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Introducao

O estudo computacional de unioes de bolas possui aplicagoes em diversas
areas da Matematica. Em Geometria Computacional, por exemplo, toda
superficie pode ser bem aproximada por uma unido de bolas, vide [9]. E o
power crust, vide [10], é uma aproximagao da superficie a partir das polibolas
que aproxima o interior e o exterior da superficie.

O objetivo principal deste trabalho é propor uma evolucao de uniao de
bolas que simplifique a sua forma procurando preservar seus grandes elementos
geométricos. A desconexao ou nao das formas é um aspecto essencial da
evolucao. Em alguns casos, pode significar uma divisao importante do objeto,
vide [7]. Em outros casos, pode ser indesejada, pois gostariamos de ter uma
versao conexa simplificada da forma. Por esta razao, estamos estudando os
movimentos propostos sem a preocupacao de preservar a conexidade a qualquer
custo. Observamos que as desconexoes estao ocorrendo, na maioria das vezes,
em “pescocos” da forma. Essa é uma caracteristica desejavel do movimento. O
fechamento de buracos é um outro aspecto que também pode ser bastante tutil
quando estamos interessados em detectar buracos “grandes” e “pequenos”de
uma uniao de bolas.

Esperamos que este estudo seja importante em Biologia, pois muitas das
funcoes de uma proteina estao relacionadas com as interacoes entre proteinas
e outras moléculas. Em outras palavras, as proteinas sao as pecas de um
enorme quebra cabecgas cuja solucao requer, dentre outras coisas, um bom
entendimento das formas envolvidas. Por esta razao, este tipo de simplificacao
pode ser importante para a simulacao de encaixes de moléculas, ja que
trabalhar com uma molécula nao simplificada é inviavel computacionalmente.
Aplicagoes bioldgicas da Topologia Computacional podem ser encontradas em
[5]. Além disso, esta simplificacdo também pode ser 1til na visualiza¢do e no
armazenamento de objetos. Mais precisamente, objetivamos criar um espaco de
escala para uniao de bolas, que é uma hierarquia de simplifica¢oes dessa uniao
de bolas. Nesta dissertacao, no entanto, nao estudamos nenhuma das possiveis
aplicagoes do movimento. Este trabalho possui um carater investigativo,

visando apenas iniciar o estudo de evolugoes de polibolas.
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Consideramos apenas o caso 2D por ser mais facil de testar as idéias
e, principalmente, por ser mais facil de implementar. No caso 2D, um dos
espacos de escala para formas mais utilizado é o gerado pelo movimento
por curvatura. Algumas propriedades importantes desse movimento sao a
preservacao da topologia da forma e a sua convexificacao gradual. Neste
trabalho, procuraremos gerar movimentos com tais caracteristicas .

O grande interesse em descrever a forma de um objeto 2D ou 3D através
de seu eixo medial deve-se ao fato de que este é uma estrutura geométrica
mais simples e que preserva varias caracteristicas da forma. Por exemplo,
o eixo medial mantém o numero de componentes conexas e o numero de
buracos, sendo na realidade um retrato homotépico da forma original. Também
preserva um pouco da geometria do objeto, representando bem suas cavidades.
A transformagao do eixo medial (MAT) representa uma forma através do eixo
medial e da distancia de cada ponto do eixo a fronteira. Parece bastante
promissor, entao, modificarmos a forma através de alteracoes no MAT, isto
¢, no eixo medial e na fungao raio.

No caso de polibolas, o eixo medial pode ser computado exatamente e
tem uma estrutura combinatéria simples que pode ser facilmente representada
no computador. Sendo assim, simplificar a forma a partir do eixo medial e da
funcao raio parece bastante natural.

O primeiro movimento proposto simplificou bem as polibolas, mas
desconectou-as muito. As variagoes do movimento tiveram como objetivo
diminuir a quantidade de desconexdes. Consideramos que a escolha da veloci-
dade dos centros de bolas e a variagao dos raios ¢ um problema relevante que
comecamos a enfrentar neste trabalho. Mas, neste momento, o estudo ainda
esta incompleto e aberto a novas propostas.

A implementacao de eixos mediais de polibolas nao é um problema sim-
ples. Em particular, esta torna-se dificil por estar diretamente relacionada a
implementagao de triangulagoes de Delaunay e de a-shapes. Por esta razao, en-
contramos varias dificuldades na implementacao do programa para a evolucao
das polibolas. Tivemos problemas numéricos e também com pontos em posi¢ao
nao-geral, pois trabalhamos com um conjunto de pontos que é resultado das
intersecoes entre as bolas. No entanto, conseguimos resolver, razoavelmente,
estes problemas e o programa implementado tem funcionado bem, pelo menos
quando consideramos um numero limitado de bolas. As solucoes encontradas
foram descritas neste trabalho.

Esta dissertagao foi dividida em sete capitulos. No segundo capitulo
foram apresentados os principais conceitos tedricos de Geometria Computa-

cional necessarios para o que vem a seguir, que sao a definicao de a-shape e as
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propriedades do eixo medial de uniao de bolas. O terceiro capitulo contém a
estrutura de classes para a implementacao do eixo medial em C++. O quarto
capitulo discute alguns dos problemas surgidos na implementagao do eixo me-
dial de uniao de bolas. O quinto capitulo descreve a evolugao proposta e o sexto
capitulo apresenta alguns dos resultados obtidos. O sétimo capitulo fecha este

trabalho apresentando algumas conclusoes e trabalhos futuros.
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