ozna� ujú asocia� né body vrcholu a � ervený bod ozna� uje jeho � a�isko. 
 


 a�isko je na priese� níku úse� iek tvorených asocia� nými vrcholmi a taktie� udáva polohu 

vrcholu. Hrany grafu sú potom spojnice medzi asocia� nými bodmi susedných vrcholov 

vytvorené pomocou mapy v deskriptore. Ka�dý asocia� ný bod má iba jednu pri� ahlú hranu 

(vi� . Obrázok 3.4). 

 

 
Obrázok 3.4: Príklad kompletnej štruktúry RNA motív u. 
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3.2. Metóda vykres� ovania grafu  

Naša metóda je zalo�ená na silovo riadenom vykres� ovaní. Za� íname z iniciálneho 

nakreslenia, ktoré modifikujeme tak, �e pohybujeme jednotlivými vrcholmi na základe síl, 

ktoré na tieto vrcholy pôsobia, a� kým sa nedostaneme do rovnová�neho stavu. V našom 

systéme máme tri funkcie kontrolujúce rôzne druhy síl. Prvá funkcia po� íta prí� a�livé 

a odpudivé sily medzi susednými vrcholmi (FDn) spojenými hranou. Druhá funkcia (FDe) 

po� íta iba odpudivé sily medzi vrcholmi, ktoré sú v kolízií. Tretia funkcia (FDa) po� íta 

sily, ktoré pôsobia na jednotlivé vrcholy tak aby sa udr�ali správne uhly medzi susednými 

vrcholmi. Okrem týchto funkcií je mo�né v algoritme robi�  na vrcholoch nieko� ko 

základných operácií. V prvom rade mô�eme pohybova�  vrcholmi v smere pôsobiacich síl. 

Druhá operácia umo�� uje rotáciu vrcholu okolo jeho � a�iska, pri� om sa rotuje o taký uhol, 

aby výsledné pôsobenie síl na vrchol bolo minimálne. Posledná operácia umo�� uje 

hélixom a reláciám zrkadlovo vymie� a�  pozície vláken s ich komplementmi. V � alších 

podkapitolách popíšeme jednotlivé sily a operácie podrobnejšie.  

3.2.1. Funkcia FDn 

Funkcia FDn zabezpe� uje, aby sa vrcholy, ktoré sú asociované hranami (pru�inami), 

pri� ahovali alebo odpudzovali tak, aby bola medzi nimi dodr�aná istá vzdialenos� . Teda 

kontroluje vzdialenosti medzi jednotlivými elementmi a tým aj vzdialenosti medzi 

nukleotidmi, � ím dodr�iava jednu z podmienok pre správne vykreslený motív. FDn je 

v podstate funkcia popísaná v metóde kreslenia grafov pomocou pru�ín v sekcií 2.1, 

prispôsobená po�iadavkám kreslenia RNA motívu. 

Ú� inok funkcie FDn je mo�né kontrolova�  dvoma parametrami. Prvý parameter je 

aktuálna d��ka pru�iny k. Druhým parametrom je funkcia ( )kf , ktorá vypo� íta ve� kos�  sily 

pru�iny. Sila vypo� ítaná funkciou ( )( )kfkFDn ,  je potom sila pru�iny pôsobiacej na jej 

pri� ahlé body (asocia� né body vrcholov). Ka�dý vrchol v grafe má pod� a typu dva alebo 

štyri asocia� né body, ktoré spája hrana (pru�ina) s inými asocia� nými bodmi ako je to 

popísané v štruktúre grafu RNA motívu. Ke� �e vzdialenosti medzi vrcholmi sú rôzne, na 

ka�dý asocia� ný bod vrcholu pôsobí iná sila pru�iny. Výsledná sila pôsobiaca na vrchol je 

vektorový sú� et všetkých síl pôsobiacich na jeho asocia� né body po� ítané funkciou FDn. 

Táto sila bude pôsobi�  v � a�isku vrcholu a pod� a nej bude v behu algoritmu vrchol 

posúvaný. 



 

24 
 

Samotný výpo� et funkcie ( )( )kfkFDn ,  pozostáva z nieko� kých � astí. Najprv je nutné 

vypo� íta�  aktuálnu d��ku pru�iny k. Pre dva asocia� né body na pozíciách a a b platí 

bak -= . Následne funkcia ( )kf  je definovaná nasledovne 

( ) ( ) 5.0
1

1
01.0

-
+

=
-×- lke

kf  

Premenná l je globálna konštanta, ktorá vyjadruje pokojovú d��ku pru�iny, teda d��ku 

pru�iny, kedy nepôsobí na svoje pri� ahlé body �iadnymi silami. Hodnota lk -  vyjadruje 

aktuálnu ú� innú d��ku pru�iny. Ide o aktuálne pred��enie alebo skrátenie pru�iny oproti 

pokojovej d��ke l. � íslo 0,01 vyjadruje ako rýchlo má sila pru�iny rás�  vzh� adom 

k maximálnej hodnote pri zmene hodnoty lk - , teda pri zmene aktuálnej ú� innej d��ky 

pru�iny. Táto funkcia sa nazýva aj sigmoid je ohrani� ená zhora � íslom 0,5 a zdola � íslom -

0,5 (vi� . Obrázok 3.5) 

 

 
Obrázok 3.5: Priebeh funkcie  sigmoid ( ) ( ) 5.0

1
1

01.0
-

+
=

-×- lke
kf . 

 

Aby bolo mo�né kontrolova�  maximálnu respektíve minimálnu hodnotu funkcie ( )kf  je 

nutné ju doplni�  o � alšiu premennú. Potom 

( ) ( ) d
e

kf
lk

25.0
1

1
01.0

×�
�

�
�
�

� -
+

=
-×-

 

Premenná d je globálna premenná, ktorá vyjadruje maximálnu ve� kos�  sily pru�iny. Pri 

zvä� šovaní aktuálnej ú� innej d��ky pru�iny ve � kos�  sily pôsobiacej na jej pri� ahlé body 

stúpa po hodnotu d a pri zmenšovaní aktuálnej ú� innej d��ky pru�iny klesá po hodnotu -d.    

Pre ka�dý asocia� ný bod je nutné vypo� íta�  smer sily pru�iny, ktorá na neho pôsobí. 

Ve� kos�  tohto smeru zodpovedá ve� kosti sily ktorou pru�ina na bod pôsobí (vi� . Obrázok 
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3.6). Ak bod iij va Î  je asociovaný s bodom kkl va Î , a platí Vvv ji Î, , potom smerový 

vektor u z aij do akl je ijkl aau -= . Jednotkový vektor vektoru u je uuu =1 . Potom smer 

pôsobenia pru�iny na bod aij je ( )( )kfkFDnu ,1 × . Ke� �e FDn mô�e nadobúda�  aj záporné 

hodnoty ak 0<- lk  (vi� . Obrázok 3.5) a práve vtedy má pôsobi�  na bod odpudivá sila 

pru�iny, sú� in zápornej FDn s vektorom u1 zabezpe� í oto� enie vektora o 180 stup� ov, teda 

výsledný smer sa zmení na opa� ný (vi� . Obrázok 3.6 B) 

 

 
Obrázok 3.6: Príklady pôsobenia síl pru�ín funkcie FNn.  
Zelené � iary vyjadrujú smer pôsobenia sily FDn z konkrétneho bodu. D��ka � iary je potom ve� kos�  
tejto sily. (A) Pôsobenie prí� a�livých síl medzi asocia� nými bodmi. (B) Pôsobenie odpudivých síl medzi 
asocia� nými bodmi. (C) Rovnová�ny stav kedy v grafe nepôsobia �iadne sily pru�ín. 

 

Takto definovaná funkcia ( )kf  síce funguje dobre, no pri pou�ití FDn vo funkcii 

rotácie vrcholu, kde je nutné rotova�  vrchol o taký uhol, kedy je sila pôsobenia na susedné 

vrcholy minimálna, neposta� uje.  

Dobre definovaná funkcia ( )kf , ktorá pri rotácií zabezpe� í správne uhly medzi 

susednými vrcholmi je kvadratická. Definovaná je zvláš�  pre prí� a�livú silu a odpudivú 

silu. V prípade �e aktuálna ve� kos�  pru�iny k je vä� šia ako pokojová l ide o prí� a�livú silu, 

potom 

( )
l

k
kf

2

=  

v ostatných prípadoch je ( )kf  definovaná ako 

( )
k
l

kf
2

-=  

Vlastnos� , �e pri prí� a�livých silách funkcia ( )kf  nie je zhora ohrani� ená a pri 

odpudivých silách nie je zdola ohrani� ená neskôr zabezpe� í správny výpo� et uhla rotácie. 

A B 

C 
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Smer pôsobenia sily na bod sa po� íta rovnako ako v prípade funkcie sigmoid 

( )( )kfkFDnu ,1 × . Tu taktie� záporná hodnota funkcie ( )kf  zabezpe� í oto� enie vektora 

o 180 stup� ov. Celková energia grafu RNA motívu kontrolovaného funkciou FDn je En. Je 

to vlastne sú� et všetkých síl pru�ín v grafe 

Aj ke�  funkcia FDn kontroluje rozmiestnenie vrcholov grafu tak, aby boli dodr�ané 

predpísané vzdialenosti medzi susedmi, stále nie sú splnené všetky podmienky správneho 

vykreslenia RNA motívu. Aj ke�  energia En je nulová alebo minimálna mo�ná nastávajú 

pomerne � asto situácie kedy sa vrcholy prekrývajú. Funkcia taktie� nemá vplyv na 

udr�iavanie správnych uhlov medzi susednými vrcholmi (vi � . Obrázok 3.7). 

 

 
Obrázok 3.7: Príklad mo�ného vykreslenia grafu iba pomocou síl pru�ín.   
Dochádza k prekrývaniu vrcholov a k nedodr�aniu pravidelných uhlov medzi vrcholmi.    
 

Tieto problémy postupne riešia funkcie FDe, FDa, rotácia vrcholu a zrkadlové otá� anie 

vláken hélixu a relácie.     

3.2.2. Funkcia FDe 

Jednou z podmienok správne vykresleného RNA motívu je to, aby sa jednotlivé nukleotidy 

neprekrývali. V prípade  RNA motívu definovanom ako graf je táto podmienka 

zabezpe� ená v prípade, �e sa neprekrývajú vrcholy. Aby sa graf takto vyhýbal kolíziám je 

definovaná funkcia FDe, ktorá po� íta silu a smer pohybu vrcholu ak dôjde ku kolízií 

s iným vrcholom. H� adanie všetkých vrcholov, ktoré sú v kolízií s vrcholom pre ktorý sa 

výsledná odpudivá sila po� íta zabezpe� uje algoritmus SAT [8] [14] pre detekciu kolízií. 

