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Reziume

Disertacijoje nagrinéjamos baltymy pédsaky parametrizavimo dvimatés elekt-
roforezés (2ME) geliy vaizduose problemos. Proteomikoje, analizuojant baltymus,
tiriami gyvame organizme vykstantys pokyciai. 2ME metu baltymai iSskiriami pa-
gal ju molekulines savybes. Deja 2ME geliy vaizdy automatinei analizei skirtose
programose pritaikytos technologijos netinka iSkraipytiems baltymy pédsakams
(dél baltymy isisotinimo, persisotinimo ar susiliejimo) aptikti ir parametrizuo-
ti. Pagrindinis disertacijos tikslas — istirti galimybe taikyti vaizdo rekonstravimo
technologijas trimaciams objektams parametrizuoti, sukuriant ir iStiriant baltymy
pédsaky 2ME geliy vaizduose parametrizavimo metodus.

Disertacijoje sprendZiami trys pagrindiniai uZdaviniai: naujy baltymy pédsaky
matematiniy modeliy, tinkamy jsisotinusiems baltymy pédsakams parametrizuoti,
kiirimas; baltymy persisotinimy paieskos ir rekonstravimo metodo kiirimas ir susi-
liejusiy baltymy pédsaky parametrizavimo metodo kiirimas.

Disertacija sudaro jvadas, keturi skyriai ir rezultaty apibendrinimas. Ivadinia-
me skyriuje nagrinéjamas problemos aktualumas, iSkeliamos hipotezés, formu-
luojamas darbo tikslas bei uZdaviniai, mokslinis darbo naujumas, darbo praktiné
reik§mé ir disertacijos struktiira. Pirmajame skyriuje apZvelgtos parametrizavimui
taikomos vaizdo rekonstravimo technologijos. Skyriuje apzvelgtos vaizdo rekonst-
ravimo technologijos, taikomos objektui parametrizuoti, kai naudojami keli, skir-
tingu kampu, gauti objekto vaizdai, taikomos Siuo metu technologijos bei mate-
matiniai modeliai baltymy pédsakams aptikti ir parametrizuoti 2ME geliy vaiz-
duose. Antrajame skyriuje pateikti penki nauji baltymy pédsaky modeliai, tinka-
mi isisotinusiems baltymy pédsakams 2ME geliy vaizduose parametrizuoti. Taip
pat pateikti sitilomy baltymy pédsaky matemetiniy modeliy eksperimentinés pa-
tikros rezultatai. Treciajame skyriuje pristatytas baltymy persisotinimy paieSkos
ir rekonstravimo 2ME geliy vaizduose metodas bei eksperimentinés patikros re-
zultatai. Ketvirtajame skyriuje pristatytas naujas metodas susiliejusiems baltymy
pédsakams parametrizuoti taikant spindulio tipo baziniy funkcijy tinklus. Pasiily-
tas biidas 2ME geliy vaizdams efektyviai filtruoti ir naujas algoritmas spindulio
tipo baziniy funkcijy tinklo baziniy funkcijy skaiciui bei centrams nustatyti.

Pagrindiniai disertacijos rezultatai paskelbti 15 moksliniy konferencijy Lie-
tuvoje ir uzsienyje. Disertacijos tematika atspausdinta 12 moksliniy straipsniy: du
Zurnale, itrauktame { Thomson ISI Web of Science sarasa, du — leidiniuose, cituoja-
muose Inspec duomeny bazgje, du — tarptautiniuose recenzuojamuose Zurnaluose,
trys — recenzuojamose tarptautiniy konferencijy medziagose, trys — respublikiniy
konferencijy medziagose.



Abstract

The problems of protein parametrisation in two-dimensional electrophoresis
(2DE) gel image is analysed in this work. Analysis of the proteins gives possibility
to observe the health state of living organisms. In proteomics two-dimensional ele-
ctrophoresis is used for protein separation in the gel according to their isoelectric
point and molecular mass. The resulting gel is scanned and analysed by automatic
gel image analysis systems. Those systems are not able to deal with specific protein
spot distortions found in the gel image. The over-saturated protein spots prevent
proper segmentation of the 2DE gel images. The aim of the work is to investigate
the possibility of image reconstruction applications for object parametrisation by
creating new methods for protein spot parametrisation in 2DE gel images.

Three main tasks are resolved in this work: new mathematical models for
parametrisation of saturated protein spots in 2DE gel images are proposed; new
method for over-saturated protein spot search and reconstruction in 2DE gel images
is proposed; new method for parametrisation of overlapped protein spots in 2DE
gel images is proposed.

The thesis is divided into introduction, four chapters and generalisation. The
review of image reconstruction techniques and current 2DE gel image analysis
problems are presented in first chapter. In the second chapter — the new mathe-
matical models for parametrisation of saturates protein spots are proposed and
experimental investigation results, comparing to diffusion model, are shown. A
new method for reconstruction of over-saturated protein spots in 2DE gel images
is proposed in the third chapter. The method consists of two main parts: over-
saturation search and reconstruction, using mathematical protein spot model. The
experimental investigation of the proposed method was made using two sets of
2DE gel images: with more than three over-saturated protein spots in gel image
and with fewer over-saturated spots. The accuracy of reconstruction was investiga-
ted using synthetic protein spots. A new method for parametrisation of overlapped
protein spots in 2DE gel images is proposed in the fourth chapter. The proteins
are parametrised by the use of radial basis function network. The new algorithm
for initial basis functions centres estimation is proposed. The new algorithm for
estimation of median filter mask, used for 2DE gel image filtration is proposed.

The main results of the thesis were reported at the 15 scientific conferen-
ces. Twelve scientific papers have been published on the topic of this work: two in
Thomson ISI Web of Science quoted journal, two papers in reviewed editions quo-
ted in Inspec database, two in periodical reviewed journals and three proceedings
of international conferences and three in the proceeding of national conferences.
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lvadas

Darbo aktualumas

Vaizdiné informacija Zmogui yra viena svarbiausiy paZzistant ir analizuojant
objektus, pagaliau orientuojantis erdvéje. DaZnai vienas vaizdas gali atstoti tiiks-
tanCius pasakyty ZodZiy. Vaizdine informacija yra dalinamasi internetu, iSsaugo-
mos gyvenimo akimirkos, grafiné vartotojo sasaja kompiuteryje padeda vartotojui
atlikti daugybe veiksmy greiciau ir patogiau, palengvina naujoviy isisavinimg. Vi-
sa tai atlieckama kompiuteriais.

Vaizdiné informacija kompiuteryje pateikiama palyginti dideliais duomeny kie-
kiais. Siekiant sumaZinti apdoroti skirta duomeny srauta yra naudojami ivairiis
duomeny glaudinimo ir atrankos metodai. Siems tikslams jgyvendinti, kompiute-
riy inZinerijoje atsirado vaizdy apdorojimo sritis (angl. Image Processing), kurios
pagrindiniai uzdaviniai sietini su vaizdo pateikimu.

Kompiuteriné rega (angl. Computer Vision), tai plati vaizdy analizés sritis,
kurios pagrindinis tikslas — iSgauti informacija apie analizuojama vaizda, siekiant
ja panaudoti skaiiavimuose ar priimti reikiamus sprendimus. Pagrindinis skirtu-
mas tarp vaizdy apdorojimo ir kompiuterinés regos yra tas, kad pirmoji sritis skirta
pateikti vaizdus Zmogui, o antroji — analizuoti juos kompiuteriu. I§ dalies Sios dvi
mokslo sritys tarpusavyje siejasi ir daznai viena kita papildo.

Zmogaus rega ir kompiuteriy galimybés yra savaip apribotos, todél vaizdo at-
paZinimo sistemy projektuotojas privalo atsizvelgti i Zmogaus regos ypatybes, apa-



2 Ivadas

ratinés jrangos galimybiy ribas ir kurti sistemas ieSkodamas optimalaus sprendimo
apjungiant funkcionaluma, kokybg ir greiti.

Proteomikoje, analizuojant baltymus, tiriami gyvame organizme vykstantys
pokyciai. Vienas daZniausiai taikomy tyrimy yra dvimate elektroforeze (2ME). Jos
metu baltymai i§skiriami pagal jy molekulines savybes. Taip — netiesiogiai — bioin-
Zinierius gali paZvelgti i paciento organizmo biisena, stebéti pakitimus, nukrypi-
mus nuo jprastos sveikam Zmogui biisenos [64, 81]. Nuskaic¢ius 2ME metu gauto
gelio vaizda, jo analizei naudojamos papildomas programinés priemonés triuks-
mams vaizde filtruoti, i8ryskinti baltymy pédsakus ir taip palengvinti geliy vaizdy
analizés specialisto darba. Deja 2ME geliy vaizdy analizé ir palyginimas — ypa-
tingo atidumo reikalaujantis darbas. Specialistas, sulygindamas du geliy vaizdus
tarpusavyje, gali uztrukti kelias valandas.

Dvimateés elektroforezés geliams analizuoti, pasaulyje kuriamos automatinés
baltymy pédsaky atpaZinimo geliy vaizduose programos, naudojancios trimacio
vaizdo rekonstravimo technologijas baltymy pédsakams atpaZinti [8, 48, 119]. Ne
visuomet Sios programos geba teisingai atskirti baltymy pédsakus vaizde. Neretai
pasitaiko atvejy [66], kai naujai gauti 2ME geliy vaizdai turi biiti palyginti su prie$
kelis ménesius gautais. Norima nustatyti kokie poky¢iai ivyko organizme per §i lai-
ka ir kaip vaistai ar pacientui atliktos procediiros paveiké pazeisto organo baltymy
struktira. Tokiu atveju, eksperimento pakartoti negalima ir turi buti analizuoja-
mi anksCiau gauti vaizdai su visais juose esanciais iSkraipymais ir isisotinusiais ar
persisotinusiais baltymy pédsakais.

Specializuotose 2ME geliy analizés programose naudojamos baltymy pédsa-
ky vaizdo segmentavimo technologijos pritaikytos greitiems skai¢iavimams. Lite-
ratiiroje skelbiama, kad jos nelabai tinkamos jsisotinusiems, persisotinusiems ar
susiliejusiems pédsakams atskirti [16, 96]. Dél $iy prieZasciy, turi buti kuriamos
naujos metodikos baltymy isisotinimams, persisotinimams aptikti ir rekonstruoti
2ME geliy vaizduose.

Apdorojant 2ME geliy vaizdus, vien tik teisingo baltymy pédsaky atpaZinimo
nepakanka. Kiekvienas pédsakas turi baiti parametrizuotas: nustatomas pédsako
centrinis taSkas; pédsako padétis 2ME gelyje, nusakanti baltymo tipa, jo fizines
savybes; baltymo kiekis pédsake. Literatiiroje pateikiami baltymy pédsaky mode-
liai, naudojami 2ME geliy vaizdy analizei ir parametrizavimui, yra skirti neiSkrai-
pytiems baltymy pédsakams arba per daug sudétingi, todél negali biiti pritaikyti
praktikoje. Siekiant parametrizuoti baltymy pédsakus, biitina sukurti naujus mate-
matinius pédsaky modelius, tinkamus modeliuoti iprastus ir jsisotinusius baltymy
pédsakus.
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Problemos formulavimas

Net iki 10000 jvairiy baltymy gali biiti viename 40x 30 cm dydzZio dvimatés
elektroforezés gelyje. Tokiy geliy analizé reikalauja ypatingo specialisto susikau-
pimo, atidumo ir nemazy laiko sanaudy. Spartus kompiuteriy technologijy tobulé-
jimas kartu su vaizdy technologiju vystymuysi sudaré salygas baltymy pédsakams
2ME geliy vaizduose analizuoti kompiuteriais.

Siuo metu siiiloma nemaZai 2ME geliy analizés programuy, leidZianciy nagiai
ir pakankamai tiksliai apdoroti neiskraipytus 2ME geliy vaizdus. D¢l 2ME gelio
vaizde neiSvengiamai esanciy iSkraipymuy, Sios programos veikia tik pusiau au-
tomatiniu rezimu. Norint visiSkai automatizuoti procesa, reikia sukurti iSkraipyty
baltymy pédsaky analizés metodus.

Sudeétingi baltymy pédsakai ir jy dariniai 2ME geliy vaizduose detaliai neana-
lizuoti, néra pasitlyty bei idiegty metodiky kaip Siuos vaizdus apdoroti bei para-
metrizuoti, siekiant véliau identifikuoti baltymus. Taigi darbe keliama hipotezeé,
kad taikant Siuolaikines vaizdo rekonstravimo technologijas baltymy pédsakams
2ME geliy vaizduose, galima:

e teisingai parametrizuoti isisotinusius baltymy pédsakus;
« rekonstruoti persisotinusius baltymy pédsakus;

e parametrizuoti susiliejusius baltymy pédsakus.

Darbo tikslas

Sio darbo tikslas yra istirti galimybe taikyti vaizdo rekonstravimo technolo-
gijas trimaciams objektams parametrizuoti, sukuriant ir iStiriant baltymy pédsaky
dvimatés elektroforezés geliy vaizduose parametrizavimo metodus.

Darbo uzdaviniai

Siekiant disertacijos tikslo, darbe reikia iSspresti Siuos uzdavinius:
1. Pasitlyti matematinius modelius, tinkamus isisotinusiems baltymy pédsa-
kams 2ME geliy vaizduose parametrizuoti.

2. Sukurti ir iStirti metodus persisotinusiems baltymy pédsakams 2ME geliy
vaizduose aptikti ir rekonstruoti.

3. Sukurti ir iStirti metodus susiliejusiems baltymy pédsakams 2ME geliy
vaizduose parametrizuoti.
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Tyrimy objektas

Darbo tyrimy objektas yra skaitmeniniai 2ME geliy vaizdai, kuriuose galima
iSskirti trijy tipy vaizdy sritis:
e isisoting baltymy pédsakai su plokscia virSiine;

« persisoting baltymy pédsakai su idubusia virSiine;

« susilieje baltymy pédsakai.

Darbo metodai ir priemonés

Darbe taikomos vaizdy atpaZinimo, segmentavimo, skaitmeninio signaly ap-
dorojimo, dirbtiniy neurony tinkly ir trimacio rekonstravimo teorijos. Susilieju-
siems baltymy pédsakams parametrizuoti naudojami spindulio tipo baziniy funk-
ciju (angl. RBF — Radial Basis Function) tinklai. Baltymy pédsaky modeliams,
sukurtoms metodikoms realizuoti ir iStirti naudojama programa MATLAB™.

Mokslinis darbo naujumas

Rengiant disertacija buvo gauti Sie elektros ir elektronikos inZinerijos mokslui
nauji rezultatai:
1. Pasiiilyti nauji matematiniai modeliai, tinkami tiek jprastiems, tiek isisoti-
nusiems baltymy pédsakams 2ME geliy vaizduose rekonstruoti.

2. Sukurtas metodas baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduose aptikti ir
rekonstruoti.

3. Sukurtas rekonstravimu SBF tinklais gristas metodas baltymy pédsakams
ir ju dariniams 2ME geliy vaizduose parametrizuoti.

Darbo rezultaty praktiné reikSmeé

Darbe pateikti tyrimai atlikti vykdant:

« Lietuvos valstybinio mokslo ir studijy fondo projekta Nr. T-08126 ,,.Dvima-
tés elektroforezés geliy vaizdy parametrizavimo ir katalogavimo sistemos
korimas“;

o kvalifikacinj mokslo darba Nr. 2.42 ELES 01T ,,Skaitinio intelekto tech-
nologijy signaly apdorojime tyrimas® (2008-2012 m.);
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o kvalifikacinj mokslo darba Nr. 8.18 ELRE 01T ,,Netiesinio skaitmeniniy
signaly apdorojimo technologijy tobulinimas* (2005-2007 m.);

« kvalifikacini mokslo darba Nr. 8.18 ELRE 13T ,\Vaizdo ir garso signaly
skaitmeninio apdorojimo technologijy tobulinimas® (2004 m.).

Pasitilyti baltymy pédsaky modeliai ir sukurtos vaizdo apdorojimo metodikos
gali biiti taikomos kuriant automatines baltymy 2ME geliy vaizduose atpaZinimo
ir parametrizavimo sistemas.

Ginamieji teiginiai

1. Pasitlyti matematiniai modeliai yra tinkami iprastiems ir isisotinusiems
baltymy pédsakams 2ME vaizduose parametrizuoti, ir gali buti pritaikomi
greiiau nei alternatyvus placiai taikomas difuzinis modelis.

2. Sukurtas persisotinusiy baltymy pédsaky paieskos ir rekonstravimo meto-
das leidzia atstatyti persisotinusius baltymy pédsakus, trukdancius teisin-
gai segmentuoti baltymy pédsakus 2ME gelio vaizde.

3. Sukurtas rekonstravimo SBF tinklais gristas metodas leidZia atskirti susi-
liejusius baltymy pédsakus 2ME geliy vaizduose.

Darbo aprobavimas

Pagrindiniai disertacijos rezultatai paskelbti penkiolikoje moksliniy konferen-
cijuy Lietuvoje bei uzsienyje. Disertacijos tematika yra atspausdinta 12 moksliniy
straipsniy: du straipsniai Zurnale, itrauktame i Thomson ISI Web of Science sarasa
[1A, 2A]; vienas — respublikiniame Zurnale, cituojamame Inspec duomeny bazéje
[3A], vienas — straipsniy rinkinyje, cituojamame Inspec duomeny bazéje [4A], du
— tarptautiniuose recenzuojamuose Zurnaluose [5A, 6A], trys — recenzuojamose
tarptautiniy konferencijy medziagose [7A, 8A, 9A], trys — respublikinés konferen-
cijos medZiagoje [10A, 11A, 12A].

Pagrindiniai disertacijos rezultatai paskelbti Siose mokslinése konferencijose:

o Tarptautiniame seminare ,,Bio-Inspired Signal and Image Processing*,
2008 m., VarSuvoje (Lenkija).

« Respublikinéje konferencijoje ,,Elektronika® 2005-2008 m., Vilniuje.

« Tarptautingje konferencijoje ,,trans&MOTAUTO, 2005 m., Sofijoje (Bul-
garija).
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Tarptautinéje konferencijoje ,, JC-SPETO®, 2006 m., Glivicuose (Lenkija).

Tarptautinéje doktoranty mokykloje ,,Ogdélnopolskie Warsztaty Doktoranc-
kie®, 2007 m., Vysloje (Lenkija).

Jaunyjy mokslininky konferencijoje ,,Mokslas — Lietuvos ateitis® 2005—
2007 m., Vilniuje.

Tarptautinéje doktoranty mokykloje ,,Siuolaikinés informacinés technolo-
gijos*, 2005 m., Braslave (Baltarusija).

Disertacijos struktura

Disertacija sudaro ivadas, 4 skyriai, rezultaty apibendrinimas bei 2 priedai.
Prieduose pateikiamas sukurty programa MATLAB™ funkcijy apraSas ir savoky
Zodynas. Papildomai disertacijoje yra pateikti naudoty Zyméjimy ir santrumpy sa-
rasai bei dalykiné rodykleé.

Darbo apimtis yra 136 puslapiai, kuriuose pateikta: 68 formulés, 55 paveiks-
lai, 3 lentelés, 13 apibréZimy ir 3 algoritmai. Disertacijoje remtasi 151 literatiiros
Saltiniu.

Padéka

NuoSirdziai dékoju moksliniam vadovui prof. dr. Daliui Navakauskui uZ ver-
tingas mokslines konsultacijas, nuosekly vadovavima, pagalbg ir kantrybe.

Dékoju Vilniaus Gedimino technikos universiteto Elektronikos fakulteto ir E-
lektroniniy sistemy katedros darbuotojams uz suteikta galimybe bei puikias darbo
salygas Siai disertacijai parengti.

Esu dékingas Daliui Matuzeviciui uz bendradarbiavima ir pagalba atliekant
pédsaky modeliy tyrimus.

Nuosirdziai dékoju savo Seimai ir artimiesiems uZ parama, kantrybe ir supra-
tinguma.



Vaizdo rekonstravimo technologijuy
apzvalga

Skyriuje apZvelgiamos vaizdo rekonstravimo technologijos ir metodai taiko-
mi trimaciams objektams rekonstruoti ir parametrizuoti, ju vystymosi kryptys ir
tendencijos. Pirmajame poskyryje didZiausias démesys skiriamas kompiuterinés
regos metodams. Sie metodai kuriami vaizdams gautiems fotoaparatais ar vaizdo
kameromis stebint objekta skirtingu kampu. Tokiu biidu gaunami vaizdai, kuriuose
pagal vaizdo pokycius rekonstruojamas nufotografuotas objektas, randami ji api-
budinantys parametrai. Antrajame poskyryje apZvelgiamos vaizdo rekonstravimo
technologijos, taikomos baltymy pédsakams 2ME geliy vaizduose aptikti. Treciaja-
me poskyryje pateikiami matematiniai modeliai baltymy pédsakams DNR rinkiniy
vaizduose modeliuoti, siekiant rekonstruoti ir parametrizuoti Siuos baltymus.

1.1. Trimaciy objekty parametrizavimas analizuojant
ju vaizdus

Vienas seniausiai naudojamy metody jvairiems objektams parametrizuoti —
fizinis objekto savybiy iSmatavimas. Matuojamas trimaciy objekty aukstis, ilgis,
plotis, objektas gali biiti pasvertas, palygintas su etaloniniu ir t. t. Deja ne visuo-
met imanoma trimatj objektg paliesti, iSmatuoti. Pvz., objektas, kurj reikia para-
metrizuoti, gali biiti nutoles nuo stebétojo ir pasiekti jo nejmanoma, arba paramet-
rizuojamy objekty yra labai daug ir fiziSkai juos iSmatuoti sunku ar uZtrukty per
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ilgai. Tokiais atvejais reikia ieskoti naujy buidy greitai ir efektyviai parametrizuo-
ti trimacius objektus. Siems tikslams pasiekti yra naudojami trimaciai skaitytu-
vai [17].

Yra daug ivairiausiy trimaciy vaizdy skaitytuvy, kurivos galima suskirstyti i
dvi pagrindines grupes: lieiantys nuskaitoma objekta ir bekontakciai skaitytuvai.
Trimatis skaitytuvas, kai nuskaitomas objektas yra lieCiamas, siekiant nustatyti ko-
ordinates, atsirado dar 1950-siais metais Skotijoje ir buvo naudojamas pagaminty
detaliy tikslumui patikrinti. Siuo metu tokie skaitytuvai vis dar naudojami pramo-
néje, pvz., automobiliy detaliy surinkimo tikslumui tikrinti.

Bekontak¢iai skaitytuvai atsirado kiek veéliau. Jy veikimo principas — tam tik-
ro daZnio bangy atspindZio nuo objekto matavimas ir analizé. Yra jvairiausiy tokio
pobudZzio trimadiy skaitytuvy, kurie naudoja ultragarso bangas, infraraudonuosius
spindulius ar lazerius. Tokie skaitytuvai gali nuskaityti nuo 10 000 iki 100 000 ob-
jekto tasky per sekundg.

Trimacius objektus parametrizuoti galima ir analizuojant vaizdo kameromis
gauta objekto vaizda. Toks objekty parametrizavimas atliekamas keliais vaizdo
analizés etapais: biidingyju tasky paieskos gautuose vaizduose, Siy tasky erdvi-
niy koordinaciy apskaic¢iavimo ir trimacio objekto modelio sudarymo. Kameromis
gauty vaizdy analizés metodai, skirti trimaciams objektams parametrizuoti, taiko-
mi masininés regos (angl. Machine Vision) ir kompiuteriy regos (angl. Computer
Vision) uzdaviniams spresti. Trimaciams objektams parametrizuoti naudojami vie-
na [22, 100] arba keliomis vaizdo kameromis gauti vaizdai [20, 57, 120]. Optimaly
kamery skaiciy parinkti sunku, nes reikia atsizZvelgti i fotografuojamo objekto sa-
vybes, reikalaujama tiksluma ir panasiai.

Priklausomai nuo kameromis gauty vaizdy analizés biidy, iSskiriamos keturios
rekonstravimo kryptys:

« vaizdy gylio stereorekonstrukcija (angl. shape from stereo) [12, 33, 37, 47,
117, 130, 131];

o gylio Zemélapiy ir normaliy lauky rekonstrukcija pagal skaiscio lygius pa-
veiksle (angl. shape from shading) [1, 35, 44, 46, 67, 103, 138, 140, 143];

o gylio Zemélapiy rekonstrukcija pagal tekstiiras (angl. shape from textu-
re) [40, 73,79, 144];

« formos nustatymas pagal objekto judéjima (angl. shape from motion) [34,
82, 122].

Rekonstruojant trimatj objekta imamas vienas ir tas pats taskas keliuose vaiz-
duose, gautuose stebint objekta skirtingu kampu. Tasko padétis trimatéje erdvéje
apsprendZiama atsiZzvelgus i kameros padétj objekto atzvilgiu. Uzdavinio formu-
luoté priklauso nuo to, kokie yra Zinomi kamery parametrai. Taciau pagrindiné
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problema — rasti keliuose paveiksluose tuos pacius biidinguosius taskus, naudoja-
mus rekonstravimui.

Kai analizuojamas tik vienas trimacio objekto vaizdas (gautas viena vaizdo ka-
mera arba vaizdo skaitytuvu), galimas dvejopas parametrizavimo uzdavinio spren-
dimas:

« ieSkant vaizde geometriniy objekty, kuriy pagalba galima buty atstatyti
objekto geometrines savybes [75, 77, 113, 142];

« ieSkant vaizde objekto savybiy ar pradiniy parametry, kuriems véliau gali-
ma biity pritaikyti matematini objekto modeli [3, 41, 76, 78, 99].

Pirmojo pobuidZio objekto trimatis rekonstravimas, kai naudojamas tik vienas
vaizdas neretai naudojamas ne tik objektams parametrizuoti, bet ir paveiksluose
atvaizduody objekty erdviniams vaizdams kurti [93].

Trimaciy objekty rekonstravimas parametrizavimui vaizdo kameromis atlie-
kamas atsizvelgiant i vaizdo kameros vidinius parametrus, jtakojancius gaunama
vaizda. Kamera gautas dvimatis vaizdas — tai trimacio objekto projekcija i dvimate
plokstuma. Objektas | plokStuma gali biiti projektuojamas ivairiai, todél skirtingus
vaizdo projektavimo metodus apraSysime analizuodami skirtingus kamery mode-
lius.

1.1.1. Vaizdo kamery jtaka rekonstravimui

Kai parametrizuojamo objekto vaizdams gauti naudojamos vaizdo kameros,
ju savybes (vidiniai ir i§oriniai parametrai) jtakoja gaunamo vaizdo kokybe. Sioms
savybéms bei ju itakai vaizdui jvertinti yra sukurti kamery modeliai. Galima is$-
skirti du apibendrintus kamery modelius [54]:

1. Baigtiniu atstumu nutolusios kameros.
2. Be galo nutolusios kameros (kameros begalybéje).

Labiausiai paplitgs vaizdy rekonstravime baigtiniu atstumu nutolusios kame-
ros modelis — klasikinis ,,kai$¢io skylés® kameros modelis. Sia kamera trimaciy
objekty taskai projektuojami i plokStuma. Taip visos tiesés, nubréZtos per trimaciy
objekty taskus ir jy projekcijas vienoje plokitumoje, susikerta viename taske. Sis
taskas vadinamas kameros centru. PlokStuma, i kuria projektuojami trimaciy ob-
jekty taskai, vadinama vaizdo plokStuma arba Zidinio plokStuma (angl. focal pla-
ne) [54]. Kitaip tariant, erdvinis taskas su koordinatémis P (x,y,z) = (X,Y, Z )T,
yra projektuojamas i zidinio plok$tumag ten, kur tiesé, jungianti taska P (z,y, 2)
ir kameros centra, kertasi su Zidinio plokStuma. Kameros centras taip pat gali biti
vadinamas ir optiniu centru [54]. Paminésime dar dvi sgvokas:
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« pagrindiné asis (angl. principal axis) — spindulys, einantis i§ kameros cent-
ro, statmenas Zidinio plokStumai;

o pagrindinis taskas (angl. principal point) — taskas, kuriame pagrindiné
asis kerta Zidinio plokStuma.
Trimaciy objekty koordinates iSreiSkus homogeninémis, tasky projektavimas i
Zidinio ploksStuma [54] uZraSomas $ia formule [42]:

p(z,y) =P P(z,y,2), (1.1)

¢ia P —  kaiscio skylés* kameros modelio matrica.