Ú� inok funkcie FDe  kotrolujú dva parametre. Prvý je h�bka prieniku vrcholov v kolízií p 

a druhý parameter je funkcia ( )pf , ktorá po� íta odpudivú silu pôsobiacu na vrchol. 

Výsledkom funkcie ( )( )pfpFDe ,  je smer pôsobenia sily na vrchol, ktorý je v kolízií 

s iným vrcholom. Ve� kos�  tohto smerového vektora je potom ve� kos�  pôsobiacej sily. 

V prípade, �e s vrcholom vi je v kolízií n vrcholov a sú to vrcholy v1,v2, ..., vn , pri� om 

vi ¹ v1,v2 ...,vn a vi,v1,v2...,vn VÎ  funkcia FDe po� íta silu a smer pre ka�dú dvojicu 
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( )1,vvi , ( )2,vvi ,...,( )ni vv ,  a výsledná sila je potom ich vektorový sú� et. Odpudivá sila  bude 

pôsobi�  taktie� ako pri FDn v � a�isku vrcholu a pod� a nej bude v behu algoritmu vrchol 

posúvaný. 

Výpo� et funkcie ( )( )pfpFDe ,  prebieha v dvoch krokoch. Prvý krok je výpo� et 

parametra p a druhý krok je výpo� et funkcie ( )pf . H� adanie h�bky prieniku dvoch 

vrcholov p je komplexnejší problém, preto�e zále�í na tom, ktorým smerom bude pôsobi�  

na vrchol odpudivá sila. Ako dobrý a rýchly spôsob nájdenia smeru odpudivej sily sa 

ukázal smerový vektor úse� ky tvorenej � a�iskami vrcholov, ktoré sú v kolízií v smere ku 

vrcholu na ktorého má sila pôsobi� . Na tejto úse� ke sa potom nachádza aj úsek, kde hejo 

d��ka je h�bkou preniku p (vi� . Obrázok 3.8). 

 

 
Obrázok 3.8: Príklad nájdenia h�bky prieniku dvoch vrcholov.  
Zelená šípka vyjadruje smer pôsobenia odpudivej sily ktorá pôsobí na vrchol vi.  (A) �ltá 
� iara vyjadruje h �bku prieniku p.  (B) �ltá šípka ukazuje smer ktorým sa vrchol vi musí pohnú�  
o vzdialenos�  ktorá sa rovná jej d��ke aby vrcholy vi a vj neboli v kolízií. 

 

Funkcia ( )pf  tak ako pri FDn mô�e ma�  viacero predpisov. Aby bolo mo�né 

kontrolova�  maximálnu ve� kos�  odpudivej sily pôjde o predpis funkcie sigmoid. Potom  

( ) g
e

pf
p

25.0
1

1
01.0

×�
�

�
�
�

� -
+

=
×-

 

Je jasné �e parameter p nebude nadobúda�  záporné hodnoty preto�e ak sú vrcholy v kolízií, 

ich h�bka je vä� šia ako nula a ak nie sú v kolízií funkcia FDe a teda zárove�  aj ( )pf  

nebude po� ítaná. Aj funkcia ( )pf  preto nebude nadobúda�  záporné hodnoty. Premenná g 

je globálna premenná, ktorá vyjadruje maximálnu ve� kos�  odpudivej sily. Pri zvä� šovaní 

h�bky prieniku p ve� kos�  sily pôsobiacej na vrchol stúpa po hodnotu g (vi� . Obrázok 3.9).  

A B 
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Obrázok 3.9: Príklady pôsobenia odpudivých síl funkcie FNe.   
(A) Uká�ka kolízie kedy okolo vrcholu nie je ochranné pole, teda ku kolízií dochádza a� vtedy ke�  sa 
vrcholy reálne prekrývajú. (B) Uká�ka kolízie kedy je okolo vrcholu nastavené ochranné pole. Vtedy 
ku kolízií dochádza ak sa prekryjú u� ochranné polia.   

 

Samotná funkcia ( )( )pfpFDe ,  potom vypo� íta smer pôsobenia odpudivej sily, kde 

ve� kos�  smerového vektoru  je ve� kos�  tejto sily. Ak vi je vrchol, na ktorý má sila pôsobi�  

a vj je vrchol, ktorý je s ním v kolízií a Vvv ji Î, , potom smerový vektor odpudivej sily 

u vrcholov vi a vj  je ji vvu -= . Jednotkový vektor vektoru u je uuu =1 . Potom smer 

pôsobenia odpudivej sily je ( )pfu ×1 .Okrem premennej g je mo�né nastavova�  pri po� ítaní 

kolízií aj to v akom okolí od vrcholu u� má dochádza�  ku pozitívnej detekcií. Ide o to aby 

sa konštantou dalo kontrolova�  minimálnu vzdialenos�  v akej sa majú vrcholy udr�iava� . 

Táto konštanta sa aplikuje pri detekcií kolízií tak ,�e sa výška a šírka vrcholu pred��i o túto 

konštantu. Vznikne tak okolo ka�dého vrcholu pole, v ktorom sa nesmie nachádza�  �iaden 

iný vrchol (vi� . Obrázok 3.9 B).  

Celková energia grafu RNA motívu kontrolovaného funkciou FDe je Ee. Je to vlastne 

sú� et celkových odpudivých síl po� ítaných funkciou FDe všetkých vrcholov. Nulová 

hodnota En zaru� uje, �e �iaden vrchol nekoliduje s inými vrcholmi a ani nie je v ich 

nastavenom okolí. 

A B 
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3.2.3. Funkcia FDa 

	 alšou z podmienok správne vykresleného RNA motívu je udr�iavanie � astí motívu 

v pravidelných orientáciách. Teda je nutné udr�iava�  � asti motívu v uhloch, ktoré 

nenarúšajú jeho celkový vzh� ad (vi� . Obrázok 3.10). 

 

 
Obrázok 3.10: Príklad nutnosti pou�itia síl FDa na kontrolu uhlov medzi vrcholmi.  
(A) Správne vykreslený RNA motív. (B) RNA motív kedy sú na vykreslenia pou�ité iba funkcia FDn 
a FDe. 
 
Aby bola dodr�aná táto podmienka je nutné zavies�  � alšiu silu, ktorá bude pôsobi�  na 

jednotlivé asocia� né body tak, aby boli dodr�ané správne uhly medzi susednými vrcholmi. 

Túto silu po� íta funkcia FDa. Ú� inok funkcie FDa kontrolujú dva parametre. Prvý je uhol 

�  ktorý zviera vrchol asocia� ného bodu s hranou pri� ahlou asociácii (vi� . Obrázok 3.11 A) 

a druhý je funkcia ( )af , ktorá po� íta silu pôsobiacu na asocia� ný bod. Ke� �e vrcholy 

mô�u ma�  dva alebo štyri asocia� né body, ktoré sú asociované s rôznymi vrcholmi tak ako 

je to popísané v štruktúre grafu RNA motívu, mô�e pôsobi�  na ka�dý bod rozdielna sila 

v rôznych smeroch. Výsledná sila pôsobiaca na vrchol je potom rovnako ako vo FDn  

vektorový sú� et všetkých síl pôsobiacich na jeho asocia� né body po� ítaných funkciou FDa. 

Táto sila bude pôsobi�  v � a�isku vrcholu a pod� a nej bude v behu algoritmu vrchol 

posúvaný. Jednotlivé asocia� né body sú vo vrchole radené proti smere hodinových 

ru� i� iek, kde prvý asocia� ný bod je v� avo vzh� adom na � a�isko. Ak ide o hélix alebo 

reláciu prvý asocia� ný bod je v� avo dole vzh� adom na � a�isko. Výpo� et 

funkcie ( )( )aa fFDa ,  prebieha v dvoch krokoch. Prvý krok je výpo� et parametra �  a druhý 

krok je výpo� et funkcie ( )af .  

A 

B 
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Sú dané tri body A, B, C. Bod A je prvý asocia� ný bod vrcholu vi, bod B je druhý 

asocia� ný bod vrcholu vi a bod C je asocia� ný bod vrcholu vj, ktorý je asociovaný 

s vrcholom vi v bodoch A alebo B (vi� . Obrázok 3.11). 

 

 
Obrázok 3.11: Uhol alfa funkcie FDa.   
Vpravo ak je po� ítaný prvý asocia� ný bod A. V� avo ak je po� ítaný druhý asocia� ný bod B. (A)  Uká�ka 
ktoré uhly alfa je potrebné h� ada� . (B) Vektory u1 a u2 pod� a, ktorých je uhol alfa nájdený. 
Vyzna� ené uhly sú pova�ované za správne. K ním sa bude vrchol postupne pribli�ova� . 
 

V prípade, �e ide o horné vlákno elementu hélix alebo relácie bod A bude v poradí tretí 

asocia� ný bod a bod B bude v poradí štvrtý asocia� ný bod vrcholu vi (vi� . Obrázok 3.12). 

 

A 

B 



 

31 
 

 
Obrázok 3.12: Príklad správnych uhlov, rozmiestnenia vektorov u1 a u2 a priradenie bodov A, B a C 
pre element hélix a reláciu. 
 

Uhol � , ktorý zviera vrchol a hrana pri� ahlá asociácii je mo�né po� íta�  aj ako uhol dvoch 

smerových vektorov u1 a u2 (vi� . Obrázok 3.11 B). Prvým vektorom na výpo� et uhla �  je 

ABu -=1 . V prípade, �e funkcia FDa po� íta silu pre bod A je bod C asocia� ný bod 

spojeným hranou s bodom A. Druhým vektorom je potom  ACu -=2 . V prípade, �e 

funkcia FDa po� íta silu pre bod B je bod C asocia� ný bod spojeným hranou s bodom B. 

Druhým vektorom je potom  BCu -=2 . Uhol vektorov u1 a u2 je mo�né vyjadri�  vz� ahom  

( )
2

22
2

21
2

12
2

11

22122111
21,cos

uuuu

uuuu
uu

+×+

+
=  

Ke� �e ide o uhol dvoch vektorov, �  mô�e nadobúda�  hodnoty °= 180,0a . 