P dar vadinama kameros kalibravimo matrica. Sioje matricoje tam tikra tvarka
suraSyti kameros vidiniai parametrai. Kameros vidiniai parametrai [42] — optikos,
jutiklio parametrai, turintys tiesiogine itaka kameroje gaunamam vaizdui, iSreis-
kiami taip:

0 px
K=[0 f n |, (12)
0O 0 1

Cia py ir py — kameros pagrindinio taSko koordinatés zidinio plokStumos koordina-
¢iy sistemoje (vidiniai kameros parametrai).

Kameros matrica (1.2) apraso kameras, kur mastelio pakeitimas gautame vaiz-
de yra vienodas. Tuo tarpu, esant kitiems kamery modeliams, artimiems realioms
kameroms, tenka jvertinti keleta papildomy vaizda itakojanciy veiksniy ir iSraiska
(1.2) tampa sudétingesné.

1.1.2. Vaizdy skaiciaus parinkimas

Nuo pasirinkty objekto rekonstravimui vaizdy skaiciaus priklauso rekonstravi-
mo ir parametrizavimo tikslumas. Keli objekto vaizdai i skirtingy stebéjimo kam-
pu gaunami sukant kamera apie objekta, fotografuojant objekta keliomis kamero-
mis arba sukant objekta ir fotografuojant ji viena kamera. Tokiy vaizdy rinkiniui
analizuoti objekto parametrizavimui naudojami sudétingy skaiciavimy reikalau-
jantys metodai [21, 43, 56, 58].

Kamery i§déstymo — steb¢jimo kampo parinkimo — klausimai sprendZiami jau
seniai [65, 112]. Stebéjimo kampas turi biiti parenkamas toks, kad gautieji vaizdai
aprépty visa analizuojama objekto pavirSiy, naudojant kiek imanoma maziau vaiz-
dy. Yra priimta, kad vienam ir tam paciam taskui parametrizuoti reikia bent dvie-
ju vaizdy. Siuo principu vadovaujantis ir pasirenkami objekto stebéjimo kampai
bei vaizdy skaiCius (iSdéstomos kameros). Kameros matomumo ribas apsprendzZia
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optika bei jutiklio savybés. Kuo jautresnis jutiklis, tuo toliau galime patalpinti ob-
jekta — aprépti didesni jo pavirSiaus plota. Reikéty paminéti ir aplinkos veiksnius,
kurie taip itakoja vaizdy skaiCiaus bei stebéjimo kampo parinkima, pvz., Sviesos
trikumas priverc¢ia analizuoti objekta i§ ar¢iau, o kamery judéjimo iSkraipymai
neleidzia iSdéstyti dviejy kamery lygiagreciai viena kitai.

Analizuojant vaizdus reikia nepamirsti ir jvertinti kameros optikos itaka. Pri-
klausomai nuo kameros lg8iy konstrukciniy parametry, vaizduose gali atsirasti ap-
skritiminiai i$kraipymai. Siuos ikraipymus biitina Salinti tam, kad véliau galima
bty naudoti tiesinius rekonstravimo algoritmus. Apskritiminiams iSkraipymams
Salinti — tasko koordinaciy nustatymo klaidai eliminuoti — galima naudoti Sias ly-
gybes [30]:

T=xc.+ L(ry) (x—x¢), (1.3)

g:yc+L(Tr) (y_yc)’ (L4

¢ia: (z,y) — iSmatuotos tasko koordinatés vaizde; (Z, y) — iStaisytos tasko koordi-
natés; (., y.) — apskritiminiy i$kraipymy centrinio tasko p. koordinatés; L (r;) —
iskraipymy funkcija, kurios 72 = (2 — z¢)* + (y — ye)*.

Kai apskritiminiai iSkraipymai pasalinti, gautuose kamery vaizduose ieSkomos
budinguju tasky koordinatés. Remiantis $iais taSkais sukuriamas trimatis objekto
modelis tolesniam objekto parametrizavimui, reikiamoms teksttiroms uzdéti, pla-
nuoti jo iSdéstyma kity objekty atzvilgiu ir t. t. Radus biidingyjy tasky koordinates
vienames vaizde, juos reikia susieti su kitame vaizde (kur objekto stebéjimo kam-
pas yra kitas) rastais taskais. Susiej¢ buidinguosius taskus gauname vienas kitg
atitinkanciy tasky poras. Kiekviena pora nurodo erdvéje esancio tasko projekci-
jas i abiejy kamery vaizdus. Si informacija reikalinga erdvinéms tasko koordina-
téms nustatyti. Taciau vien tik tasko projekcijy nepakanka, reikia Zinoti objekto
vaizdui gauti naudoty kamery vidinius ir iSorinius parametrus. Vidiniai kamery
parametrai — tai kameros Zidinio nuotolis, tasky skaicius kameros jutiklyje, taip
pat tasko aukstis plotis ir net pasvirimas (jei toks yra). ISoriniai kameros paramet-
rai apibudina kameros padéti erdvéje. Tai gali buti kameros koordinaciy pradzios
tasko padétis pasaulinés koordinadiy sistemos atzvilgiu. Cia jvertinamas koordi-
naciy pradzios tasko poslinkis bei visos sistemos pasisukimas apie vieng ar kelias
aSis. Kai vidiniai ir iSoriniai kamery parametrai Zinomi, galima teigti, kad kamera
sukalibruota.

Ieskant budingujy tasky, svarbios ne tik kameros vidinés charakteristikos, le-
miancios gaunamo vaizdo kokybe, bet ir kamery iSdéstymas rekonstruojamo ob-
jekto pavirSiaus atZzvilgiu. Pvz., norint rekonstruoti dali Rubiko kubo, tiksliau ir
daugiau jo vaizde bus rasta ty biidingujy taskuy, kurie iSsidéste ant sienelés, dau-
giau pasisukusios i kamera. Analizuojant du Rubiko kubo vaizdus, tenka jvertinti
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tai, kad tiksliau budinguju tasky erdvinés koordinatés apskai¢iuojamos kai kampas
tarp kamery aSiy yra kiek galima didesnis, nes sumaZéja atsirandanciy kvantavi-
mo klaidy bei iSkraipymu, susijusiy su kamery vibracijomis ar klaidingu iSoriniy
parametry nustatymu. Cia susiduriama su problema — didinant kampa tarp kame-
ry asiy, viena i§ kubo plokStumy vis daugiau nusisuka nuo kameros ir biidingujy
tasky paieskos efektyvumas mazéja.

1.1.3. Budinguyjy tasky paieska ir stebéjimo kampo parinkimas

Biudingyjy tasky paieska — sudétingas trimaciy vaizdy rekonstravimo etapas.
Siekiant geriau jsivaizduoti sunkumus, su kuriais susiduriama ieSkant biidinguju
taskuy, isivaizduokime, kad turime kamera, judancia aplink objekta pastoviu atstu-
mu. Judant kamerai, keiciasi objekto stebéjimo kampas, ir jei Sviesos 3altinis lieka
toje pacioje vietoje, tai galimas toks objekto stebéjimo taskas, kai Sviesa atsispin-
dés nuo objekto tiesiai { kameros objektyva (1.1 pav.) ir bus gaunami iSkraipymai —
tame tarpe nenaudingi budingieji taskai.

e

. G
(a) Vaizdas su S$viesos atspindZiais (b) Vaizdas be sviesos atspindZiy (ste-
(stebéjimo kampas — 25°) béjimo kampas — 30°)

L1 pav. Sviesos atspindZiy atsiradimo pasukus kamerq iliustracija

Ieskant budingujuy tasku, reikia atsiZvelgti i analizuojamo objekto specifika.
Bidinguju tasky paieSkos algoritmui reikia nurodyti mums reikiamy budingujy
tasky skaiciy. Jei nurodytas skai¢ius bus per didelis, pasirinktas algoritmas gali
rasti taskus, kurie yra nenaudingi ir taip apsunkinti trimacio rekonstravimo uZzda-
vinj. Kaip pavyzdij, paimkime Rubiko (angl. Rubic) kuba (1.3 pav., a) ir ieskoki-
me bidingyjy tasky Hario ir Styvenso (angl. Harris-Stephens) kampy detektoriu-
mi [53, 128]:
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Tp = > T(ir —im, 1 — ) M (in, ), (L.5)
(]

¢ia: Ir — nufiltruotas vaizdas; I — pradinis vaizdas; M —filtro kauké; (i, j1) — apdo-
rojamo skaitmeninio vaizdo matricos indeksai; (ing, ju) — filtro kaukés matricos
indeksai. Filtro kaukés reikSmés pasiskirsciusios pagal Gauso désni. Toks filtras
Svelniai sulieja vaizdg krastuose ir efektyviai paSalina jvairius vaizdo triukSmus.

Objekto stebéjimo kampo itakai buidinguju tasky paieskos algoritmo rezul-
tatams patikrinti atliktas eksperimentinis tyrimas. Eksperimentu analizuota viena
kubo plokstuma, keiciant stebéjimo kampa kas 5° nuo 0° iki 60°.
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Rubiko kubo stebé¢jimo kampas,®

1.2 pav. Naudingy bidingy tasky paieska sukantis objektui

DidZiausias galimas biidingujy tasky skai¢ius parinktas lygiu 150. Sis tasky
skaicius bandymo metu buvo parinktas, siekiant iSskirti tik naudingus budinguo-
sius taskus placiame stebéjimo kampo kitimo diapazone. Didinant leistiny rasti
budinguju tasky skaiciy, atsiranda biidingyjy tasky, kuriy atsiradima salygoja ivai-
rus Sviesos atspindziai (1.1 pav.), bet ne analizuojamo pavirSiaus struktiira. Baidin-
giesiems taSkams vaizde ieSkoti naudotos kaukés dydis parinktas lygus 9x9. 1.2
paveiksle matyti, kad biidingyjy tasky paieska iSlieka efektyvi kai objekto stebé-
jimo kampas kinta nuo 0° iki 60°. Kaip matyti, bidinguju tasky galima rasti kai
stebéjimo kampas kinta placiose ribose, taciau Siems taSkams ne visada randami
juos atitinkantys taskai kitos kameros vaizde [SA].

Kaip matome 1.3 pav., a dalyje, jei ieSkosime 350 budingujy tasky, algorit-
mas ras daug nenaudingy tasky kurie neatspindi objekto formos ir neiSskiria pavir-
Siaus bruoZy. Taq patj algoritma pritaikius tai paciai nuotraukai 150 buidingiesiems
taskams rasti, rezultatas bus geresnis — beveik visi rasti budingieji taskai naudin-
gi (1.3 pav,, b) [SA].
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(a) 350 budingyjy tasky (b) 150 badingujy tasky

1.3 pav. Biudingyjy tasky paieskos Rubiko kubo vaizde rezultatai

Galima daryti i§vada, kad tiriamai nuotraukai 150 biudingujy tasky yra leisti-
nas tasky kiekis, taciau ta pati objekta nufotografavus kita kamera arba kamera,
esancia didesniame atstume iki objekto, galime gauti kita rezultatg — parinktas ba-
dingyjy tasky skaicius 150 jau gali buti per didelis. Taigi maksimalus naudingy
budingujuy tasky skaicius priklauso tiek nuo analizuojamo objekto, tiek nuo kame-
ros bei aplinkos poveikio (vibracijos, Sviesos, ivairiy atspindziy, riiko ir pan.).

Aptikty naudingy buidingujy tasky skaiCius vaizde priklauso nuo objekto ste-
beéjimo kampo. Sukant kamera apie objekta, reikia atsizvelgti | tai, kad keician-
tis kampui tarp analizuojamos objekto plokStumos ir kameros plokStumos, kinta
galimybé algoritmui i$skirti biidinguosius taskus, kai kurie taskai susilieja. Didé-
jant kampui tarp kameros plokS§tumos ir analizuojamo objekto pavirSiaus, randa-
my biidingyjy tasky skaicius maZzéja, taciau jei iSskirti tik naudingus biidinguosius
taskus, juy skaiCius iSlieka beveik pastovus net jei kampas pasiekia 60° (atskirais
atvejais net 80°) riba (1.2 pav.).

Nuo objekto steb¢jimo kampo priklauso ir vienas kita atitinkanciy tasky pa-
iesSkos rezultatai. IeSkant vienas kit atitinkanciy buidingyjy tasky, kai kampas tarp
kamery asiy didelis, koreliacijos metodais Siuos taskus rasti sunku, nes juos su-
pantys taskai arba susilieja, arba keicia Sviesumo lygi dél pasikeitusios apsvietimo
itakos. Todél kampas tarp kamery aSiy turéty biiti parenkamas ne didesnis kaip
30°-40° (stebéjimo kampas ne didesnis kaip 15°-20°). Esant didesniam kampui
tasko koordinaciy pokytis vaizduose tampa per didelis ir tai apsunkina atitikmeny
paieska.

Vienas kita atitinkancius budinguosius taskus rasti lengviau kai abi kameros
yra kiek galima arciau viena kitos ir kampas tarp jy centriniy asiy yra maZzas. Tokiu



1.1. Trimaciy objekty parametrizavimas analizuojant jy vaizdus 15

atveju aplinkos salygos, objekto atstumas iki kamery nedaug skiriasi ir bidinguo-
sius taskus supa panaSis taskai tiek viename tiek kitame vaizde. Kamery iSdésty-
mas arti viena nuo kitos yra nenaudingas dél galimy klaidy ir netikslumo trima-
¢iame vaizdo rekonstravime. Taigi tenka i8déstyti kameras didesniu atstumu viena
nuo kitos ir sudaryti tam tikra kampg tarp kamery centriniy asiy. Kuo parenkamas
kampas yra didesnis, tuo daugiau skiriasi objekto apSvietimo itaka gautiems vaiz-
dams. Taskai, kurie yra geriau matomi vienos kameros vaizde gali biiti susiliejg
ar visai nematomi antros kameros vaizde. Sios savybés apsunkina badingyjy tasky
atitikmeny paieska, todél svarbu apibréZti bent apytiksliai kokiose ribose galime
parinkti kampa tarp kamery asiy.

Kai kamery vaizdai gaunami skirtingomis apSvietimo salygomis, nustatant bu-
dinguosius taskus atsiranda klaidos. Tai pasireiskia tuo, kad, nustacius biidingaji
taska viename vaizde, kitame vaizde randamas ne tas pats, o Salia esantis objekto
taskas. Tokiu atveju rastas atitikmuo yra ne visiskai tikslus.