Výpo� et funkcie ( )af  závisí nielen od hodnoty � , ale aj od toho ktorý z bodov A a B 

je ten pre ktorý funkcia FDa po� íta silu. Taktie� je nutné neskôr rozlíši�  � i je vrchol SSE 

alebo hélix respektíve relácia. Aby bolo mo�né kontrolova�  vzájomnú orientáciu vektorov 

u1 a u2 musia sa zadefinova�  uhly, ktoré bude funkcia ( )af  pova�ova�  za dobré teda také 

kedy bude sila pôsobiaca na asocia� ný bod nulová. Ak funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A, 

tak dobré uhly budú 180° a 135°. V prípade, �e funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B, dobré 

uhly budú 0 a 45°. Postupným pribli�ovaním sa k týmto uhlom bude sila pôsobiaca na bod 

klesa�  po hodnotu nula a naopak pri od� a� ovaní bude sila stúpa�  po maximálnu hodnotu 

ktorou mô�e FDa na bod pôsobi�  (vi� . Obrázok 3.11 B, Obrázok 3.12). Je zrejmé, �e 

rozmedzie medzi uhlami, kedy majú sily stúpa�  respektíve klesa� , nie je v�dy rovnaké. 

Preto funkcia ( )af   musí by�  prispôsobovaná pod� a hodnoty �  a pod� a pozície bodu C.   
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Funkcia ( )af  po� íta silu rozdielne pre dva prípady.  Prvý prípad je  ak funkcia ( )af  

po� íta silu pre bod A, vtedy je rozdiel medzi dobrými uhlami 180° a 135° práve 45° 

stup� ov. Maximálnu hodnotu musí preto funkcia( )af  nadobúda�  pri hodnote uhla 157,5°. 

Druhý prípad je ak funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B vtedy rozdiel medzi dobrými uhlami 

0 a 45° je tie� 45° stup� ov. Maximálnu hodnotu musí funkcia ( )af  nadobúda�  pri hodnote 

uhla 22,5°. Teda ak °³Ù°£ 135180 aa  v prvom prípade, °£Ù³ 450 aa  v druhom 

prípade a radián uhla  �  je 

( )
180
p

aa ×=rad  

tak potom funkcia ( )af  má predpis 

( ) ( )( )aa radf ×= 4sin  

Takto definovaná funkcia ( )af  je ohrani� ená zdola nulou a zhora jednotkou (vi� . Obrázok 

3.13).  

 

 
Obrázok 3.13: Priebeh funkcie ( ) ( )( )aa radf ×= 4sin . 

 

Aby bolo mo�né kontrolova�  jej maximálnu hodnotu je nutné ju doplni�  o � alšiu 

premennú, potom 

( ) ( )( ) mradf ××= aa 4sin  

Premenná m  je globálna premenná, ktorá vyjadruje maximálnu ve� kos�  sily funkcie FDa, 

ktorá mô�e pôsobi�  na asocia� ný bod. Týmto predpisom je ale zabezpe� ený iba stav, kedy 

°³Ù°£ 135180 aa  v prvom prípade, °£Ù³ 450 aa  v druhom prípade. Pre ostatné stavy 

je nutné definova�  funkcie ktoré budú stúpa�  respektíve klesa�  v inom rozmedzí. 
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Ak funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A  a uhol °<135a , tak funkcia stúpa po hodnotu 

0=a  kde ( )af  nadobúda svoje maximum. Potom  

( ) ( ) mradf ×�
�
�

�
�
� ×-×= 3

8
5.0sin

p
aa  

Priebeh tejto funkcie znázor� uje Obrázok 3.14.  

 

Obrázok 3.14: Priebeh funkcie ( ) ( ) �
�

�
�
�

� ×-×= 3
8

5.0sin
p

aa radf . 

 

Ak funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B  a uhol °> 45a , tak funkcia stúpa po hodnotu 

°=180a  kde ( )af  nadobúda svoje maximum. Potom 

( ) ( ) mradf ×�
�
�

�
�
� -×=

8
5.0sin

p
aa  

Priebeh tejto funkcie znázor� uje Obrázok 3.15.  

 

 

Obrázok 3.15: Priebeh funkcie ( ) ( ) �
�

�
�
�

� -×=
8

5.0sin
p

aa radf . 
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Týmito podmienkami je zabezpe� ený výpo� et síl tak aby �iadne sily nepôsobili na 

asocia� né body, ak je uhol medzi ich vrcholom a pri� ahlou hranou 0 alebo 45° stup� ov. Je 

nutné ale tento výpo� et síl ešte ohrani� i� , preto�e štruktúra elementov hélix a relácie je 

komplexnejšia. Ka�dý takýto element obsahuje štyri asocia� né body. Predchádzajúci 

výpo� et povo� oval aj uhly pre asocia� né body v horizontálnej línií ktoré smerujú k sebe 

(vi� . Obrázok 3.16). 

 

 
Obrázok 3.16: Príklad elementu hélix alebo relácie kedy sú povolené aj vnútorné uhly.   
Mô�e dôjs�  k stavu kedy sú uhly pod� a funkcie FDa v poriadku no reálne vykreslený graf je chybný 
(Prekrí�ené asocia� né hrany). 
 

Tieto uhly je potrebné z výpo� tu pre hélix a reláciu vylú� i� . Ide o prípad kedy sa bod C 

nachádza pod priamkou na ktorej le�ia body A a B.  

Orientáciu bodu C vzh� adom na priamku na ktorej le�ia body A a B je mo�né 

vypo� íta�  nasledovne. Smerový vektor bodu A a B je ABu -= . Normálový vektor bodov 

A a B je ( )12,uun -= , potom rovnica priamky na ktorej le�ia body A a B je 

021 =++ cynxn . Ak výsledná hodnota rovnice po osadením súradníc x a y bodu C je 

menšia ako nula, tak je bod C orientovaný pod priamkou a ak je hodnota vä� šia ako nula 

tak je orientovaný nad priamkou a ak je rovná nule tak bod C le�í na priamke. Ak je teda 

bod C orientovaný pod priamkou na ktorej le�ia body A a, ide o hélix alebo reláciu 

a funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A tak pre všetky °<180a  funkcia stúpa po hodnotu 

0=a  kde dosiahne svoje maximum. Potom 

( ) ( ) mradf ×�
�
�

�
�
� -×=

2
5.0sin

p
aa  

Priebeh tejto funkcie znázor� uje Obrázok 3.17.  
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Obrázok 3.17: Priebeh funkcie ( ) ( ) �
�

�
�
�

� -×=
2

5.0sin
p

aa radf . 

 

Ak funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B tak pre všetky 0>a  funkcia stúpa po hodnotu 

°=180a  kde dosiahne svoje maximum. Potom 

( ) ( )( ) mradf ××= aa 5.0sin  

Priebeh tejto funkcie znázor� uje Obrázok 3.18.  

 

 
Obrázok 3.18: Priebeh funkcie ( ) ( )( )aa radf ×= 5.0sin . 

 

Funkcia FDa týmto vypo� íta ve� kos�  sily, ktorá pôsobí na asocia� ný bod. Aby sa táto 

sila mohla priradi�  bodu musí sa vypo� íta�  aj smer jej pôsobenia. Pôjde o smerový vektor, 

ktorý bude pôsobi�  v mieste výskytu asocia� ného bodu. Jeho ve� kos�  zodpovedá ve� kosti 

sily, ktorá má na bod pôsobi� . Smer pôsobenia sily vypo� ítanej funkciou FDa musí ma�  

vlastnos� , �e ak sa vrchol posunie práve tým smerom tak sa uhol zvierajúci vrchol s hranou 

pri� ahlou asocia� nému bodu priblí�i k zadefinovanému dobrému uhlu. Kontrolu tohto uhla 
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zabezpe� uje pohyb vrcholu vi po kru�nici ktorej stredom je bod C a polomerom je ve� kos�  

vektora u2 (vi� . Obrázok 3.19).  

 

 
Obrázok 3.19: Príklad pôsobenia sily v asocia� nom bode smerom vektoru n pri � om po posune sa 
vektor u2 postupne pribli�uje k najbli�šiemu správnemu uhlu .   
Vpravo ak je po� ítaný prvý asocia� ný bod A. V� avo ak je po� ítaný druhý asocia� ný bod B. 
 

Smerový vektor ktorý tento pohyb popisuje je kolmý na vektor u2. Práve tento vektor 

ktorému je ve� kos�  zmenená na hodnotu ve� kosti sily pôsobenia je priradený asocia� nému 

bodu.  

Samotný výpo� et smerového vektora pohybu je zlo�ený z nieko� kých krokov. 

Základný smerový vektor pohybu je  ( )2122,uun -=  jednotkový vektor n je nnn =1 . 

Vektor n1 teda zabezpe� í pohyb po kru�nici proti smeru hodinových ru� i� iek. Je zrejmé, �e 

pohyb po kru�nici musí by�  v niektorých prípadoch vykonávaný aj v opa� nom smere aby 

bolo zabezpe� ené, �e sa aktuálny uhol pribli�uje k dobrému uhlu najkratšou cestou, preto 

musí by�  vektor n1 otá� aný teda prenásobený hodnotou mínus jeden. Vektor n1 má hodnotu 

nnn -=1  v týchto situáciách len v prípade, �e je vrchol SSE: 

1. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A, uhol °£Ù°³ 1805.157 aa  a orientácia bodu C je 

nad priamkou na ktorej le�ia body A a B (vi� . Obrázok 3.20 A v� avo). 

2. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A, uhol 0135 ³Ù°£ aa  a orientácia bodu C je nad 

priamkou na ktorej le�ia body A a B (vi� . Obrázok 3.20 B v� avo). 
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3. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A, uhol 1355.157 ³Ù°£ aa  a orientácia bodu C je 

pod priamkou na ktorej le�ia body A a B (vi� . Obrázok 3.20 C v� avo). 

4. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B, uhol °³Ù°£ 5.2245 aa  a orientácia bodu C je 

nad priamkou na ktorej le�ia body A a B (vi� . Obrázok 3.20 vpravo). 

5. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B, uhol 05.22 ³Ù°£ aa  a orientácia bodu C je pod 

priamkou na ktorej le�ia body A a B (vi� . Obrázok 3.20 B vpravo). 

6. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod B, uhol °³Ù°£ 45180 aa  a orientácia bodu C je 

pod priamkou na ktorej le�ia body A a B (vi� . Obrázok 3.20 C vpravo). 

Ak je vrchol hélix alebo relácia podmienky 1, 2 a 4 sú toto�né ako pri elemente SSE. 

Podmienky 3, 5 a 6 nahradia podmienky:   

1. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A a orientácia bodu C je pod priamkou na ktorej le�ia 

body A a B v prípade, �e ide o horné vlákno (vi� . Obrázok 3.20 D vpravo). 