Jei galima bty nubréZti ties¢ per kameros centra ir kameros vaizde suprojek-
tuota taska, tai dviejy kamery tiesés turéty susikirsti erdvéje. Siy tiesiy susikirtimo
taskas bty ieSkomas biidingasis objekto taskas. Esant anks¢iau minétiems netiks-
lumams ir klaidoms, kamery tiesés nesusikirsty — prasilenkty erdvéje. IeSkomas
taskas Siuo atveju nustatomas imant atstuma tarp tiesiy (statmeni i abi tieses) ir
parenkant vidurinj taska [42].

1.1.4. Vaizdy trimaté stereorekonstrukcija

Vaizdy trimate stereorekonstrukcija vadinamas objekto rekonstravimas i$ dvie-
ju jo vaizdy. Kai objekto rekonstravimui naudojami du vaizdai [3, 121], tenka
spresti tokius pagrindinius uzdavinius:

« taSko atvaizdui (projekcijai) viename vaizde, rasti jam atitinkanti atvaizda
kitame ir pakartoti §j veiksma kiekvienam biuidingajam taskui;

« grupei vienas kitg atitinkanciy biidingujy tasky, kiekvienam iS dviejy vaiz-
dy apskaiciuoti kamery projekcines matricas P;

o pagal taSky atitikmenis p — p’ ir projekcines matricas P, P’, rasti kiek-
vieno budingojo tasko koordinates pasaulinéje koordinaciy sistemoje.
Pirmajam uZdaviniui i§spresti naudojama fundamentiné matrica F. Si matrica
susieja taska ir jo dipole tiese I’ (angl. epipolar line), kuri yra gaunama sujungus
taska pasaulinéje koordinadiy sistemoje su kitos kameros centriniu tagku C'. Sis
taskas kameroje matomas kaip taskas e (1.4 pav.) ir su biidingaisiais taskais susie-
tas Siomis lygtimis [42]:

p'e = Fp; pe = Fp/. (1.6)
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1.4 pav. Tasko padéties erdvéje nustatymas

Jeigu p ir p’ Zymi ta patj taSka erdvéje, t. y. jie yra vienas Kitg atitinkantys
taskai, tuomet galioja lygybé [42]:

p'TFp = 0. (1.7)
Matrica F' gali buti apskaiciuota pagal kamery projekcines matricas P ir P’ [42]:
F = [¢|\P'PT, (1.8)
¢ia: P — matricos P pseudoinversija, €’ ]X — asimetriné matrica [42]:
0 —ef e

[€]x = e3 0 —e |. (1.9)
—€2 (&S] 0

Iprastai prietaiso su kruvininky rySiu (PKR) (angl. CCD — Charge Coupled
Device) kamerai projekcinés matricos iSraiska yra tokia [42]:

P = KR[I| - C], (1.10)

&ia C' — kameros centro C' koordinatés pasaulinéje koordinaciy sistemoje; [I| — C‘}
— istrizos matricos I ir vektoriaus stulpelio C' sajunga.
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Kompiuteriné trimaciy vaizdy rekonstrukcija, kai analizuojami keliomis vaiz-
do kameromis gauti vaizdai, gali biiti suskirstyta i kelis pagrindinius etapus:
1. Kamery skaiciaus ir steb&jimo kampo parinkimas.

2. Biudingyjy objekto tasky paieska.
3. Vienas kit atitinkanciy tasky paieSka kamery gautuose vaizduose.
4. Tasky erdviniy koordinaCiy nustatymas vienai i§ koordinaciy sistemy.

5. Tasky apjungimas ir parametrizavimas.

Paskutiniji etapa gali sudaryti keletas veiksmuy, tokiy kaip tasky apjungimas i
trikampius, Se$élinimas, tekstliry uzZdéjimas, filtravimas ir t. t. Sie veiksmai atlieka-
mi priklausomai nuo to, ka mums reikia gauti: trimacio objekto modeli vizualiai
atitinkanti analizuojama objekta ar trimacio objekto formos biuidingasias savybes
(parametrus), kurios apskai¢iuojamos pagal budingujuy tasky koordinates.

Budingujy tasky paieskos metodai

Rasti biidinguosius objekto pavirSiaus taSkus pakankamai sunku. Bidingie-
ji taskai — tai taskai, kuriy pagalba galima sudaryti objekto pavirSiaus reljefa,
bendra objekto forma bei véliau atstatyti trimati objektg [27-29, 114]. Vienas
i§ paplitusiy biidingyju tasky paieskos biidy yra krasty, kampy paieska vaizduo-
se. Si procesa vadinsime kaSty detektavimu. KraSty detektavimo metody yra nema-
zai [7, 13, 42, 89, 105]: Robertso (angl. Roberts) krasty detektorius, Previto (angl.
Prewitt) kampy detektorius, Sobelio (angl. Sobel) kampy detektorius, Valiso (angl.
Wallis) logaritminis kampy detektorius, Frei¢eno (angl. Frei-Chen) krasty ir linijy
detektorius, KirSo (angl. Kirsch) kraSty detektorius, kryptinis kraSty detektorius,
vidutiniy reik§miy skirtumu gristas krasty detektorius, triikiy detektorius, krasty
piramidémis detektorius, krasty K-formomis detektorius, Hukelio (angl. Hueckel)
krasty detektorius, ribos tarp dviejy jau Zinomy krastiniy tasky detektorius, dina-
miniu programavimu gristas linijy detektorius.

Atpazinus nuotraukoje objekty kraStus, juose galima taip pat ieSkoti budin-
guju tasky. Vienas i$ budingujy tasky paieskos biidy yra Hario ir Styvenso (angl.
Harris-Stephens) kampy detektorius [53]. Sis kampy detektorius, pasiilytas 1987
metais, daznai minimas literatiiroje ir $Siuo metu. Taip pat literatiiroje daZnai su-
tinkami Noblio (angl. Noble) [90], Sitomasio (angl. Shi-Tomasi) [115] bei Kenio
(angl. Kenney) [151] kampuy detektoriai. Visy iy kampy detektoriy pagrinda su-
daro skaitmeninio vaizdo autokoreliaciné matrica [42]:

Ri= > (L(ir+ A i+ Aj) — (i, )% (L11)
ij Esriiai

¢ia: I — vaizdo matrica; (i, j1) — apdorojamo skaitmeninio vaizdo matricos indek-
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sai; (A, Aj) — autokoreliacijos srities indeksai.
Kampo detektavimo salyga yra

M(A(Ry) >T. (1.12)

Jei A ir A, yra autokoreliacinés matricos Ry tikrinés vertés (0 < \; < \p),
tuomet minéty detektoriy kampo radimo salygas galime uZraSyti taip [42]:

My = det (ATA) — & (trace (ATA))® = MAg — 6 (A1 + A),  (L13)

Ao
=" >1T\ 1.14
N M+t — N ( )
Mg =\ > Ts, (1.15)
1
Mg = Tk, (1.16)

TAT AT AT] 2
((ATA)~TAT]

¢ia: k — empiriSkai nustatytas dydis, kuris parenkamas intervale [0,04, 0,06]; gra-
dienty matrica A iSreiskiama taip:

() o
A | \0ii) oy

ooy
0ir O OJr

Vienas kitg atitinkanc€iy tasky paieska

(1.17)

Vienas sudétingiausiy trimaciy vaizdy rekonstravimo etapy yra vienas kita ati-
tinkanciy tasky paieSka dviejuose vaizduose — nuotraukose, gautose stebint objekta
skirtingu kampu. Kaip jau minéta 1.1.3 skyrelyje, kintant objekto stebéjimo kam-
pui, kinta ir objekto apSvietimo salygos, randamy budingyjy tasky skaicius.

Analizuojant vienas kita atitinkanciy tasky paieska, reikia atkreipti démesj ir
1 tai, kad pasukus objekta kameros atzvilgiu, kinta biidingojo tasko aplinka. Kai
kurie budingieji taskai iSsidésto labai arti vienas kito (1.5 pav.) ir tikslaus tasky
atitikmens dviejose nuotraukose rasti nepavyksta.

1.5 paveiksle matyti, kad rasty budinguju tasky skaicius nepakito, taciau vie-
nas kita atitinkanciy tasky paieskai antrajamevaizde (1.5 pav., b) reikia perskai-
¢iuoti analizés srities ribas. Be to, atstumas tarp biidingyjy tasky antrajame vaizde
pakito — toliau esantys taskai iSsidésté arCiau vienas kito vaizdo matricoje. Dél Siy
priezas¢iy sumazéja vienas kit atitinkanciy taSky paieskos tikslumas (1.6 pav.).

Yra du pagrindiniai vienas kita atitinkanciy tasky paieskos metodai. Pirma-
sis metodas taiko koreliacine nuotraukos analize bei mazinimo metodus taskams
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(a) Stebéjimo kampas — 15° (b) Stebéjimo kampas — 50°

1.5 pav. Bidingyjy tasky paieskos rezultaty iliustracijos

(a) Stebéjimo kampo pokytis — 10° (b) Stebéjimo kampo pokytis — 45°

1.6 pav. Bidingyjy tasky atitikmeny paieskos rezultaty iliustracijos
(rodyklés Zymi aptikty vienas kitq atitinkanciy tasky tarpusavio rysius,
gaunamus vienq ant kito uZdedant du vaizdus)

iSskirti [147]. Atitikmenys rasti §iuo metodu néra pakankamai tikslis, todél tiksles-
niems rezultatams gauti papildomai naudojamas maziausios vidutinés kvadratinés
reik§mes paieskos algoritmas. Antrasis metodas naudoja kryZming dviejy atitikme-
ny koreliacija artimumo matricai apskaiciuoti (galima reguliuoti atitikimo kriteri-
juw). Siuo metodu gaunama daugiau teisingy atitikmeny ir maZiau klaidingy [97].
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Kai dviejuose vaizduose randami buidingieji taskai ir jy atitikmenys, pagal fun-
damenting F ir kamery matricas PP’ apskai¢iuojamos tasky erdvinés koordinatés.

Budingujy tasky erdviniy koordinacdiy nustatymas

Euklido geometrija puikiai tinka aprasSyti objekta: nurodo suskaiiuojamus ob-
jekto matmenis, kampus tarp linijy, o lygiagrecios linijos niekada nesusikerta. Ta-
¢iau analizuojant kameromis gaunamus vaizdus Euklido koordinaciy sistemos ne-
pakanka. Taikant Euklido koordinaciy sistema Siems vaizdams nebegalima nusta-
tyti tiksliy matmeny, kampy, o lygiagrecios linijos gali susikirsti. Trimaciy vaizdy
rekonstravime naudojamos keturios koordinaciy sistemos (1.7 pav.):

« projekciné koordinaciy sistema;

« afininé (,,giminingoji*) koordinaciy sistema;
o metriné koordinaciy sistema;

o Euklido koordinaciy sistema.

Kiekvienoje koordinaciy sistemoje reikia atlikti tam tikras transformacijas ir
kiekviena jy naudoja pradinius duomenis, gautus i$ pries tai buvusios koordinaciy
sistemos.

Stebint taska (kurio padétj erdvéje norime nustatyti) dvejomis kameromis,
gaunami tokie pagrindiniai parametrai:

e pirp’ —tasko P projekcijos plokstumose IT ir IT';

o C'ir C' — pirmosios ir antrosios kamery centrai;

o cire’ —tieses C'C ir plokstumy IT ir IT’ susikirtimo taskai — kamery dipo-
liai;

o pe ir p'e’ —tiesés, jungiancios dipolj ir tasko projekcija plokStumoje.

1

(a) Projekciné erdveé (b) Afininé erdvé (c) Euklido erdve

1.7 pav. Staciakampio gretasienio skirtingose koordinaciy sistemose
iliustracija
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Tiesg pe galima iSreiksti lygtimi: aju + byv + ¢ = 0, kur (u,v) yra tasko p
koordinatés tieséje pe. Tokiu budu tasky p ir p’ homogeniniai vektoriai gali buti
isreiksti kaip p = (u,v, )T irp’ = (v/,v’,1)T. Kai Zinomi kamery vidiniai pa-
rametrai, taSky p ir p’ homogeniniy koordina¢iy vektoriai p ir p’, gaunama tokia
iSraiska [42]:

p-[tx (Rp)] =0, (1.18)

¢ia: t — perkélimo (angl. translation) vektorius; R — pasukimo matrica, vektoriy
koordinatéms sulyginti:

p=Ryp. (1.19)
Pazyméjus E = [t,]R (pamatiné matrica) iSraiska (1.18) atrodys taip:

p'Ep' =0. (1.20)

Jei kamery parametrai yra neZinomi — vektoriy p ir p’ koordinatés yra susietos
tokia iSraiska [42]:
p'Fp' =0, (1.21)

¢ia F — fundamentiné matrica, kuri gali biti iSreikSta formule:
F=K'EK'!, (1.22)

&ia K ir K’ — atitinkamy kamery kalibravimo matricos. Kameros matrica randama
taip:

[ ftany o
Pu Pv

K=| 0 pi v | (1.23)
0 0 1

¢ia: f —kameros zidinio nuotolis; py ir py, — kameros jutiklio tasko plotis ir aukstis;
1) — pasisukimo kampas (1.8 pav.) [SA].

Y

Dy TaSkas

Py

1.8 pav. Kameros jutiklio tasko parametrai
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Jeigu pazymésime dipoliy koordinaciy vektorius e, e’ (1.4 pav.) iSraiSkomis
e = (a,)Tire = (a/,3)7, tuomet fundamentinés matricos iSraiska atrodys
taip [42]:

fo fa —fal — foa
F = —fa —Jc JeB+ faa >
faB' = food [ = fadd —feB0 — faB o+ fuBd + frad

(1.24)
¢ia: fa, fo, fc ir fq — skaidiai. Taikant fundamenting matricg apskaiiuojamos
budingujuy tasky koordinatés pasaulinéje koordinaciy sistemoje ir rekonstruojamam
objektui parametrizuoti atliekama $iy tasky analizé [4, 36, 125, 127, 139].

Baigiamosios poskyrio pastabos

Trimaciams objektams parametrizuoti naudojami specializuoti jrenginiai, ma-
tuojantys parinkto daZnio bangy atspindZius nuo objekto arba analizuojantys vaiz-
do kameromis ar fotoaparatais gauti vaizdai. Jei parametrizavimui naudojami vaiz-
dai, tuomet juose ieSkomi objekto biidingieji taskai, apskai¢iuojamos juy erdvinés
koordinatés, kurias analizuojant atliekamas objekto parametrizavimas.