2. Funkcia ( )af  po� íta silu pre bod A a orientácia bodu C je nad priamkou na ktorej le�ia 

body A a B v prípade, �e ide o dolné vlákno (vi� . Obrázok 3.20 D v� avo). 
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Obrázok 3.20: Príklady jednotlivých mo�ností umiestnenia vektoru u2 medzi správnymi uhlami kedy 

nnn -=1
.  

(A, B, C)  Prípady v� avo a vpravo, kedy vektor n pôsobí na asocia� ný bod tak aby sa vektor u2 priblí�il 
k najbli�šiemu správnemu uhlu. (D) Pre hélix alebo reláciu je mo�né vidie�  vylú� enie správnych uhlov 
ktoré sa nachádzali smerom dovnútra elementu. 
 

Vektor n1 má hodnotu nnn =1  vo všetkých ostatných situáciách.  

Výsledný smerový vektor ktorý je priradený asocia� nému bodu má tvar 

( )( )aa fFDen ,1 × . Sú� et vektorov síl funkcie FDa všetkých asocia� ných bodov vrcholu 

pôsobí v jeho � a�isku a popisuje, ktorým smerom sa má vrchol pohnú�  aby sa jeho uhly, 

ktoré tvorí so svojimi hranami pribli�ovali hodnotám 0 alebo 45°. Celková energia grafu 

RNA motívu kontrolovaného funkciou FDa je Ea. Je to vlastne sú� et celkových síl 

po� ítaných funkciou FDa všetkých vrcholov. Nulová hodnota Ea zaru� uje, �e všetky 

vrcholy zvierajú medzi sebou uhly 0 alebo 45°. Je zrejmé, �e nulová hodnota Ea nemô�e 

nasta�  v prípadoch, kedy graf motívu obsahuje viacero vrcholov, ktoré musia by�  pre 

preh� adnos�  rôzne orientované. No minimálna hodnota Ea udr�í takéto grafy 

v pravidelných tvaroch (vi� . Obrázok 3.21). 

 

A B 

C D 
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Obrázok 3.21: Príklad pôsobenia sily FDa.  
� ervené � iary vyjadrujú smer pôsobenia sily FDa z konkrétneho bodu. D��ka � iary je potom ve� kos�  
tejto sily. V asocia� ných bodoch pôsobia sily tak aby vrcholy zvierali správne uhly. V � a�isku vrcholov 
je výsledná sila ktorá na vrchol pôsobí. 
 

3.2.4. Automatická rotácia SSE 

Ke� �e ka�dý vrchol obsahuje nieko� ko asocia� ných bodov, ktoré majú jeho štruktúre 

pevné miesta a sú� asne obsahuje aj svoj predpis, ktorý má taktie� svoju pevnú orientáciu 

v rámci vrcholu, zále�í na tom ako bude celý vrchol orientovaný respektíve rotovaný. Aby 

bolo mo�né dosiahnu�  rozlo�enie grafu do 2D priestoru kresliacej plochy a aby boli 

jednotlivé vrcholy nato� ené smerom k svojim susedom, je nutné zavies�  funkciu, ktorá 

bude vrchol automaticky správne otá� a� . Po� as behu algoritmu potom bude táto funkcia 

z � asu na � as jednotlivé vrcholy natá� a�  správnym smerom. Tým bude zabezpe� ené, �e 

vrcholy budú po� as behu algoritmu orientované tak, aby ich asocia� né body smerovali 

k ich susedom. Jednotlivé funkcie FDn, FDe a FDa budú za týchto podmienok po� íta�  sily, 

ktoré posunú vrchol správnym smerom, preto�e sa otá� aním minimalizuje aj mo�nos�  

zauzlenia vrcholov. Graf RNA motívu obsahuje dva typy vrcholov, ktoré majú rozdielny 

tvar. Aby sa dosiahlo � o najlepšie nato� enie je potrebné otá� a�  SSE odlišne ako hélix alebo 

reláciu. Je to zaprí� inené aj tým, �e sa na celkovej orientácií � astí grafu RNA motívu 

podie� ajú hlavne elementy hélix a relácia, ktoré majú štyri asocia� né body. SSE sa potom 

ako jednoduchší element s dvoma asocia� nými bodmi � ahšie prispôsobuje susedom. 

Ako bolo nazna� ené v sekcií 3.2.1 výpo� tu funkcie FDn sily susedov budú priamo 

súvisie�  s natá� aním vrcholu. Aby bol SSE orientovaný smerom k svojím susedom musia 

ho otá� a�  jeho vlastné pru�iny. Je ale nutné aby prí� a�livá sila pru�iny nebola zhora 

ohrani� ená konštantou. V hrani� ných prípadoch, kedy by obidve pru�iny vrcholu pôsobili 

rovnakou teda maximálnou silou na asocia� né body v rôznych orientáciách, rotácia by bola 

nesprávna. Z toho dôvodu bola funkcií FDn priradená kvadratická neohrani� ená funkcia 

( )kf  namiesto zhora aj zdola ohrani� enej funkcie pre ( )kf  sigmoid.  
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Samotný výpo� et správneho uhlu rotácie vrcholu prebieha v kontrolovaní celkovej sily 

po� ítanej funkciou FDn, ktorá na vrchol pôsobí v jeho � a�isku. To znamená, �e pre ka�dý 

uhol v rozmedzí 0 a� 359° sa aplikuje výpo� et síl jeho pru�ín. Výsledný uhol rotácie je 

potom taký, pri ktorom bola celková sila pru�ín pôsobiaca v � a�isku vrcholu minimálna 

(vi� . Obrázok 3.22). 

 

 
Obrázok 3.22: Príklad rotácie SSE.  
(A) Elementy s1 a s2 pred rotáciou. (B) Elementy s1 a s2 po aplikovaní automatickej rotácie. 
 

Týmto bol nájdený uhol pri ktorom na vrchol pôsobí minimálna sila pru�ín. Oto� enie ale 

nebude realizované o tento uhol, preto�e je nutné ponecha�  � as aby sa ostatné vrcholy pri 

svojich rotáciách jemu prispôsobili. Postupne po iteráciách algoritmu sa bude vrchol otá� a�  

pribli�ujúc k uhlu, kde pôsobí minimálna sila pru�ín. To zabezpe� í hladšiu transformáciu 

grafu do jeho kone� nej podoby. Zárove�  tým funkcia predchádza situáciám, kedy vrchol 

neustále osciluje, pri� om ka�dá malá zmena pozícií susedných vrcholov vyvoláva ve� kú 

zmenu rotácie vrcholu.   

3.2.5. Automatická rotácia elementov hélix a relácia 

Rotácia elementov hélix a relácie nemô�e prebieha�  rovnako ako pri SSE preto�e obsahujú 

nie dva ale štyri asocia� né body a to znamená, �e na ich � a�isko pôsobia štyri nezávislé 

pru�iny. Teda nastávajú situácie, kedy sa ú� inky jednotlivých síl pru�ín navzájom rušia 

a oto� enie vrcholu o uhol nájdený pri minimálnej sile pôsobiacej na � a�isko nezodpovedá 

po�adovanému stavu. Zárove�  sa takýto element ve� mi � a�ko prispôsobuje susedným 

vrcholom. Ke� �e elementy hélix a relácia v grafe RNA motívu udávajú orientáciu celých 

A 

B 
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� astí zlo�ených z viacerých menších elementov ich správna rotácia je ve� mi dôle�itá. Sú 

dva prístupy ako zabezpe� i�  správnu rotáciu. Prvý prístup zoh� ad� uje orientáciu v okolí 

susedov tým, �e sa pod� a istých pravidiel súvisiacich práve so susedmi nájde správny uhol 

a samotný vrchol sa rovnako ako SSE po jednotlivých iteráciách rotuje. Druhý prístup 

taktie� zoh� ad� uje orientáciu v okolí susedov tým, �e sa po� a istých pravidiel súvisiacich 

práve so susedmi nájde správny uhol no rotácia neprebieha iba vo vrchole, ale rotujú sa 

celé úseky ktoré zviera kontrolovaný hélix alebo relácia.  

Pravidlá nájdenia správneho uhla sú v obidvoch prístupoch rovnaké. Líšia sa teda iba 

kone� nou rotáciou. Prístup v rotácií SSE kedy sa správny uhol h� adal pod� a síl dvoch 

pru�ín, ktoré na�  pôsobia sa nemení. V elemente hélix alebo relácie sa nezávisle na sebe 

kontrolujú dvojice pru�ín vertikálnych asocia� ných bodov. To znamená, �e prvú dvojicu 

tvorí v poradí prvý a štvrtý a druhú dvojicu tvorí v poradí druhý a tretí asocia� ný bod. Na 

ka�dú dvojicu pôsobí výsledná sila spojením ich dvoch pri� ahlých pru�ín (vi� . Obrázok 

3.23). 

 

 
Obrázok 3.23: Príklad párovania asocia� ných bodov pre rotáciu elementov hélix alebo relácie.  
Rotuje sa pod� a výslednej sily pru�ín prislúchajúcich dvojici. 
 

Vrcholu bude rovnako ako v prípade rotácie SSE postupne skúšaný uhol od 0 po 359° a pre 

ka�dú dvojicu bude zaznamenaný ten uhol, kedy dosiahla minimálnu výslednú silu svojich 

dvoch pru�ín. Uhol tej dvojice, ktorý je naj� alej od pôvodného uhlu v ktorom vrchol bol 

pôvodne je potom výsledný uhol rotácie hélixu alebo relácie.   

Rotova�  potom vrchol je mo�né rovnakým spôsobom ako v SSE, tým �e sa postupne 

po iteráciách algoritmu bude vrchol otá� a�  pribli�ujúc k správnemu uhlu. Lokálne tento 

prístup zabezpe� uje vhodnú orientáciu vrcholu. Nastávajú ale situácie, kedy pru�iny na 

pravej strane hélixu alebo relácie nedovolia dostato� ne rotova�  vrchol aj ke�  by to 

z vizuálneho h� adiska jeho � avej strany bolo potrebné (vi� . Obrázok 3.24). 
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Obrázok 3.24: Rotácia jedného elementu a rotácia celej � asti grafu.  
(A) Príklad situácie kedy automatická rotácia elementu rotuje iba element samotný. � asti grafu ktoré 
prislúchajú vrcholom h2 a h3 sú nedostato� ne rozostúpené. (B) Príklad situácie, kedy automatická 
rotácia elementu rotuje aj celú � as�  grafu, ktorú zviera.  Rozstupy � astí prislúchajúcich elementom h2 
a h3 sú dostato� né. A tým je aj celý graf pravidelnejšej štruktúry ako v obrázku (A).    
 