Kai trimac¢iam rekonstravimui naudojami du vaizdai, budinguju tasky paies-
kos ir jy sutapdinimo Siuose vaizduose tikslumas priklauso nuo pasirinkty objekto
stebéjimo kampuy:

a Placiai taikomas Hario ir Styvenso kampy detektorius leidZia aptikti nau-
dinguosius budinguosius taskus objekto stebéjimo kampui kintant intervale
[0°, 60°].

» Dviejuose vaizduose vienas kita atitinkanciy biidingujy tasky paieska placiai
taikomu kryZmine koreliacija grindZiamu metodu teisingai aptinka atitikme-
nis, kai objekto stebé¢jimo kampai dviejuose vaizduose skiriasi ne daugiau
15° (atskirais atvejais, kai vienas i§ vaizdy gautas 0° stebéjimo kampu, skir-
tumas gali siekti 20°).

Baltymy pédsakams 2ME geliy vaizduose parametrizuoti naudojamy vaizdy
stebéjimo kampas yra 0° ir nekinta, todél pédsako parametrizuoti Siame skyriu-
je pateiktais metodais negalima. Vienas kit atitinkanciy biidingujy tasky paieskos
metodas, grindziamas kryZmine koreliacija, gali bti taikomas baltymy persisotini-
mams aptikti 2ME geliy vaizduose, jei bus sukurti baltymy persisotinimo modeliai,
ju atitikmenims 2ME geliy vaizduose rasti.
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1.2. Baltymy pédsaky paieska

Baltymy dvimaté elektroforezé (2ME) Siuo metu yra dazniausiai naudojama
technologija baltymams i3 gyvo organizmo audinio i§skirti. Si technologija i§skiria
iki 10 000 baltymy viename méginyje [32]. 2ME proceso metu, baltymai pasiskirs-
to plokStumoje (gelyje) pagal izoelektrini taSkq ir molekuling masg. Izoelektrinis
taskas pI — tai pH reik§meé, kai molekulés krtvis tampa lygus 0. Sukiirus poten-
cialy skirtuma plI aSyje, molekulés, turincios kriivi, juda iSilgai aSies, kol pasie-
kia savo izoelektrini taSka. Pasiskirste pagal izoelektrini taska baltymai yra vei-
kiami jvairiais reagentais, taip pat ir C1o2Ho5NaO4S junginiu, prijungiancius prie
baltymy papildoma molekuliy kieki, proporcinga baltymy masei. Kadangi prisi-
jungusios C12Ha5NaO4S molekulés turi neigiama kriivi, didesnés masés baltymai
turés daugiau prijungty, neigiama kriivi turinciy, molekuliy. Tokiu biidu, suteikus
potencialy skirtuma molekuling masg¢ Zymincioje asyje, baltymai pasiskirsto pa-
gal savo molekuling masg. Siekiant iSrySkinti baltymy grupes gelyje naudojami
papildomi reagentai — dazikliai. DaZniausiai naudojami ,,sidabro* ar ,,melsvasis‘
dazikliai (1.9 pav.).

Izoelektrinis taskas, p] ——mM8 ———

Molekuliné masé, kDa

1.9 pav. DaZikliais isryskinti baltymy pédsakai



24 1. VAIZDO REKONSTRAVIMO TECHNOLOGIJU APZVALGA

Atlikus 2ME, geliai yra nuskaitomi didelés raiskos ir didelio jautrumo skai-
tytuvais. Baltymy pédsaky intensyvumy dinaminio diapazono eilé gali skirtis 7-8
kartus, todél ne visi iprasti skaitytuvai nuskaito gelio vaizda tiek tiksliai, kad ji ga-
lima buty efektyviai analizuoti. Nuskaityti vaizdai analizuojami specialiomis 2ME
geliy vaizdy analizés programomis, siekiant atpaZinti baltymus, nustatyti ju kieki
meéginyje, o taip pat palyginti kelis 2ME geliy vaizdus tarpusavyje — rasti nauju-
ma [24]. Gauty vaizdy analiz¢ sudaro keli etapai:

1. Vaizdy filtravimas, geometriniy ir kity iSkraipymy Salinimas.

2. Fono atskyrimas.
3. Gelio segmentavimas.
4. Baltymo pédsaky paieska.

5. Dviejy geliy baltymy palyginimas.

Baltymy paieskos 2ME geliy vaizduose metodai skirstomi i parametrinius ir
neparametrinius. Parametriniais metodais ieSkoma pédsaky, lyginant juos su pa-
sirinktu matematiniu modeliu. Neparametriniai metodai analizuoja gelio vaizda ir
ieSko baltymy pédsaky euristiniu bidu [98, 108]. Parametriniams ir neparametri-
niams baltymy paieSkos metodams taikyti reikia paSalinti iSkraipymus 2ME gelio
vaizde ir atlikti vaizdy segmentavima.

1.2.1. ISkraipymy pasalinimas geliy vaizduose

2ME geliy vaizduose galima rasti geometriniy iSkraipymuy, paSaliniy objekty
(pvz., neSvarumy, atspaudy) taip pat jvairaus pobidzio triukSmy (1.9 pav.). Geo-
metriniai iSkraipymai 2ME geliy vaizduose atsiranda dél gelio takumo ir netiesi-
niy procesy, vykstanciy pacios elektroforezés metu [26, 31]. Siuos geometrinius
iSkraipymus galima paSalinti taikant vaizdo iSlyginimo (angl. Image Registration)
algoritmus [69, 106, 107].
Vaizdo iSlyginima galima atlikti skaitmeninio vaizdo apdorojimo algoritmais,
kuriy veikima galima suskirstyti i kelis etapus [150]:
1. Budingujy pozymiy (tasky, figiiry, spalvy, tekstliry) paieska vaizde [19,
38, 74, 95].

2. Atitikmeny paieska keliuose vaizduose [106].
3. Vaizdo i8lyginimo modelio skai¢iavimas.

4. Vaizdo transformavimas.
Bidinguoju pozymiu vaizde gali biiti uzdary kontiiry sritys, objekty vaizdy
krastai, tiesés ir ju susikirtimo taSkai, kampai ir t. t. 2ME geliy vaizduose bi-
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Izoelektrinis taskas, pl

<~— Molekuliné masé, kDa

1.10 pav. 2ME gelio vaizdas su geometriniais iSkraipymais

dinguju poZymiy rasti sunku (1.10 pav.). Baltymy pédsaky kontiirai néra ryskis,
o peédsaky iSsidéstymas gelyje yra individualus ir negalima iSskirti keliy baltymy
pédsaky grupés, kurie sudaryty griezta geometring figlira, pagal kurig galima biity
iSlyginti gelio vaizda.

Kaip budingasis pozymis 2ME geliy vaizduose gali biiti naudojamas elektro-
forezés proceso metu baltymy pédsaky paliekami §leifai (1.10 pav.). Siuos pédsaky
Sleifus galima naudoti geliy vaizdy iSlyginimui taikant Hugo (angl. Hough) trans-
formacija [141]. ISlyginti vaizdai naudojami ne tik baltymy pédsakams rasti ir para-
metrizuoti, bet ir dviems ar daugiau 2ME geliams sutapdinti ir naujumui rasti. 2ME
geliams sutapdinti naudojami kryZmine koreliacija grindZiami metodai [133].

Triuk§mams 2ME geliy vaizduose paSalinti galima naudoti universalius arba
specializuotus vaizdo filtrus (specialiai pritaikytus 2ME geliy vaizdams), priklau-
somai nuo to, kokio pobtidzio triuk§mai dazniausia atsiranda nuskaitytuose geliy
vaizduose.

2ME geliy vaizdams filtruoti galima naudoti tiesinius, netiesinius arba daZz-
niy srityje veikiancius skaitmeninius filtrus [68]. Filtro tipo parinkimas priklauso
nuo triukSmo, kurj reikia nufiltruoti 2ME gelio vaizde, pobiidZio. Jei triukSmai ir
iSkraipymai yra atsitiktiniai, tuomet vaizdui filtruoti naudojami tiesiniai arba netie-
siniai erdviniai filtrai [14, 88]. Periodiniams iSkraipymams geliy vaizduose $alinti
yra naudojami dazniy srityje veikiantys skaitmeniniai filtrai [63, 132].

1.2.2. Geliy vaizdy segmentavimas

Norint atpaZinti baltyma 2ME vaizduose bei ji parametrizuoti, reikia suskirsty-
ti nuskaityta gelio vaizda | segmentus, kuriy kiekviename biity po atskira baltymo
pédsaka. Baltymy pédsaky segmentavima galima suskirstyti i keleta etapy:

1. Pédsaky centry paieska.
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2. Vaizdo i$skaidymas { sritis — segmentus.

3. Pédsako modeliavimas segmente.

Pédsaky centry automatiné paieska yra vienas sudétingiausiy 2ME geliy vaiz-
dy analizés etapy. DaZniausiai baltymy pédsaky segmentavimo metu yra ieSkomi
vaizdo intensyvumo ekstremumai, kurie paZymimi kaip tikétini baltymy pédsaky
centrai. Toks centry paieskos algoritmas yra naudojamas vandenskyros transfor-
macija paremtuose algoritmuose [86, 137]. Segmentuojant Siuo biidu, vaizdas yra
nagrinéjamas kaip pavirSius, kurio aukStis vaizde yra apibréZiamas intensyvumo
reikSme. Lokaliy minimumy paieskos biidu yra nustatomi tariami pédsaky cent-
rai. Kiekvienas i$ centry Zymi sriti — segmenta, o riba tarp gretimy segmenty yra
randama vandenskyros transformacijos buidu. Literatiiroje galima rasti ivairiy vaiz-
dui segmentuoti skirty metody [5, 9, 50, 135, 136], taciau dél baltymy pédsaky for-
mos 2ME geliy vaizduose daZniausiai yra naudojami vandenskyros transformacija
grindZiami segmentavimo metodai.

Vandenskyros transformacija vaizdZiai galima paaiskinti, jei isivaizduoti vaiz-
da, kaip topografini pavirSiy, kurio idubos — ,,baseinai‘ — atitinka baltymy pédsa-
kus 2ME gelio vaizde. Jei §i pavir§iy pastoviu grei¢iu nardinti i vandeni, idubos
uzsipildys vandeniu ir vandens lygiui pasiekus idubos krasta, dviejy gretimy iduby
vanduo susilies. Kad susiliejimas neivykty, tarp dviejy iduby toje vietoje yra sufor-
muojama sienelé. Viso $io proceso pabaigoje susiformuoja sienelés, atskiriancios
kiekviena iduba nuo gretimy. Tokiu biidu vaizdas yra suskaidomas | segmentus,
kuriuose, idealiu atveju, yra po vieng baltymy pédsaka. Deja realts 2ME geliy nu-
skaityti vaizdai yra stipriai iSkraipyti ir pritaikius vaizdo filtrus vis tiek iSlieka daug
daugiau lokaliy minimumuy, nei yra baltymy pédsaky vaizde. Tokiu atveju vanden-
skyros transformacijos metodu paremta segmentacija biina pertekliné — randama
daug daugiau segmenty nei yra baltymy pédsaky vaizde. Literatiiroje Sia problema
siiloma spresti specialiyjy Zymekliy pagalba. Siy metody esmé yra ta, kad kiek-
vienas baltymy pédsakas yra paZymimas Zymekliu ir vandenskyros transformacija
atliekama atsizvelgiant ne i algoritmo rastus lokalius minimumus, o i rankiniu ba-
du iSdéstytas Zymes. Be abejo toks segmentavimo algoritmas netinkamas baltymy
pédsaky automatinei paieSkai ir gali biiti naudojamas tik kartu su kitais pédsaky
paieskos algoritmais arba siekiant nustatyti jau surasty baltymy pédsaky ribas.

Pertekliné segmentacija gali buti sprendZiama ir dviejy lygmeny vandenskyros
transformacija [86, 137]. Siame algoritme atlikus vandenskyros transformacija, pa-
Salinamos sritys (segmentai) maZesnés uZ nustatyta riba, véliau yra ieSkomos sri-
tys, kuriose gali bti susiliejusiy pédsaky ir atlikus kontrasto padidinimo veiksmus
atrinktose srityse yra pakartotinai atliekama vandenskyros transformacija.

Gauso funkcijos Laplaso transformacija (angl. Laplacian of Gaussian) parem-
ti segmentavimo algoritmai skai¢iuoja vaizdo antros eilés iSvesting, tokiu budu
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iSrySkinant vaizde esancius sparcius intensyvumo pokycius. Kad sumazinti jvai-
riausiy triukSmy itaka rezultatui, prie§ vykdant transformacija, vaizdas yra filtruo-
jamas Gauso iSlyginimo filtru. Baltymy paieskai 2ME vaizduose programoje ,,Pi-
KA* [124] yra naudojamas Ziedo operatorius, kurio maksimali reik§mé yra gauna-
ma atpaZinus elipses vaizde, gautame atskyrus fong slenkscio funkcijomis. DZeim-
sas Garelsas (angl. James I. Garrelss) 1979 m. pasitlé baltymy paieskai vaiz-
duose algoritma, kuris analizuoja kiekvieng vertikalia linija vaizde ir ieSko jo-
je lokaliy ekstremumy. Palyginus rezultatus, gautus gretimose vaizdo vertikalése,
apskai¢iuojami baltymy pédsaky centrai ir segmentuojamas visas vaizdas. J. Pre-
mas (angl. J. Prehm) pasitlé baltymy pédsaky paieSkai naudoti n x n dydZio
funkcijos — pédsako modelio — ir vaizdo sastka, siekiant iSryskinti baltymy péd-
sakus. Taciau $is algoritmas negali atskirti susiliejusiy pédsaky. G. W. Horganas
(angl. G. W. Horgan) ir C. A. Glasbis (angl. C. A. Glasbey) pritaiké h kupoly
(angl. h-basin) transformacija [61]. Sis metodas susideda i keleto vaizdo apdo-
rojimo etapy: i$ kiekvieno tasko skaisCio reik§més atimamas dydis A, apskaiciuo-
jamas h kupoly vaizdas, i§ pradinio vaizdo atimamas apskaiciuotasis vaizdas ir
paliekami tik kupolai, apibiidinantys baltymo pédsakus.

2ME gelio vaizdo i$skaidymas i segmentus retai randa visus baltymy pédsa-
kus, o daZniausiai gaunama daugiau segmenty, nei méginyje yra baltymy. Siekiant
tiksliau rasti baltymy pédsakus vaizde, kiekvienas segmentas patikrinamas — bal-
tymy pédsakai modeliuojami taikant jvairius matematinius modelius. Pritaikius
baltymy pédsakui matematini modeli, pagal gautus modelio parametrus galima
spresti ar segmente yra baltymo pédsakas. Nuo matematinio modelio sudétingumo
priklauso modeliavimo tikslumas ir reikalingy atlikti skai¢iavimy apimtis.