Globálne preto rotova�  iba samotný vrchol nesta� í preto�e elementy hélix a relácia udávajú 

orientáciu celej � asti, ktorú zvierajú. Rotova�  celú � as�  ktorú zviera hélix alebo relácia je 

potrebné z h� adiska celého grafu RNA motívu. 

Tento prístup v jednotlivých iteráciách zabezpe� í to, �e sa rotovaním hélixu alebo 

relácie neporušia u� správne umiestnenia vrcholov nachádzajúcich sa na strane elementu 

kde k rotácií nemá dôjs� . Rovnako ako v prvom prístupe rotovania hélixu a relácie je prvej 

dvojici zlo�enej s prvého a štvrtého a druhej dvojici zlo�enej z druhého a tretieho 

asocia� ného bodu (vi� . Obrázok 3.23) po� ítaný uhol, kedy sú ich výsledné sily pri� ahlých 

pru�ín najmenšie. Rozdiel je, �e sa uhol nepo� íta sú� asne obidvom dvojiciam. Na za� iatku 

sa náhodne vyberie dvojica, pod� a ktorej sa bude element aj s prislúchajúcou � as� ou ktorú 

zviera rotova� . Tej dvojici sa vypo� íta správny uhol, kedy majú pri� ahlé pru�iny výslednú 

silu minimálnu. Uhol, o ktorý sa má element s jeho prislúchajúcimi vrcholmi rotova�  je 

rozdiel pôvodného uhla s uhlom vyrátaným. Ak ide o dvojicu zlo�enú z prvého a štvrtého 

asocia� ného bodu rotuje sa po� ítaný hélix alebo relácia a všetky vrcholy nachádzajúce sa 

napravo od neho (vi� . Obrázok 3.25 A). Ak ide o dvojicu zlo�enú z druhého a tretieho 

asocia� ného bodu rotuje sa po� ítaný hélix alebo relácia a všetky vrcholy nachádzajúce sa 

na� avo od neho (vi� . Obrázok 3.25 B). 

 

A B 
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Obrázok 3.25: Rotácia celých � astí prislúchajúcich elementu h2.  
(A) Prislúchajúca � as�  grafu dvojici asocia� ných bodov 1 a 4. (B) Prislúchajúca � as�  grafu dvojici 
asocia� ných bodov 2 a 3.   
 

 

Všetky rotácie sa vykonávajú vzh� adom na � a�isko po� ítaného hélixu alebo relácie. 

Výsledný efekt tohto prístupu je, �e sa v iteráciách nemenia orientácie celých � astí motívu, 

ktoré sú zvierané hélixami alebo reláciami. Z tohto dôvodu nie je nutné rotova�  postupne 

po iteráciách preto�e, ak rotácia na � avej strane vylepší stav, na pravej strane sa stav 

nezhorší a naopak. Po skon� ení behu algoritmu je potom výsledný motív podstatne 

pravidelnejší (vi� . Obrázok 3.24 B). 

3.2.6. Zrkadlové oto� enie hélixu a relácie 

V štruktúre vstupného deskriptoru pod� a ktorého sa graf RNA motívu zostrojil (vi� . Sekcia 

1.1), nie je �iadna geometrická informácia o polohe alebo orientácií jednotlivých 

elementov. Teda štruktúry s dvoma komplementárnymi vláknami ako hélix a relácia 

nemajú informáciu o tom, ktoré z vláken bude v rámci vrcholu v jeho hornej alebo dolnej 

� asti. Z h� adiska nukleotidových väzieb medzi jednotlivými elementmi sa v podstate 

štruktúra RNA motívu nemení, ak si vlákna v rámci vrcholu aj so svojimi prislúchajúcimi 

asociáciami vymenia pozície. No z h� adiska vykres� ovania grafu RNA motívu je nutné 

tieto situácie rozlíši�  aby nedochádzalo k prekrí�eniu hrán asociácií a tým aj 

k neestetickému vykresleniu celej štruktúry (vi� . Obrázok 3.26 A).  

A 
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Pri základnom na� ítaní grafu RNA motívu sú všetkým elementom typu hélix alebo 

relácia priradené pozície vláken tak, �e prvý predpis vlákna ktorý sa nachádza pred 

dvojbodkou bude kreslený v dolnej � asti vrcholu a predpis druhého vlákna nachádzajúci sa 

za dvojbodkou bude kreslený v hornej � asti. Funkciou zrkadlového oto� enia je potom 

mo�né ich pozície vymeni�  pri� om si zachovajú svoje asocia� né body aj orientáciu v rámci 

vrcholu (vi� . Obrázok 3.26). 

 

 
Obrázok 3.26: Príklad nutnosti zrkadlového oto� enia elementov hélix alebo relácie.   

 

Táto funkcia ale nemô�e by�  aplikovaná postupne na vrcholy po� as behu programu 

ako je to pri rotácií, preto�e dochádza k situáciách, kedy sa sily pru�ín nemenia ak si 

vlákna vo vrchole vymenia pozície. Tento jav zaprí� iní, �e sa po skon� ení behu algoritmu 

vo výslednom grafe RNA motívu nachádzajú elementy hélix a relácia, ktorým sa ich 

vlastné asocia� né hrany krí�ia. Automaticky zrkadlovo otá� a�  vrcholy pod� a síl pru�ín 

preto nie je mo�né. Funkciu bude môc�  pomocou u�ívate� ského rozhrania aplikova�  na 

vrcholy samotný pou�ívate�  po zastavení behu algoritmu, ktorý navrhne výzor RNA 

motívu.        

3.2.7. Udr�iavanie vrcholov typu SSE v kru�niciach 

Jednou z podmienok správne vykresleného RNA motívu je udr�iavanie vrcholov typu SSE 

v kru�niciach. Ide o také vrcholy, ktoré sú umiestnené medzi hélixami alebo reláciami. 

Táto podmienka sp�� a estetické kritérium kedy vrcholy typu SSE spájajú konce hélixov 

a relácií tak aby bol kone� ný graf RNA motívu � itate� ný a aby bolo jasné ktoré vrcholy sú 

asociované a tým aj ako sa celý motív kóduje.  Potreba vytvára�  kru�nice vychádza aj z 

podmienky  kreslenia motívu na 2D plochu, kde sú jednotlivé � asti rozdielne orientované . 
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Spojenie týchto � astí pomocou kru�níc je estetické a zárove�  preh� adné (vi� . Obrázok 

3.27). 

 

 
Obrázok 3.27: Príklad potreby udr�iavania elementov SSE v kru�niciach.  
V� aka kru�nici ktorú vytvárajú nespárované úseky je vykreslený RNA motív estetický a preh� adný. 
 

Vrchol je teda potrebné v behu programu modifikova�  tak, aby vzh� adom na jeho susedov 

menil svoj vonkajší tvar, ktorý sa prispôsobí vnútornému predpisu u� kreslenému do 

kru�nice. Z toho dôvodu sa bude vrcholu meni�  výška a šírka pod� a toho ko� ko priestoru 

potrebuje na svoje vykreslenie vnútorný predpis. Asocia� né boby musia by�  umiestnené 

tak ako pred transformáciou, � i�e na za� iatku a na konci predpisu SSE. Pri takto 

definovaných podmienkach všetky funkcie ako FDn, FDe a FDa budú fungova�  bez 

zmeny. 

Samotná transformácia vrcholu typu SSE má nieko� ko samostatných výpo� tov. 

Nájdenie kru�nice ( )( )ss yxsrk ,,= , pod� a ktorej sa bude predpis kresli� , výpo� et presných 

pozícií na kru�nici pre jednotlivé znaky a prispôsobenie tvaru vrcholu pod� a ve� kosti 

vnútorného predpisu. V prvom rade je nutné vypo� íta�  polomer kru�nice a a� následne 

pozíciu stredu. Ako dobrý prístup sa ukázalo sledovanie pozície susedov tým, �e polomer 

je mo�né vypo� íta�  vzh� adom na uhol, ktorý zvierajú pri� ahlé asocia� né hrany vrcholu. 

Tento uhol bude po� ítaný ako uhol dvoch vektorov u1 a u2. Ak ai1 je prvý asocia� ný bod 

vrcholu vi a jeho prislúchajúci asocia� ný bod je akl s ktorým má spolo� nú asocia� nú 

hranu, ai2 je druhý  asocia� ný bod vrcholu vi a jeho prislúchajúci asocia� ný bod s ktorým 

má spolo� nú asocia� nú hranu je bod amn a vi je vrchol, ktorý sa bude transformova� , tak 

11 ikl aau -=  a 22 imn aau -=  (vi� . Obrázok 3.28). 



 

46 
 

 

 
Obrázok 3.28: H� adaný uhol alfa pod� a ktorého sa nájde kru�nica k je uhol vektorov u1 a u2.   
 

Uhol �  ktorý zvierajú vektory u1 a u2 je potom po� ítaný pomocou kosínusovej vety rovnako 

ako to bolo pri výpo� te funkcie FDa (vi� . Sekcia 3.2.3). Funkcia ( )af  následne vypo� íta 

ve� kos�  polomeru h� adanej kru�nice ( )afr = . Ak vektory u1 a u2 smerujú priamo od seba, 

to znamená, �e vrchol je v jednej línií ako jeho susedia, tak sa mu vráti pôvodný tvar aký 

mal pri inicializácií. Teda ide o uhol  °=180a . Takýto uhol je ale v reálnom výpo� te 

zriedkavý preto je vrcholu navrátený pôvodný tvar ak uhol °>170a . 

Aby bolo mo�né umiestni�  kru�nicu, k tak aby na nej le�ali asocia� né body vrcholu 

polomer nesmie presahova�  hodnotu polovice jeho šírky. Potom funkcia ( )af  je zhora 

ohrani� ená touto hodnotou a je definovaná   

( ) ( ) �
�

�
�
�

� +××=
2

5.0sin
šírkav

šírkavradf i
iaa  

Výpo� et polomeru r v závislosti od uhla vektorov u1 a u2 je nutné rozšíri�  o prípad, kedy je 

iste, �e polomer kru�nice neklesne pod hodnotu polovice šírky vrcholu. Ide o prípad, kedy 

vektory smerujú k sebe tak, �e sa ich koncové body nachádzajú priamo nad alebo pod 

vrcholom (vi� . Obrázok 3.29). Kontrolova�  je to mo�né pomocou orientácie susedných 

asocia� ných bodov akl a amn vzh� adom na priamky kolmé na úse� ku ai1 a ai2, ktoré 

pretínajú práve body ai1 a ai2 (vi� . Obrázok 3.29). 
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Obrázok 3.29: Prípady kedy je polomer kru�nice rovný polovi� nej šírky elementu.  
Ide o vzájomnú polohu priamky p1 a bodu  akl a priamky p2 a bodu amn. (A) Prípad, kedy je 
orientácia susedných vrcholov nad priamkou na ktorej le�ia body ai1 a ai2. (B) Prípad, kedy je 
orientácia susedných vrcholov pod priamkou na ktorej le�ia body ai1 a ai2. 
 

Orientácia je po� ítaná rovnako pomocou rovnice priamky ako vo FDa (vi� . Sekcia 3.2.3). 

Ak sa výsledné hodnoty po dosadení bodov akl a amn do rovníc im prislúchajúcich priamok 

líšia tým, �e sú kladné alebo záporné, tak je mo�né ur� i� , �e došlo k tomuto prípadu. 

Funkcia ( )af  sa vtedy neaplikuje a r je potom práve polovica šírky vrcholu.   

 Aby kru�nica pretínala vrchol v rovnakých miesta na pravej a � avej strane je zrejmé, 

�e stred ( )ss yxs ,  sa bude nachádza�  na polpriamke smerujúcej z � a�iska vrcholu, ktorá je 

kolmá na úse� ku ai1ai2. Dôle�itá je ale orientácia bodov akl a amn vzh� adom na ai1ai2. Pod� a 

nej sa bude stred nachádza�  na polpriamke bu�  nad alebo pod touto úse� kou. Ak po 

dosadení bodov akl a amn do rovnice priamky, na ktorej le�ia body ai1 a ai2 budú ich 

výsledné hodnoty kladné, pôjde o polpriamku nad úse� kou ai1ai2  a ak záporné hodnoty, tak 

pôjde o polpriamku pod úse� kou ai1ai2 (vi� . Obrázok 3.30).  Je nutné preto vypo� íta�  ako 

� aleko je bod s vzdialený od � a�iska vrcholu. Ke� �e ve� kos�  polomeru r ako aj šírka w 

vrcholu sú známe veli� iny a je zrejmé, �e polpriamka je kolmá na úse� ku ai1ai2 vzdialenos�  

stredu kru�nice s od � a�iska vrcholu, je potom mo�né vypo� íta�  pomocou Pytagorovej vety 

(vi� . Obrázok 3.30).  
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Obrázok 3.30: Umiestenie kru�nice k.  
Súradnice bodu s sú po� ítané ako vzdialenos�  od � a�iska vrcholu o ve� kosti odvesny c pravouhlého 
trojuholníka zlo�eného z bodov s, � a�iska vrcholu a asocia� ného bodu ai2. (A) Orientácia stredu s ak sú 
susedné vrcholy vk a vm orientované pod priamkou na ktorej le�ia asocia� né body ai1 a ai2. (B) 
Orientácia stredu s ak sú susedné vrcholy vk a vm orientované nad priamkou na ktorej le�ia asocia� né 
body ai1 a ai2. 
 

	 alej sa po� ítajú smerový vektor úse� ky ai1ai2  je 12 ii aau -= , kolmý vektor na u je 

( )12,uun -=  a jednotkový vektor n je nnn =1 . Ak sa stred nachádza pod priamkou na 

ktorej le�ia body ai1 a ai2 jednotkový vektor vektoru n je nnn -=1 . Potom pozícia stredu 

kru�nice s je ( ) ivcns +×= 1 . Teda pozícií � a�iska vrcholu vi sa pripo� íta zvä� šený vektor n1 

o hodnotu c. 

Ak je známy polomer a stred kru�nice je u� mo�né h� ada�  pozície jednotlivých znakov 

predpisu. V prvom rade je potrebné ur� i�  riadiaci bod X na kru�nici a pomocou jeho rotácií 

okolo bodu s nájs�  všetky h� adané pozície. Bod X je vlastne priese� ník polpriamky 

A 

B 
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smerujúcej z � a�iska vrcholu kolmej na úse� ku ai1ai2 , ktorá je vzh� adom na túto úse� ku 

opa� ne orientovaná ako bod s s kru�nicou k (vi� . Obrázok 3.31). Rotáciou tohto bodu 

rovnako kladným a záporným smerom okolo bodu s v po� te zodpovedajúcom po� tu znakov 

v predpise sa nájdu h� adané pozície. Pre h� adané súradnice x a y sú vzorce rotácie bodu X 

okolo bodu s o uhol �  takéto 

( ) ( )( ) ( ) ( )( )( )ll radsXradsXsx yyxxx sincos ×--×-+=  

( ) ( )( ) ( ) ( )( )( )ll radsXradsXsy xxyyy sincos ×-+×-+=  

Aby bolo mo�né nájs�  všetky pozície je nutné uhol  �  pre ka�dý znak meni� , pri� om nesmie 

dohádza�  k ich prekrývaniu. Uhol rotácie medzi dvoma pozíciami kedy šírka jedného 

znaku je m je 

r
m

p
b

2
360×

=  

Výpo� et pozícií znakov prebieha postupne. V prípade �e je nepárny po� et znakov, znak 

nachádzajúci sa v strede predpisu má pozíciu bodu X. Následne pre body nachádzajúce sa 

napravo od stredového znaku je bod X rotovaný najprv o uhol bl =  a potom postupne pre 

ka�dý � alší znak sa �  zvýši o � . Pre znaky na� avo od stredového znaku je bod X rotovaný 

najprv o uhol bl -= 360  a potom postupne pre ka�dý � alší znak sa �  zní�i o � . Ak je 

párny po� et znakov v predpise sú stredové znaky dva. Pravému znaku prislúcha rotácia 

bodu X o  2bl =  a postupne pre � alšie znaky napravo od neho sa �  zvýši o � . � avému 

znaku prislúcha rotácia bodu X o 2360 bl -=  a postupne pre � alšie znaky na� avo od 

neho sa �  zní�i o �  (vi� . Obrázok 3.31).   
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Obrázok 3.31: Príklad nájdenia riadiaceho bodu X a všetkých pozícií znakov predpisu.  
Bod X je opa� ne orientovaný ako stred kru�nice k a je jej priese� níkom s polpriamkou kolmou na 
priamku na ktorej le�ia body ai1 a ai2.  Následne pozície všetkých znakov sú rotáciami bodu X okolo 
bodu s.   
 

Na Obrázok 3.31 je si mo�né  všimnú� , �e sa pozície znakov nachádzajú mimo 

vrcholu. Preto�e je nutné minimalizova�  pohyb asocia� ných bodov vo výpo� te funkcií 

FDn, FDe a FDa z dôvodu aby posun vrcholov pod� a síl nebol týmto pohybom narúšaný je 

nutné posunú�  smerom k vrcholu vypo� ítané pozície znakov predpisu. Smerový vektor 

posunu je práve jednotkový vektor n1 ktorým je kolmý na úse� ku ai1ai2  a je orientovaný 

smerom k stredu kru�nice k. Tento vektor je pred��ený o vzdialenos�  o ktorú sa musia 

pozície znakov posunú�  (vi� . Obrázok 3.32 A). Je to vzdialenos�  najbli�šej pozície 

k úse� ke ai1ai2 . Ide o prvý alebo posledný znak predpisu (vi� . Obrázok 3.32 A). 

Vzdialenos�  je potom po� ítaná ako vzdialenos�  pozície prvého respektíve posledného 

znaku predpisu z1 od priamky na ktorej le�ia body ai1 a ai2. Rovnica priamky na ktorej le�ia 

body  ai1 a ai2 je  01211 =++ cynxn , potom vzdialenos�  bodu z1 od priamky 

01211 =++ cynxn  je 

2
12

2
11

112111

nn

cznzn
dist

yx

+

++
=  

Súradniciam všetkých pozícií znakov je následne pripo� ítaný vektor 1ndist×  (vi� . Obrázok 

3.32 A). 
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Obrázok 3.32: Príklad posunu pozícií znakov do vnútra vrcholu a prispôsobenie jeho rozmerov 
predpisu.   
(A) Nájdenie smeru posunu pozícií n1 ktorý je kolmý na úse� ku ai1ai2 a zárove�  je orientovaný 
smerom k stredu kru�nice k.  Ka�dá pozícia znaku je potom posunutá pod� a n1 o vzdialenos�  ktorá sa 
rovná vzdialenosti prvého alebo posledného znaku predpisu od priamky na ktorej le�ia body ai1ai2. (B) 
Prispôsobenie rozmerov vrcholu pod� a predpisu. 

 

Dôle�itou sú� as� ou transformácie vrcholu SSE je prispôsobenie jeho výšky a šírky 

predpisu, ktorý je u� kreslený pod� a kru�nice. Šírka vrcholu wn je po� ítaná ako vzdialenos�  

medzi prvým a posledným znakom. Teda ak je pozícia prvého znaku z1 a druhého znaku z2, 

vzdialenos�  medi nimi je  12 zzwn -= . Ke� �e pozícia vlastne znamená  � a�isko v tomto 

prípade  je nutné pripo� íta�  pravej aj � avej strane vrcholu  polovicu šírky jedného znaku. 

Potom šírka vrcholu je mzzwn +-= 12 . Výška vrcholu je vzdialenos�  bodu X od priamky 

na ktorej le�ia body  z1 a z2. Ak je normálový vektor  rovnice priamky na ktorej le�ia body 

z1 a z2  vektor nz, rovnica priamky je 0=++ cynxn zz , potom vzdialenos�  bodu X od 

priamky 0=++ cynxn zz  je 
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Tu je potrebné pripo� íta�  výške polovi� nú výšku znaku h pre hornú aj dolnú � as�  vrcholu. 

Potom výsledná výška vrcholu je hdistX +  (vi� . Obrázok 3.32 B). 

Tento prístup zabezpe� í, to �e sa ka�dý vrchol typu SSE prispôsobí svojím susedným 

vrcholom. Teda v závislosti od uhlov, ktoré navzájom zvierajú je element ohýbaný. 

V celkovom zobrazení grafu RNA motívu vrcholy SSE vytvárajú kruhovité útvary a na 

miestach kde sú v jednej línií ako ich susedia ostanú v pôvodnom tvare ako pri inicializácií.  

3.2.8. Beh algoritmu 

Ka�dá z funkcií FDn, FDa, FDe, rotácie, zrkadlové oto� enie a udr�iavanie vrcholov typu 

SSE v kru�niciach sú v predchádzajúcich kapitolách opísané ako samostatné jednotky, 

ktoré riadia vykres� ovanie RNA motívu. Na to aby boli dodr�ané po�iadavky pre správne 

vykreslený RNA motív, musia by�  tieto funkcie postupne aplikované na graf v správnom 

� ase. Riadenie behu algoritmu, kedy sa graf transformuje a� do výslednej podoby 

zabezpe� ujú hodnoty výsledných energií En, Ea a Ee silových funkcií FDn, FDa a FDe. 