Jeigu gautame vaizdo segmente yra susiliejusiy baltymy pédsaky dalis, tai
matematini modelj pritaikyti negalima, kadangi dalis baltymo yra likusi kitame
vaizdo segmente. Tokiu atveju turi biiti modeliuojami visi susiliej¢ baltymy péd-
sakai vienu metu taikant sudétini matematini modelj ir kiekvieno baltymo itaka
apskaiciuojama atskirai.

Baigiamosios poskyrio pastabos

2 2ME geliy vaizduose baltymy pédsakai turi buti aptikti ir parametrizuoti.
Baltymy pédsakams aptikti naudojami parametriniai arba neparametriniai
metodai.

2 Teisingam baltymy pédsaky aptikimui 2ME gelio vaizde turi biiti paSalin-
ti triukSmai. 2ME gelio vaizde esantys triukSmai yra atsitiktiniai ir jiems
pasalinti turi bati parinkti tinkami filtrai.

» Baltymy pédsakams parametrizuoti, geliy vaizdai iSskaidomi i segmentus,
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kuriuose turi biiti bent po vieng baltymy pédsaka. 2ME geliy vaizdai seg-
mentuojami taikant vandenskyros transformacija grindZiamus algoritmus,
nesugebancius segmentuoti tik baltymy pédsakus.

a Susilieje baltymy pédsakai ne visuomet gali biiti atskirti vandenskyros trans-
formacija grindZiamais segmentavimo algoritmais.

» Segmentavimo rezultatams patikrinti taikomi baltymy pédsaky matematiniai
modeliai. Literatiroje sitilomi baltymy pédsaky matematiniai modeliai ne-
tinka persisotinusiems ir susiliejusiems baltymy pédsakams modeliuoti.

Baltymy pédsaky matematiniai modeliai naudojami ne tik vaizdui segmentuo-
ti, bet ir baltymy pédsakams parametrizuoti. Baltymy pédsaky parametrizavimas
atliekamas rekonstruojant pédsako vaizda specializuotu matematiniu modeliu. To-
liau apZvelgsime matematinius modelius, taikomus baltymy pédsakams rekonst-
ruoti.

1.3. Baltymy pédsaky rekonstravimas taikant
matematinj modelj

Matematinis modelis trimaciame rekonstravime taikomas tuomet, kai apie re-
konstruojama objekta Zinoma pirminé informacija. Tai gali biiti objekto padétis,
kontiiras, masés centras, tris ir pan. Matematinis modelis taip pat taikomas is-
kraipyto objekto formai atstatyti arba tais atvejais, kai reikia parametrizuoti balty-
ma. Poskyryje nagrinéjami baltymy pédsaky 2ME geliy vaizduose bei DNR mik-
rorinkiniy vaizduose taikomi matematiniai modeliai genams parametrizuoti.

Nagringjant pustonius 2ME geliy vaizdus kaip pavirsius, kuriy forma apraso
vaizdo tasky skaisCio reikSmés, vaizduose esantys baltymy isisotinimo iSkraipy-
mai lemia kai kuriy baltymy pédsaky virSiiniy plokscia forma (1.11 pav.). Norint
rekonstruoti toki baltymy pédsaka, turi biiti parinktas matematinis modelis, geban-
tis vienodai tiksliai rekonstruoti isisotinusi ir neisisotinusi baltymy pédsaka.

Literatiiroje baltymy isisotinimai 2ME geliy vaizduose nagrinéti maZzai ir pa-
sitilytas tik vienas baltymy pédsako difuzinis modelis isisotinusiam baltymy péd-
sakui rekonstruoti [11]. Isisotinusiy geny pédsaky rekonstravimas DNR mikrorin-
kiniy vaizduose literatiiroje nagrinétas dazniau [39, 72, 104]. Siuose vaizduose isi-
soting, o taip pat ir persisoting geny pédsakai sutinkami daZnai, todél literatiiroje
pasitlyti keli modeliai §iems pédsakams rekonstruoti. Siuos modelius apZvelgsime
kitame skyrelyje.
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L11 pav. [sisotinusiy ir neisisotinusiy baltymy pédsaky vaizdas

1.3.1. DNR mikrorinkiniy rekonstrukcijai naudojami modeliai

DNR mikrorinkiniy analizei ir geny rekonstravimui mikrorinkiniy vaizduose
naudojami jvair@is paprasti matematiniai modeliai. DNR mikrorinkiniy ypatumas
yra tas, kad pédsakai juose yra simetriski (1.12 pav.), todél jiems modeliuoti galima
naudoti paprastesnius modelius.

M
A A R AW A
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1.12 pav. DNR mikrorinkiniy vaizdo ir tasky intensyvumo pasiskirstymo
iliustracija [25]
Mikrorinkiniy vaizduose, kaip ir 2ME geliy vaizduose, pasitaiko isisotinimo ir
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persisotinimo iSkraipymu, kai pédsako virSiiné tampa plokscia ar net idubusi. To-
kiy geny pédsaky rekonstravimui naudojami: cilindrinis, Gauso skirstinio, dviejy
Gauso skirstiniy skirtumo ar hiperbolinis daugianario modelis. Pats paprasciausias
ju — normuotas cilindrinis modelis.

|
1.1 apibrézZimas (Normuotas cilindrinis modelis)

Geny pédsako normuotas cilindrinis modelis — simetriska dvimaté spindulio tipo
funkcija, isreiskiama:

D) k i ls < )
Sne(l) =4 mr27 =T (1.25)

0, kitais atvejais,

¢ia: Iy — Euklido atstumas iki pédsako centro; ry — pédsako spindulys.
| |

Geny pédsako normuotas cilindrinis modelis yra pats primityviausias. Taikant
$i modeli geny pédsakams rekonstruoti gaunama didZiausia pavirSiaus aproksima-
vimo modeliu klaida [39] ir praktikoje Sis matematinis modelis retai kada nau-
dojamas genams parametrizuoti. Kiek sudétingesnis, skirtas neiSkraipytiems geny
pédsakams rekonstruoti, yra geny pédsako normuotas izotropinis Gauso skirstinio
modelis.

[
1.2 apibréZimas (Normuotas Gauso skirstinio modelis)

Geny pédsako normuotas izotropinis Gauso skirstinio modelis — simetriska spin-
dulio tipo funkcija, isreiskiama:

1 Iy — ce 2
Sna (ls) = Y - exXp <—%> , (1.26)

Cia: ly — Euklido atstumas iki pédsako centro; c. — pédsako centras; o — standar-
tinis nuokrypis.
1 |

Sis geny pédsako modelis tinka neiskraipytiems simetriniams pédsakams DNR
mikrorinkiniuose modeliuoti, nes ivertina medZiagos dispersija, kitaip nei normuo-
tas cilindrinis modelis (Zr. 1.1 apibréZima). Persisotinusiy geny pédsakams DNR
mikrorinkiniy vaizduose modeliuoti naudojamas izotropinis dviejy Gauso skirsti-
niy skirtumo modelis.
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1.3 apibrézimas (Dviejy Gauso skirstiniy skirtumo modelis)

Geny pédsako dviejy Gauso skirstiniy skirtumo modelis — simetriska spindulio tipo
funkcija, isreiskiama:

1 1 (Is — co)?
Sen (I) = .
sna () =7 S[ 52 eXP( 207 )

s - exXp —708 _ CC)2
271'0% 20% '

Cia: ly — Euklido atstumas iki pédsako centro; s — mastelio daugiklis (s = 0,1);
01 ir 09 — Sstandartiniai nuokrypiai atitinkamai pradiniam ir atimamam Gauso
skirstiniui.

(1.27)

Sis modelis papras¢iausias i§ matematiniy modeliy, skirty geny persisotini-
mams DNR mikrorinkiniy vaizduose modeliuoti. Lyginant §i modeli su simetriniu
Gauso skirstinio modeliu, Sgng modelis turi du papildomus parametrus: maste-
lio daugiklj s ir atimamo Gauso skirstinio standartini nuokrypi o». Nepersisotinu-
siems geny pédsakams DNR mikrorinkiniy vaizduose modeliuoti, mastelio dau-
giklis s parenkamas lygiu 0.

Eksperimentiniai tyrimai, skelbiami literatiiroje [39], rodo, kad dvieju Gau-
so skirstiniy modelis nepakankamai tiksliai rekonstruoja persisotinusiy geny péd-
sakus DNR mikrorinkiniy vaizduose. Sudétingesnis, ta¢iau lankstesnis ir tiksliau
rekonstruojantis persisotinusiy geny pédsakus [39] yra hiperbolinis daugianario
modelis.

| |
1.4 apibrézimas (Hiperbolinis daugianario modelis)

Geny pédsaky hiperbolinis daugianario modelis — simetriska spindulio tipo funk-
cija, isreiskiama:

K .
= l , kai 0 <lI; < ~vd;
Spr(ly) =4 77 90/ 7)) = h T (1.28a)
0, kitais atvejais,
¢ia: ly — Euklido atstumas iki pédsako centro; K — pastovi parametry by, ..., by, q

ir y funkcija, kai:
2

/ / S (1) l;drd6 = 1. (1.28b)
0 0
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Parametrai q ir ~v — pédsako Slaito statumq lemianys koeficientai, o g — funkcija
nuo ly, isreiskiama taip:

I
g() = bl - 7%[ kai 0 < I, < . (1.28¢)
i=1 §

Sie geny pédsaky modeliai pritaikyti DNR mikrorinkiniy vaizdams rekonst-
ruoti, taciau iSkraipymai Siuose rinkiniuose yra panasis i tuos, kurie pasitaiko 2ME
geliy vaizduose. Esminis skirtumas tarp pédsaky DNR mikrorinkiniuose ir 2ME
geliy vaizduose tas, kad pastaruosiuose vaizduose pédsako difuzija daZniausiai yra
skirtinga trimis, keturiomis kryptimis, todél, norint §iuos modelius taikyti baltymy
pédsakams 2ME geliy vaizduose rekonstruoti, reikia jvesti papildomus koeficien-
tus. Pédsako modelis tampa sudétingesnis ir ne visada patobulintas modelis yra
efektyvus baltymy pédsakams 2ME geliy vaizduose rekonstruoti.

1.3.2. Modeliai baltymy pédsakams 2ME vaizduose
rekonstruoti

Pats paprasciausias matematinis modelis, pritaikytas 2ME geliy vaizdams re-
konstruoti yra baltymy pédsaky izotropinis Gauso skirstinio modelis (Zr. (1.26)
lygti). Sis modelis naudojamas retai, nes daugumoje i§ 2ME geliy vaizdy balty-
mo pédsaky dispersija daZniausiai pastebimai skiriasi bent dvejomis statmenomis
kryptimis. Skirtingas dispersijas dvejomis statmenomis kryptimis jvertina anizot-
ropinis Gauso skirstinio modelis.

|
1.5 apibréZimas (Anizotropinis Gauso skirstinio modelis)

Baltymy pédsaky anizotropinis Gauso skirstinio modelis, pritaikomas 2ME geliy
vaizdo segmentui, kurio tasky indeksai surasyti vektoriuose x ir y, isreikskiamas:

SAG(va/)_B—FIs-eXp(— (“‘xz) + (y_y3)>), (1.29)

2 2
20% 205

Cia: B — 2ME gelio vaizdo fono intensyvumas, I, — pédsako intensyvumas; x. ir
Yo — pédsako centro koordinatés; o? ir 0'; — standartinis nuokrypis x ir y asiy
kryptimis.
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1.6 apibrézimas (Difuzinis modelis)

Baltymy pédsako difuzinis modelis, pritaikomas 2ME geliy vaizdo segmentui, ku-
rio tasky indeksai surasyti vektoriuose x ir vy, isSreikskiamas:

erf (M) + erf <M)
2 2

Cy ex B rq + Rp 2+ rq — Rp 2
Royr P 2 2 ’
Cia B — fono intensyvumas; Cy — pradiné baltymo koncentracija; rq — apskritimi-
nés baltymo difuzijos srities spindulys; Rp — difuzijos koeficientas, isreiskiamas:

C
Sl(xay):B+_0

5 +

(1.30a)

—1/2
Rp = ((x —w¢)*/Dx + (y — yc)Q/Dy) ", (1.30b)

¢ia Dy ir Dy — konstantos, proporcingos difuzijai atitinkamomis kryptimis; x. ir
Yye — bandomojo pédsako centro koordinatés.
[ !

Anizotropinis Gauso modelis jvertina skirtinga baltymy difuzija molekulinés
maseés ir izoelektrinio tasko aSyse. Esant baltymy pédsaky iskraipymams dél isiso-
tinimo arba persisotinimo, kai pédsako vir§tiné gaunama plokscia ar net idubusi,
baltymy pédsaky anizotropinis Gauso skirstiniy modelis negali biti taikomas re-
konstravimui. Sis baltymy pédsaky modelis, turintis 6 parametrus, tinka naudoti
tuomet, kai reikia greitai gauti rezultata, o rekonstravimo tikslumui keliami mi-
nimalis reikalavimai (pavyzdZiui, atkurti tokia pédsako forma, kuri netrukdyty
teisingam 2ME gelio vaizdo segmentavimui). Tuo atveju, kai reikia rekonstruoti
pédsaka kiek galima tiksliau, naudojami modeliai, ivertinantys pédsako asimetris-
kumus trimis ar daugiau krypciy. 1996-aisiais metais E. Betensas (angl. E. Bettens)
ir kiti pristaté baltymy pédsaky difuzini modeli.

Difuzinis modelis gali biiti pritaikytas baltymy pédsakams su isisotinimo is-
kraipymais, kai pédsako virSiiné gaunama ploksc¢ia. Modelis jvertina skirtinga di-
fuzija tomis paciomis dvejomis kryptimis kaip ir anizotropinis Gauso skirstiniy
modelis, taciau jvesti papildomi koeficientai leidZia §] model; tiksliau pritaikyti di-
delio intensyvumo pédsakams su plok$¢iomis virS§tinémis. Difuzinio modelio trii-
kumas — dispersija ivertinama tik dvejomis kryptimis, o modelio pritaikymas, dél
sudétingumo ir reikalingy parinkti 7 parametry, reikalauja daug skai¢iavimy. Daz-
nai 2ME geliy vaizduose pasitaikantiems baltymy pédsaky asimetriSkumams mo-
lekulinés masés asyje modeliuoti, baltymy pédsaky difuzinis modelis netinka.
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2004-aisiais metais M. RodZersas (angl. M. Rogers) ir kiti pristaté statistiniais
skai¢iavimais paremta baltymy pédsako modeli [107]. Sis modelis gaunamas atli-
kus pédsako kontiiro ir anizotropinio Gauso skirstinio modelio (1.29) sastika. Sis
baltymy pédsaky modelis gali atkartoti sudétingas pédsaky formas, taciau reikalau-
ja tikslaus baltymy pédsako kontiiro atpaZinimo ir salygoja klaidas, atsirandancias
gelio vietose, kur baltymy pédsakai yra bent kiek susilieje.