Postupne v ka�dej iterácií sa kontrolujú ich aktuálne hodnoty pri� om sa uchováva 

informácia o minimálnej hodnote akú ka�dá z energií dovtedy dosiahla. Beh algoritmu 

kon� í, ke�  u� istý po� et iterácií minimálne hodnoty energií neklesajú.  

Po na� ítaní a vytvorení grafovej štruktúry zo vstupného deskriptoru je nutné priradi�  

jednotlivým vrcholom po� iato� né pozície. V metóde kreslenia grafov pomocou pru�ín 

(vi� . Sekcia 2.1).  sú vrcholom na za� iatku behu algoritmu priradené náhodné pozície 

preto�e na ne pôsobí iba jeden typ sily a to sila pru�ín. Vtedy nezále�í na prvotnom 

rozmiestení vrcholov na kresliacej ploche. No ak v grafe pôsobí viacero odlišných síl, 

pod� a ktorých sú po� as behu algoritmu vrcholy posúvané, mô�e sa sta� , �e tieto sily budú 

navzájom bráni�  vrcholom v posune na správne miesta a tým mô�e dôjs�  k zauzleniu 

štruktúry. Prvotné rozmiestnenie preto nesmie by�  náhodné.  

Po� iato� né pozície vrcholov sú prira� ované postupne pod� a toho, ako sú za sebou 

radené elementy v mape deskriptoru. Vzdialenosti medzi vrcholmi musia by�  � o najvä� šie 

aby mali po� as behu algoritmu dostato� ný priestor na pohyb k správnym pozíciám. 

Následne je aplikovaná funkcia udr�iavania vrcholov typu SSE v kru�niciach. Aplikuje sa 

aj po� as behu algoritmu neustále po ka�dom pohybe vrcholu na susedné vrcholy typu SSE 

a to ešte pred aplikáciou silových funkcií. Ešte pred spustením behu algoritmu sú 

vypo� ítané výsledné sily pôsobiace na � a�iská vrcholov funkcií FDn, FDa a FDe. Ak je 

graf zostrojený, vrcholy majú prvotné pozície, funkcia udr�iavania vrcholov typu SSE 
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v kru�niciach je aplikovaná na ka�dý prislúchajúci typ a � a�iská vrcholov majú vyrátané 

výsledné sily funkcií FDn, FDa a FDe mô�e by�  spustený cyklus, v ktorom sa bude graf 

transformova�  a� do výslednej podoby.  

Jedna iterácia cyklu znamená, �e sa vykoná operácia, ktorá bu�  posunie vrcholy istým 

smerom alebo rotuje náhodne vybraný element. Následne sa aplikujú funkcie FDn, FDa 

a FDe na tie vrcholy, ktoré touto akciou mohli by�  ovplyvnené a pod� a hodnôt En, Ea a Ee 

sa rozhodne � i bude cyklus zastavený a tým graf potvrdený ako výsledný, alebo bude 

cyklus pokra� ova�  v � alších iteráciách. Operácia vykonaná v jednej iterácií mô�e by�  

dvoch typov. Ide o rotovanie alebo posúvanie vrcholov. V ka�dej iterácií sa náhodne 

vyberie jedna z nich. Aby bolo mo�né náhodný výber kontrolova�  sú týmto operáciám 

priradené pravdepodobnostné hodnoty, ktoré vyjadrujú z akou pravdepodobnos� ou sa 

v jednej iterácií vykoná bu�  rotácia alebo posun. Ak ide o rotáciu vyberie sa náhodný 

vrchol z grafu a aplikuje sa príslušná funkcia automatickej rotácie. Pri elementoch hélix 

a relácie  je aplikovaná metóda, kedy sú s vrcholom otá� ané aj celé � asti grafu, ktoré 

svojimi bu�  � avými alebo pravými asocia� nými bodmi element uzatvára.  

Ak je v iterácií vybraná funkcia posunu, tak kontrola síl a prípadná zmena pozície bude 

prebieha�  postupne vo všetkých vrcholoch. Po ka�dom posune vrcholu je nutné aplikova�  

funkciu udr�iavania vrcholov typu SSE v kru�niciach a silové funkcie FDn, FDa a FDe na 

vrcholy, ktoré mohli by�  týmto ovplyvnené. Aby bola zmena pozícií plynulá pohyb je 

kontrolovaný tým, �e sa vrchol pohne o vzdialenos� , ktorá sa rovná napríklad štvrtej 

odmocnine d��ky prislúchajúceho smerového vektora. Tento prepo� et sa mení v závislosti 

na ve� kosti síl nastavených v silových funkciách. Prvý spôsob ako nájs�  tento vektor je 

sú� et výsledných síl teda smerových vektorov funkcií FDn, FDa a FDe ktoré pôsobia na 

� a�isko vrcholu. Vplyv jednotlivých síl je mo�né kontrolova�  im prislúchajúcimi 

konštantami respektíve škálami Sn, Se a Sa, ktorými budú tieto vektory násobené.  

Druhý spôsob je náhodný výber funkcie FDn, FDa a FDe pod� a ktorého výslednej sily 

bude vrchol posunutý. Tu je taktie� potrebné kontrolova�  výskyt jednotlivých funkcií a tým 

aj ich vplyv po� as behu programu a to tak, �e ka�dej je priradená pravdepodobnostná 

premenná, ktorá vyjadruje z akou pravdepodobnos� ou sa vyberie v prípade posunu jedna 

z nich. Ako dobrý prístup sa však ukázalo pou�itie práve prvého spôsobu.   
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4. Implementácia a vyhodnotenie 

Našu metódu silovo riadeného vykres� ovania RNA motívov sme implementovali 

v programe RNA viewer. Metóda obsahuje viacero konštánt, ktoré sme naladili tak, aby 

nakreslené motívy � o najlepšie zodpovedali po�iadavkám, ktoré sme sformulovali 

v úvodných kapitolách. Okrem algoritmu je v programe k dispozícii viacero nástrojov, na 

kone� nú úpravu nakreslenia a na zmenu štruktúry v deskriptore. V tejto kapitole popíšeme 

implementa� né detaily a uká�eme nakreslené výsledky vyprodukované našim programom.   

4.1. Implementan� né detaily 

Program RNA viewer je implementovaný v jazyku C++ v prostredí QT. Vývojové 

prostredie QT C++ je vhodným variantom na implementáciu, preto�e má všetky svoje 

kni�nice optimalizované tak, aby boli kompatibilné s viacerými opera� nými systémami. 

Z toho dôvodu je mo�né pomerne jednoducho a bez zásahov do zdrojového kódu programu 

vygenerova�  spustite� ný súbor ktorý je mo�né spusti�  pod zvoleným opera� ným systémom.   

4.2. Ladenie konštánt 

Jednotlivé funkcie metódy silovo riadeného vykres� ovania motívov majú svoje vlastné 

konštanty, ktoré kontrolujú ich vplyv. Ich nastavovaním je mo�né zabezpe� i�  dodr�iavanie 

po�iadaviek správneho vykres� ovania RNA motívu. Ide o konštanty jednotlivých silových 

funkcií FDn, FDe a FDa. Vzh� adom na to, �e beh algoritmu je zalo�ený na vektorovom 

sú� te výsledných hodnôt silových funkcií pôsobiacich vo vrchole, je potrebné nastavi�  

škálovanie konštanty (vi� . Sekcia 3.2.8). Základná konštanta, od ktorej sa ostatné odvíjajú, 

je ve� kos�  jedného znaku Zw.. Práve od ve� kosti znaku závisia vzájomné vzdialenosti 

jednotlivých vrcholov.  

Funkcia FDn mô�e by�  nastavovaná konštantou l, ktorá vyjadruje pokojovú d��ku 

pru�iny (vi � . Sekcia 3.2.1). To znamená, �e jej hodnota udáva vzájomné vzdialenosti 

asociovaných vrcholov. Jednou z po�iadaviek správneho vykreslenia motívu je 

dodr�iavanie rovnakých vzdialeností medzi nukleotidmi,  preto 3wZl = . Tretina ve� kosti 

znaku udáva primeranú vzdialenos�  medzi znakmi v predpise a aj medzi vrcholmi.  

Funkcii FDe mô�u by�  nastavované dve konštanty: maximálna hodnota g sily, ktorú 

mô�e FDe nadobudnú�  a  ve� kos�  po� a h v okolí vrcholu v ktorom dochádza ku kolízií 

(vi� . Sekcia 3.2.2).  Hodnota konštanty g v podstate nie je a� tak dôle�itá preto�e o vplyve 
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funkcie FDe rozhoduje jej prislúchajúca škála Se. Preto .200=g  Ke� �e ka�dý vrchol má 

okolo seba pole ve� kosti h nesmie táto konštanta v sú� te dvoch vrcholov zásadne 

presahova�  hodnotu konštanty l. Preto 2lh = .  

Funkcii FDa je mo�né taktie� nastavova�  konštantu, ktorá vyjadruje maximálnu 

mo�nú hodnotu sily funkcie FDa (vi� . Sekcia 3.2.3). Ide o konštantu m, ktorej hodnota 

taktie� ako pri funkcii FDe nie je dôle�itá, preto�e o vplyv funkcie FDa rozhoduje jej 

prislúchajúca škála Sa. Preto 200=m .    

Kone� né nastavenie škál vplyvu silových funkcií je postupným ladením ustálené na 

hodnotách  1=Sn , 1=Sa  a 4=Se , kde vplyv funkcie pre vyhýbanie sa kolíziám FDe 

musí by�  oproti ostaným funkciám štvornásobne zvä� šený. Toto ladenie prebiehalo 

testovaním rôznych typov RNA štruktúr a ich porovnávaním s preferovanými ru� nými 

nakresleniami.  

4.3. Príklady vykreslených motívov 

Vykres� ovanie RNA motívov v programe RNA viewer prebieha v dvoch fázach. Na� ítanie 

vstupného deskriptora a jeho automatické vykreslenie a následná úprava motívu do 

po�adovaného tvaru. Naša metóda najlepšie vykres� uje štruktúrou jednoduché motívy, kde 

nie je nutné vykonáva�  ve� a zmien aby bol dosiahnutý po�adovaný. Najlepšie výsledky 

mala naša metóda pri vykres� ovanie motívov s pravidelnými štruktúrami kde automaticky 

vykreslený motív bol ve� mi podobný s motívom kresleným ru� ne. V menej pravidelných 

motívoch a v motívoch, kde bolo potrebné do vä� šej kru�nice zasadi�  helixy sa vyskytol 

nedostatok funkcie, ktorá pod� a susedných vrcholov ohýba predpis SSE. Funkcia v týchto 

prípadoch neohne predpis SSE dostato� ne na to aby tvoril kru�nicu. V prípade, �e motív 

obsahuje pseudouzol výsledný tvar po automatickom vykreslení podstatne menej 

znázor� uje po�adovaný výsledok. Je to spôsobené tým, �e sa body pseudouzlu nachádzajú 

na opa� ných koncoch motívu. Ke� �e ka�dá hrana je zárove�  aj pru�ina tieto konce sú 

rovnako ako u iných bodoch spojených hranou pri� ahované. Tento problém by mohol by�  

odstránený do� asným vylú� ením hrán spôsobujúcich pseudouzly (vi� . Sekcia 4.4).  
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Obrázok 4.1: Príklad vykreslenia RNA motívov programom RNA viewer.  
(A) Automatické vykreslenie. (B) Finálny výsledok po úprave pomocou nástrojov RNA viewer. (C) 
Ru� ne nakreslená RNA motív.   
 
 

4.4. Rozšírenia programu 

Prvým nedostatkom programu RNA viewer je to, �e motívy, kde sa nachádzajú slu� ky nie 

sú správne vykres� ované, preto�e sú zvä� ša pri� ahované k sebe vzdialené konce motívu. 

Mo�ným rozšírením by mohlo by�  vyh� adávanie takýchto úsekov a vyradenie asociácií, 

ktoré zaprí� i� ujú tento ne�iaduci stav. Po skon� ení behu algoritmu by boli asociácie  

vrátené do motívu tak, aby neprekri�ovali �iaden element. 	 alším rozšírením je lepšie 

udr�iavanie SSE v kru�niciach preto�e ak je jeden SSE zlo�ený s vä� šieho po� tu znakov 

A B C 
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kruhovitý útvar v ktorom sa vykres� uje je vä� ší ako by bolo potrebné. Mo�ným 

pou�ívate� ským rozšírením je to aby si program uchovával zmeny po ukon� ení algoritmu, 

ktoré pou�ívate�  robí na kone� nom dokreslení motívu. Tieto zmeny by potom po � alšom 

automatickom vykreslení boli automaticky aplikované na motív.   
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Záver 

Cie� om tejto práce bolo navrhnú�  a implementova�  metódu, ktorá doká�e automaticky 

vykres� ova�  RNA motívy, tak aby boli dodr�ané po�iadavky správneho vykreslenia 

motívu. Snahou bolo dosiahnu�  to aby automatické vykres� ovanie motívov pomocou našej 

metódy zalo�enej na silovo riadenom vykres� ovaní vytváralo nakreslenia, ktoré by sa � o 

najviac podobali preferovaným ru� ným nakresleniam motívov.  

Hlavnou � as� ou práce bolo navrhnutie algoritmu, ktorý automaticky vykreslí RNA 

motív tak, aby bolo dodr�aných � o najviac po�iadaviek správneho vykreslenia motívu. 

Inšpirovaním sa metódou kreslenia grafov a grafových štruktúr pomocou síl bolo v tomto 

prípade dobrým riešením, preto�e postupným implementovaním a testovaním rôznych 

typov síl a ich kombinácií sme dospeli ku kone� nému stavu, kedy vieme kontrolova�  silami 

po�iadavky pre správne vykreslený RNA motív. Zárove�  je mo�nos�  doplni�  do algoritmu 

nové typy síl na kontrolu po�iadaviek, ktoré by mohli postupom � asu pribudnú� . Táto 

metóda je preto otvorená rozšíreniam.  

Algoritmus, ktorý automaticky vykres� uje motív okrem jednoduchých štruktúr 

zlo�ených s desiatich elementov preh� adne vykres� uje aj komplexnejšie štruktúry, kde 

pou�ívate�  následne len drobnými zmenami dosiahne po�adovaný tvar. Existujú ale aj také, 

ktorým algoritmus nedoká�e zabezpe� i�  dodr�anie podmienok správneho vykreslenia. Ide 

o motívy, ktoré obsahujú pseudouzly. V týchto prípadoch sú asocia� né body, ktoré majú 

by�  v susedstve spravidla na opa� ných koncoch štruktúry to spôsobuje problémy pri 

postupnej transformácií grafu motívu do výsledného nakreslenia.  

Myslíme si, �e program RNA viewer má potenciál na to aby bol v praxi vyu�ívaný, 

preto�e motívy vykreslené pomocou našej metódy sú ve� mi podobné preferovaným 

ru� ným nakresleniam a preto � as na ich kone� nú úpravu do výsledného tvaru je podstatne 

kratší, ako je to v iných nástrojoch. Ide o jednoduché úpravy v RNA viewer,  ktoré si nie je  

potrebné prvotné naštudovanie z pou�ívate� ského manuálu. 

V priebehu tejto práce sme sa bli�šie zoznámili s problematikou vykres� ovania nielen 

RNA motívov, ale aj samotných grafov pri� om sme základnú metódu vykres� ovania 

pomocou síl pru�ín rozšírili o sily, ktoré doposia�  v týchto metódach pou�ité neboli. 

Ukázali sme, �e je mo�né rôzne typy podmienok kontrolova�  pomocou správne 

navrhnutých síl a tým dosiahnu�  po�adovaný výsledok vo vykreslenom grafe.  Dúfame, �e 
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tento prístup poslú�i niekomu ako inšpirácia v problematike kreslenia RNA motívov alebo 

aj v teórií kreslenia grafov a grafových štruktúr.            
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Prílohy 

Pou�ívate� ské rozhranie programu RNA viewer 

Program RNA viewer ponúka rozhranie pomocou ktorého mô�e pou�ívate�  kresli�  RNA 

motívy popísané v deskriptore. Po na� ítaní deskriptoru program navrhne výzor RNA 

motívu. Následne si pou�ívate�  mô�e pomocou grafických nástrojov ešte motív prispôsobi�  

svojim po�iadavkám. K dispozícií má grafické nástroje, ale aj mo�nos�  zmeni�  štruktúru 

motívu priamo v deskriptore. Výsledný obrázok je potom mo�né exportova�  do nieko� kých 

grafických formátov.         

Na� ítanie a vykreslenie RNA motívu 

Po spustení programu RNA viewer je pou�ívate� ovi ponúknuté prostredie zlo�ené z dvoch 

hlavných � astí. Prvá � as�  je textové pole umiestnené napravo okna programu. V tomto poli 

je zobrazený deskriptor. Druhá � as�  je kresliace pole, kde je pod� a deskriptoru v textovom 

poli RNA motív vykres� ovaný.  

 Prvá mo�nos�  ako s programom pracova�  je na� ítanie RNA motívu z u� vytvoreného 

deskriptoru. Po na� ítaní je pod� a algoritmu popísanom v metodike vykres� ovania RNA 

motív v kresliacom poli vykreslený. Následne je mo�né pomocou grafických nástrojov 

motív prispôsobova�  po�iadavkám pou�ívate� a. Okrem toho je mo�né v textovom poli 

meni�  deskriptor a tým aj štruktúru motívu.  

Druhá mo�nos�  ako s programom pracova�  je postupné vytváranie deskriptoru 

v textovom poli. Teda pou�ívate�  mô�e písaním do textového po� a postupne vytvára�  

vlastný deskriptor, na ktorý je následne aplikovaný algoritmus na vykres� ovanie RNA 

motívov. Tento motív si taktie� pou�ívate�  mô�e pomocou grafických nástrojov 

prispôsobova�  svojim po�iadavkám.   

Pou�ívate� ské nástroje 

Po�ívate� ské nástroje, ktoré ponúka program RNA viewer sú umiestnené pod� a typu do 

vlastných pracovných líšt, ktoré si mô�e pou�ívate�  premiest� ova�  v rámci okna programu 

na miesta kde mu to najviac vyhovuje.  

Lišta s nástrojmi pre textové pole obsahuje tla� idlo EDIT ktoré aktivuje mo�nos�  

prepisovania textového po� a teda povolí zmeny v deskriptore, tla� idlo RESIZE, ktoré 

aktualizuje vykreslený RNA motív pod� a zmien v textovom poli a tla� idlo POS, ktoré 
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zapíše do textového po� a ako komentár deskriptoru aktuálne vykreslený motív, ktorý sa 

mô�e po ulo�ení do súboru .des mô�e neskôr na� íta� .    

Lišta s grafickými nástrojmi obsahuje tla� idlo Select kedy je povolený výber viacerých 

elementov zo štruktúry RNA motívu. Po opätovnom stla� ení tohto tla� idla teda jeho 

deaktivácií je vyberaný iba jeden element. Stla� ený kláves Shift nahradzuje aktiváciu 

tla� idla Select a jeho pustením sa Select deaktivuje. Výber elementu je zabezpe� ovaný 

kliknutím myší do oblasti jeho výskytu. Ak je aktivované tla� idlo MOVE pou�ívate�  mô�e 

hýba�  všetkými vybranými elementmi. Ak je aktivované tla� idlo ROT, pou�ívate�  mô�e 

rotova�  všetky vybrané elementy. Ak je aktivované tla� idlo HAND, pou�ívate�  mô�e celý 

RNA motív posúva�  na nové pozície. Ak je stla� ené tla� idlo MIRR, aplikuje sa funkcia 

zrkadlového oto� enia na všetky vybrané elementy typu hélix alebo relácia. Tla� idlom 

Center pou�ívate�  umiestni RNA motív do stredu kresliacej plochy a tla� idlom Color je 

mo�né meni�  farbu všetkým vybraným elementom. 

Samostatná lišta, ktorá ale nie je be�nému pou�ívate� ovi zobrazená obsahuje rôzne 

nastavenia algoritmu pre vykres� ovanie RNA motívu. Je mo�né ju zobrazi�  v prípade 

rozširovania a úpravy programu.   

Výstupné súbory 

Výstupný súbor programu RNA viewer je v podstate obrázok vykresleného RNA motívu. 

Kresliacu plochu programu je preto mo�né exportova�  do obrázkových formátov. Po�ívate�  

má na výber formáty BMP, JPG, JPEG a PNG. Okrem toho je mo�né kresliacu plochu 

ulo�i �  do PDF súboru ve� kosti A4. Zárove�  je mo�nos�  ulo�i �  si do deskriptoru aktuálne 

textové pole.  
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