Baigiamosios poskyrio pastabos

» Baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduose modeliuoti literatiiroje néra
pasitilyta specializuoty matematiniy modeliy.

2 Geny persisotinimams DNR mikrorinkiniy vaizduose rekonstruoti sukurti
matematiniai modeliai tinka tik simetriniams baltymy pédsakams modeliuoti
ir netinkami daZniausiai 2ME geliy vaizduose pasitaikantiems asimetriniams
baltymy pédsakams.

a Literatiiroje rastas tik vienas baltymy isisotinimams 2ME geliy vaizduose
modeliuoti skirtas difuzinis modelis. Sis modelis netinka modeliuoti baltymy
pédsaky asimetriSkumy molekulinés masés asyje.

1.4. Apibendrinimas. Uzdaviniy formulavimas

Parametrizavimui taikomos vaizdo rekonstravimo technologijos skirtos anali-
zuoti viena, du ar daugiau objekto vaizdy. Parametrizavimas atlickamas apibiidi-
nant trimatj objekta biidingaisiais taskais. Biidingieji taskai ieSkomi vaizde siekiant
apskaiciuoti jy erdvines koordinates ir tokiu biidu nustatyti analizuojamo trimacio
objekto ieSkomus parametrus. Baltymy pédsakai 2ME geliy vaizduose neturi ais-
kiai iSreiksty kontiiry ar kampy ir iprasti biidingujy tasky paieskos metodai netinka.

Palengvinant baltymy pédsaky parametrizavima, 2ME gelio vaizdas nufiltruo-
jamas ir i§skaidomas i vaizdo segmentus taip, kad kiekviename biity po viena bal-
tymy pédsaka. Parametrizavimas atliekamas kiekvienam baltymo pédsakui (2ME
gelio vaizdo segmentui) pritaikant matematini modeli.

D¢l procesy, vykstanciy dvimatés elektroforezés metu ir vaizdo skaitytuvy
specifikos, baltymy pédsakai 2ME geliy vaizduose daZnai yra:

- isisoting — lemia per didelis baltymo kiekis;

- asimetriniai baltymo molekulinés masés asyje — lemia baltymy judéjimo
gelyje 2ME metu savybés;

- persisoting — lemia per didelis baltymo daziklio kiekis;
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- susiliejg — lemia per maza 2ME proceso skiriamoji geba.

Isisotinusiems baltymy pédsakams rekonstruoti literatiroje siilomas mate-
matinis modelis netinka asimetriniams molekulinés masés asyje baltymy pédsa-
kams modeliuoti. Asimetriniams molekulinés masés aSyje neisisotinusiems balty-
my pédsakams rekonstruoti matematiniy modeliy nepasitlyta.

Persisoting baltymy pédsakai trukdo teisingai parametrizuoti baltymy pédsa-
ka ir turi bati rekonstruoti, siekiant atstatyti prading pédsako forma. Geny pédsa-
ky persisotinimams DNR mikrorinkiniy vaizduose rekonstruoti skirti matematiniai
modeliai netinka baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduose rekonstruoti.

Susilieje baltymy pédsaky dariniai, ne visuomet atskiriami 2ME geliy vaizdy
segmentavimo algoritmais, o jy parametrizavimui iprasti baltymy pédsaky mate-
matiniai modeliai netinka. Susiliejusiy baltymy pédsaky dariniams atskirti litera-
tiroje nepasiiilyta metody, o iprasti matematiniai modeliai Siems dariniams para-
metrizuoti netinka.

Atsizvelgiant | apZvelgty baltymy pédsakams parametrizuoti taikomy techno-
logiju trikumus, tikslinga iSkelti $iuos uzdavinius:

0 pasitilyti naujus matematinius modelius, tinkamus isisotinusiems bei asimet-
riniams molekulinés masés asSyje baltymy pédsakams 2ME geliy vaizduose
parametrizuoti;

o sukurti ir iStirti metodikg baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduose ap-
tikti ir rekonstruoti, taikant baltymy pédsako matematini modeli;

o sukurti ir iStirti metodika susiliejusiems baltymy pédsakams 2ME geliy vaiz-
duose parametrizuoti.
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Baltymy pédsaky modeliai
2ME geliy vaizdams rekonstruoti

Siame skyriuje sifilomi nauji matematiniai modeliai baltymy pédsakams 2ME
geliy vaizduose rekonstruoti [2A, 8A, 10A]. Rekonstravimo savoka ¢ia naudojama
apibréziant tokj baltymy pédsaky modeliavima, kai siekiama taikant matematinj
modelj tiksliai atstatyti realaus pédsako forma. Baltymy pédsaky rekonstravimo
tikslas yra dvejopas: baltymy pédsakams atpaZinti arba baltymams parametrizuo-
ti. [prasta taikyti paprastesnius modelius, kuriy modeliavimo tikslumas nepakan-
kamas baltymy pédsakams parametrizuoti, 2ME gelio vaizdui segmentuoti ir bal-
tymy pédsakams juose atpazinti. Pirmajame poskyryje pateikti nauji baltymy péd-
saky modeliai. Antrajame — 2ME geliy vaizdy rekonstravimo pagrindiniai etapai ir
eksperimentinés naujy baltymy pédsaky modeliy patikros rezultatai, lyginant juos
su difuziniu modeliu.

2.1. Nauji baltymy pedsaky modeliai

2ME geliai labai jautriis iSoriniam poveikiui, todél neretai pasitaiko geliy itru-
kimy, geometriniy iSkraipymy, fone atsirandanciy neSvarumy ir paSaliniy vaizdo
triukSmy. Tai lemia klaidinga geliy vaizdy segmentavima, netikry pédsaky radi-
ma ir pan. 2ME geliy vaizduose biina ir dirbtiniai iSkraipymai. Ivairiais daZikliais
iSrySkinant blogai matomus baltymy pédsakus, tose vietose, kur baltymo kiekis
yra didelis, nuskaitymo metu neretai iSkreipiama pédsako forma. Baltymy pédsa-
ko vir§iiné nuskaitytame vaizde gali tapti plokscia ar net idubusi (1.11 pav.). Tokio

37
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pobudzio iSkraipymai neleidzia teisingai nustatyti baltymo kieki pédsake ir lemia
klaidingg gelio vaizdo segmentavima. Sie iskraipymai nuskaitymo metu atsiran-
da tada, kai stipriai Sviesa atspindéjes gelis per daug apkrauna skaitytuvo Sviesos
jutikli arba stipriai suZadintas Sviesos jutiklis per daug apkrauna analogini skait-
meninj keitiklj.

Baltymy pédsako modelis naudojamas patikrinti, ar atskirtame vaizdo frag-
mente yra baltymo pédsakas. Toks pédsako modelis turi biiti nesudétingas ir greitai
pritaikomas, nes pradiniy segmenty, kuriuos reikia patikrinti, 2ME geliy vaizduo-
se biina keli tikstanciai. Modelio sudétinguma lemia: koeficienty itaka pédsako
modelio formai ir koeficienty tarpusavio sary$iai.

Baltymy pédsaky rekonstravimui sitilomi keli modeliai tinkantys jprastiems ir
iSkraipytiems baltymy pédsakams rekonstruoti. Dalis sillomy modeliy yra papras-
tesni (varpo formos, trijuy Gauso skirstiniy modeliai) — turi maziau ir tarpusavyje
nesusiety koeficienty, kiti (keturiy Gauso skirstiniy, keturiy funkcijy modeliai) —
sudétingesni. Jiems pritaikyti reikia atlikti daugiau skai¢iavimy, taciau sudétinges-
ni modeliai yra lankstesni ir tinka iprastiems bei iSkraipytiems pédsakams rekonst-
ruoti.

Kiekvienam baltymy pédsakui 2ME gelio vaizde pritaikius matematini mode-
1i, kuris atkartoty individualaus baltymy pédsako vaizda, rasti modelio parametrai
(centro koordinatés, plotis, tdris ir t. t.) leisty atpaZinti ir parametrizuoti gelyje
esancius baltymus. AtpaZinimo ir parametrizavimo tikslumas priklausys nuo pasi-
rinkto matematinio modelio gebéjimo atkartoti baltymy pédsako vaizda. Analizuo-
jant 2ME gelio vaizda kaip pavirSiy, pritaikymo tikslumas matuojamas baltymo
pédsako pavirSiaus aproksimavimo matematiniu modeliu tikslumu.

Matematinis modelis baltymy pédsakams rekonstruoti turi tenkinti Siuos rei-
kalavimus:

1. Baltymy pédsaky modelis turi biti tinkamas ivairaus dydZio pédsakams
rekonstruoti.

2. Baltymy pédsaky modelis turi biiti tinkamas isisotinusiems baltymy péd-
sakams rekonstruoti.

3. Baltymy pédsako modelis bendruoju atveju turi biiti tinkamas asimetris-
kiems baltymy pédsakams rekonstruoti.

4. Baltymy pédsako modelio taikymas ne baltymy pédsakams turi lemti di-
dele aproksimavimo klaida.

Pirmasis reikalavimas jvykdomas, jei baltymy pédsako modelis numato gali-
mybe keisti: auksti (skirtingo intensyvumo pédsakams rekonstruoti) ir ploti (skir-
tingo baltymy kiekio pédsakams rekonstruoti). Antrasis reikalavimas jvykdomas
jei baltymy pédsako modelis numato galimybe keisti vir§inés forma (pavyzdZziui,
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rekonstruoti isisotinusi, ploks¢iavirStini pédsaka). Treciasis reikalavimas jvykdo-
mas, jei matematinis modelis numato galimybe keisti jo forma x ir y aSiy krypti-
mis. Ketvirtajam reikalavimui jvykdyti, matematinis modelis turi biti su nestaciais
$laitais. Tai ivykdoma apribojant modelio forma itakojanciy parametry kitimo ri-
bas.

Siame skyriuje siilomi baltymy pédsaky modeliai yra asimetriniai ir sudaryti
taikant Zinomas vienmates funkcijas: varpo formos skirstinio, Gauso skirstinio ir
glodZiosios kreivés (angl. splain function). Baltymy pédsakams rekonstruoti rei-
kalingi matematiniai modeliai, gebantys aproksimuoti pavirsiy, todél naudojamos
dvimatés skirstiniy funkcijos.

2.1.1. Anizotropinis varpo formos skirstinio modelis

Sios formos skirstinys (2.1 pav.) parinktas baltymy pedsako rekonstravimo
modeliui kurti, nes, kei¢iant funkcijos, aprasancios skirstini, parametra [y, gauna-
ma ploks¢ia skirstinio vir§tiné. Vienmatis varpo formos skirstinys [59, 83] iSreis-
kiamas lygtimi:

fvr (z) = e 2.1)
T — ¢

lvr

¢ia: [y — atstumas iki centro; ¢y — modelio §laity polinkis; x. — centrinis modelio
taskas.

0,9}
0,8}
0,7t
0,6}
0,5}
0,4}
0,3}
0,2}
0,1}

Sant. vaizdo intensyvumas f ()

2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22
Santykiné molekuliné masé x

2.1 pav. Vienmatis varpo formos skirstinys (Ilyvgp = 5, qvrp = 3, T = 12)

Dvimaté varpo formos skirstinio funkcija sudaroma dvejopai: apjungiant dvi
vienodas arba skirtingas vienmates varpo formos skirstinio funkcijas. Baltymo
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pédsako matematiniu modeliu gali biiti naudojami abu funkcijy junginiai, juos pa-
pildzius pédsako fong ir intensyvuma apraSanciais parametrais.

|
2.1 apibréZimas (I1zotropinis varpo formos skirstinio modelis)

Baltymy pédsako izotropinis varpo formos skirstinio modelis, skirtas modeliuoti

baltymo pédsakq 2ME gelio segmente, kurio vaizdo tasky indeksai surasyti vekto-

riuose x ir vy, iSreiskiamas:

I 1

Y—Yc
lvr

Svr (z, y) = B+

(2.2a)

2qvF’

1+‘

¢ia: B — 2ME gelio vaizdo fono lygis, I — pédsako intensyvumas; lyp — atstumas
iki pédsako centro; c. (xc, y.) — centrinis pédsako taskas; qyy — modelio Slaity
polinkio koeficientas, tenkinantis sqlygq:

1
qvr < §CC' (2.2b)

2.2 apibrézimas (Anizotropinis varpo formos skirstinio modelis)
Baltymy pédsako anizotropinis varpo formos skirstinio modelis, skirtas modeliuoti
baltymo pédsakq 2ME gelio segmente, kurio vaizdo tasky indeksai surasyti vekto-
rinose x ir vy, isSreiskiamas:
I 1
2qx ’
Y—Yc

ly

SovE (ac, y) =B+ 20y (2.3a)
T — Tc v

1+

1+‘

X

ia: B — 2ME gelio vaizdo fono lygis; I — pédsako intensyvumas; s (I, ly) — at-
stumas iki pédsako centro; c. (T, yc) — centrinis pédsako taskas; qx, ¢y —modelio
Slaity polinkiai, tenkinantys sqlygas:

1

gx < 5T (2.3b)
1

qy < =Ye- (2.3¢)

2
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2.2 pav. Anizotropinio varpo formos skirstinio modelio vaizdo pjiivis

Baltymy pédsako modelis Sy tinka apvaliems simetriniams baltymy pédsa-
kams rekonstruoti, o antrasis modelis Soyy — anizotropiniams. Sie matematiniai
modeliai tenkina pirmaji, antraji ir ketvirtaji baltymy pédsaky modeliams keliamy
reikalavimy (Zr. 38 psl.). Ketvirtajam baltymy pédsaky modeliui keliamam reikala-
vimui tenkinti, nustatoma pédsako parametry kitimo taisyklé. Anizotropinis varpo
formos skirstinio modelis (2.2 pav.) ivertina skirtinga baltymo dispersija dvejomis,
statmenomis kryptimis, todél papildomai tenkina treciaji baltymy pédsaky mode-
liams keliama reikalavima.

2ME geliy vaizdus aproksimuojant anizotropiniu varpo formos skirstinio mo-
deliu, kiekvienam baltymy pédsakui apskai¢iuojami 8 modelio parametrai (izotro-
piniam varpo formos skirstinio modeliui apskai¢iuojami 6 parametrai). Praktikoje
2ME geliy vaizduose pasitaiko baltymy pédsaky asimetriSkumy molekulinés ma-
sés aSyje. Siy asimetriskumy abu pristatyti baltymy pédsaky modeliai nejvertina.

2.1.2. Trijy Gauso skirstiniy modelis

AsimetriSkumui 2ME gelio vaizdo molekulinés masés aSyje ivertinti siilomas
baltymy pédsako modelis, sudarytas i§ dviejy vienmaciy Gauso skirstinio funkcijy:
simetrinés (2.3 pav., a) ir asimetrinés (2.3 pav., b). Gauso skirstinio simetriné ir
asimetrine funkcijos atitinkamai iSreiskiamos taip:

2
fa(z) = exp (—M> ; (2.4)

202

2 2
foc () = b - exp (_M> T exp <_M> 2.5)

2 2
204, 20%9

¢ia: B — 2ME gelio vaizdo fono lygis; Ig — pédsako intensyvumas; ¢, Tc1, T2 —
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Gauso skirstinio centro taskai; o2, 02, 02, — Gauso skirstinio dispersijos; modelio
x1 x2
1, kaix < z;

asimetriSkuma formuojanti slenkscio funkcija: 6x = { 0, kitais atvejais

E 1 E 1
= S
2 0,9 2 0,9
g 0,8 g 0,8
S 0,7 S 0,7
% 0,6 % 0,6
= =
205 205
= 0,4 = 0,4
S S
503 T 03
g 0,2 s 0,2
= 0,1 = 0,1
2 2
» 00 246 §10121416182022 » 00 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22
Santykiné molekuliné mas¢ x Santykiné molekuliné mas¢ x
(a) Simetrinis Gauso  skirstinys,  kai (b) Asimetrinis skirstinys, kai ox1 = 6,
c=4 x.=11 Ox1 =2, Tc1 =12, T2 = 14

2.3 pav. Vienmaciy Gauso skirstiniy pavyzdZiai

Baltymy pédsako matematinis modelis sudaromas apjungiant simetring ir asi-
metring Gauso skirstiniy funkcijas taip, kad modelis tapty asimetriskas 2ME gelio
molekulinés masés aSyje. Gautas Gauso skirstiniy junginys papildomas gelio vaiz-
do fong bei baltymy pédsako intensyvuma aprasanciais parametrais B ir I;.

[
2.3 apibréZimas (Trijy Gauso skirstiniy modelis)

Baltymy pédsako trijy Gauso skirstiniy matematinis modelis, skirtas modeliuoti
baltymo pédsakq 2ME gelio segmente, kurio vaizdo tasky indeksai surasyti vekto-
rivose x ir vy, isSreiskiamas:

Ssa (z,y) = B+ I |6 -exp

_|_
S
@
e
S
|
X

2
Yy—Uu
o ()
Oy

(2.6)
Cia: B — 2ME gelio vaizdo fono lygis; I — pédsako intensyvumas; o2, ir o2, —

asimetrinio Gauso skirstinio dispersijos molekulinés masés asimi; 032, — simetrinio

Gauso skirstinio dispersija baltymy izoelektrinio tasko asimi; x. ir xco — asimet-

rinio Gauso skirstinio centriniai taskai; y. — simetrinio Gauso skirstinio centras.
[ |
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Pasiiilytas baltymy pédsako triju Gauso skirstiniy modelis tenkina pirmaji ir
tre¢igji baltymy pédsaky modeliams keliamus reikalavimus (Zr. 38 psl.), yra lanks-
tesnis uz anizotropinj varpo formos skirstinio modelj ir geba ivertinti baltymy péd-
sako asimetriSkuma molekulinés masés aSyje. [sisoting baltymy pédsakai mode-
livojami, naudojant skirtingus skirstiniy centrus z.j, T2, taip iStempiant pédsako
virsiing, taciau plokscios virSiinés gauti negalima. Taikant trijy Gauso skirstiniy
modelj, kiekvienam baltymy pédsakui apskai¢iuojami 8 modelio parametrai.

2.1.3. Keturiy Gauso skirstiniy modelis
Isisotinusiems baltymy pédsakams modeliuoti siilomas modelis sudaromas i

dviejy asimetriniy Gauso skirstiniy (2.3 pav., b). Junginys papildomas gelio vaizdo
fona ir baltymy pédsako intensyvuma aprasanciais parametrais B ir I (2.4 pav.).

| |
2.4 apibrézimas (Keturiy Gauso skirstiniy modelis)

Baltymy pédsako keturiy Gauso skirstiniy matematinis modelis, skirtas modeliuoti
baltymo pédsakq 2ME gelio segmente, kurio vaizdo tasky indeksai surasyti vekto-
riuose x ir y, iSreiskiamas:

5 (x — xcl)Q 5 (x — :UC2)2 "
- exp | ——=—— «-exp [ ——=—~
P 20)2(1 P 20)2(2

5. - exp (= ya)? LT exp (Y~ ye2)’
Y 2051 Y 2032 ’
2.7)

¢ia: B — 2ME gelio vaizdo fono lygis; I — pédsako intensyvumas; 0)2(1, 0)2(2, 0}2,1

S4G (x,y) = B+

ir 032 — Gauso funkcijy dispersijos keturiomis statmenomis kryptimis; modelio
1, kaizx < zg;
asimetriskumaq formuojancios slenkscio funkcijos: 6y = oL e
af / f J 0, kitais atvejais;
5.1 1 Kaly<uyg
v =

0, kitais atvejais.

Slenkscio funkcijomis dy ir dy, skirtingy Gauso skirstiniy dispersiju poromis
(0x1,0x2), bei (oy1, 0y2), suformuojami modelio asimetriskumai izoelektrinio tas-
ko ir molekulinés masés aSyse. Be to, parinkus skirtingas skirstiniy centry padétis
(Zc1, Te2) It (Ye1, Ye2 ), suformuojamas isisotinusiy baltymy pédsaky modelis.

Sifilomas baltymy pédsako modelis atitinka pirmuosius tris baltymo modeliui
keliamus reikalavimus (Zr. 38 psl). Nors $is modelis lankstus ir leidZia modeliuo-
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2.4 pav. Keturiy Gauso skirstiniy modelio vaizdo pjivis

ti ivairiy formy baltymy pédsakus, taciau modeliui pritaikyti reikia apskaiciuoti
net 10 parametry. Baltymy pédsaky asimetriSkumai izoelektrinio tasko aSyje 2ME
geliy vaizduose neZymds, todél, parenkant 0,1 = o9, gaunamas isisotinusio bal-
tymy pédsako modelis su maZesniu (9) parametry skai¢iumi.

2.1.4. Keturiy glodziyjy kreiviy modelis

Toki pati modelio parametry skaiciy, kaip ir keturiy Gauso skirstiniy modelis,
turi sitilomas glodziyjy kreiviy baltymy pédsaky modelis.

0,9+
0,8}
0,7}
0,6}
05}
0,4}
0,3+
0,2}
0,1}
00 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22
Santykiné molekuliné masé x

Sant. vaizdo intensyvumas far,

2.5 pav. Vienmatis m formos skirstinio modelis (ax = 5, by = 8§,
cx =11, dy = 19)
Sis baltymy pedsaky modelis sudaromas apjungiant dvi 7 formos glodZiasias
kreives (2.5 pav.), iSreiSkiamas:

1 1

T Tren(an o) 1Ttenb@_dy Y

faL (z)
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1 1

"o -o) Ttenb@_d4)

faL (v)

¢ia: ay, ay, dy ir dy — modelio parametrai, lemiantys glodZiosios kreivés apatinés
dalies forma; by, by, cx ir ¢, — modelio parametrai, lemiantys glodZiosios kreivés
virStunés forma.

GlodZiyjy kreiviy jungini papildZius 2ME gelio vaizdo fong bei baltymy péd-
sako intensyvumg apraSanciais parametrais B ir [, gaunamas dvimatis pédsako
modelis, kurio pritaikymui reikia parinkti 10 modelio parametry (2.6 pav.).

[ |
2.5 apibrézimas (Keturiy glodziyjy kreiviy modelis)

Baltymy pédsako keturiy glodZiyjy kreiviy matematinis modelis, skirtas modeliuoti

baltymo pédsakq 2ME gelio segmente, kurio vaizdo tasky indeksai surasyti vekto-

riuose x ir y, isSreiskiamas:

Sus (z,y) = B+ I - Sg - Sw, - Sx - Ss, (2.10)
cia:
(0, kai z < a;
2(x — ayx .
(2 — ax) 5 kai ay <z < (ax + xc — bx) /2;
Sp — (xc — by — ax) )
PT) 1-2(@e — by — )
SR 5 kai (ax +xc — by/2) <z < xc — by;
(xc — by — ax) s
1, kai x > xc — by;
(1, kai xz < dy;
2(xe —cx — ) )
1 5 kai dy <z < (dx + xc + ) /2;
SW — (xc + cx dx)
2 (z — dy)? .
5 kai (dx + xc 4+ ¢x) /2 < 2 < me + ¢x;
(xc + cx dx) ,
L 1 kai x > z¢ + cy;
(0, kai y < ay;
2(y _Qy)2 .
2 kai ay <y < (ay +yc —by) /2;
SN = (Ye — by C;)y) L
2 (1 — b —
1— (ye — by y)Q’ kai (ay +ye —by) /2 <y < ye — by;
(Ye by ay)
1, kai y > ye — by;
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1, kai y S dya

5 2
1_ (Y + ¢y 9)27 kai dy <y < (dy +ye +¢y) /2;

Sg = (ve + vy dy)
2(y—d

(y — dy) _ kai (dy +ye + cy) /2 <y < Ye + cy;
(ye + Cy — dy) )
0, kai y > y. + ¢y,

Cia: B — 2ME gelio vaizdo fono lygis; Is — pédsako intensyvumas; ax, ay, dy ir dy
— modelio parametrai, lemiantys pédsako apatinés dalies formq; by, by, cx ir ¢y —
modelio parametrai, lemiantys pédsako virsiinés forma.

|

2.6 pav. Keturiy glodZiyjy kreiviy modelio vaizdo pjivis

Sis baltymo pédsako modelis, tenkina pirmuosius tris baltymo modeliui kelia-
mus reikalavimus (Zr. 38 psl.) ir tinka jsisotinusiems baltymy pédsakams mode-
liuoti.

Taikant modeli, parametrus ay, by, ¢y ir dy galima parinkti tokiais, kad pédsa-
kams su staciais Slaitais (triukSmui) gausime didele¢ modelio pritaikymo klaida —
triukSmas nebus identifikuojamas kaip baltymo pédsakas. Taciau tam reikia atlikti
papildoma modelio analize.

2.2. 2ME geliy vaizdy rekonstravimas

Norint palyginti sitilomus matematinius modelius ir jvertinti jy tinkamuma
pédsakams parametrizuoti, eksperimentiSkai modeliuoti iprasti bei isisoting balty-
my pédsakai. Pritaikant matematinius modelius baltymams 2ME geliy vaizduose
parametrizuoti, atlikti Sie veiksmai:

1. Paruosti 2ME gelio vaizdai: nufiltruoti, pasalinti geometriniai iSkraipymai.
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2. Vaizdai susegmentuoti ir atpazinti baltymy pédsakai.
3. Parinkti pradiniai baltymy pédsaky modelio parametrai.

4. Modeliai pritaikyti atskiriems baltymy pédsakams.

Toliau detaliai aptarkime baltymy modeliavimo 2ME geliy vaizduose etapus
bei eksperimentinés patikros rezultatus.

2.2.1. 2ME gelio vaizdo paruosimas

Pirmajame baltymy pédsako modeliy taikymo etape atliekamas nuskaityto
2ME gelio vaizdo filtravimas. Siame etape nuskaitytame 2ME gelio vaizde $alina-
mas triuk§mas, nes jis trukdo teisingai segmentuoti gelio vaizda. 2ME gelio vaizde
ivertinamas triukSmas keliy tipy:

o atsitiktinis;

¢ vaizdo kvantavimo;

e periodinis;

« mechaniniy gelio paZeidimy ir artifakty.

Atsitiktinis triuk§mas 2ME geliy vaizduose atsiranda dél jvairiy prieZasCiy. |
2ME geli i8 aplinkos patenka dulkés, smulkesni ar stambesni neSvarumai ir t. t. At-
sitiktiniams triuk§Smams taip pat priskiriami ir iSkraipymai, atsirandantys tuomet,
kai vaizdas nuskaitomas skaitytuvu, dirbanciu ties jutiklio jautrumo riba. Tokio
pobiidZio triuk§mai vaizde filtruojami tiesiniais Gauso [49, 51, 146] ar netiesinis
Medianos filtras [86, 92, 134, 149]. Parenkant ir pritaikant skaitmenini filtra, svar-
bu nustatyti tinkamo dydZio ir struktiiros filtro kauke. Disertacijoje pasitlytas ir
taikytas biidas, kaip nustatyti medianos filtro kaukés dydi (Zr. 4.2.2 skyreli).

Vaizdo kvantavimo triuk§mas tiesiogiai priklauso nuo vaizdo skaitytuvo jutik-
lio jautrumo. Skaitmeniniai vaizdai turi ribotg skaisCio skalés padaly skaiciy. Nu-
skaitymo metu, vaizdo intensyvumo reik§mé kiekvienam gelio tasSkui apvalinama
iki artimiausios skaitytuvo skaisCio skaléje padalos reik§més. Tokiu biidu, atsi-
randa gretimai iSsidést¢ vaizdo taskai, kuriy intensyvumai skiriasi nedaug, taciau
kvantuojant yra priskiriami prie skirtingy skaiscio skalés reik§miy. Taip gaunamas
skaitmeninis baltymo pédsako vaizdas su greta esanciais lokaliais ekstremumais
— vandenskyros transformacija grindziamam vaizdy segmentavimo algoritmui tai
ypac trukdantis reiskinys. Kvantavimo triuk§mams S$alinti taikytas skaitmeninis
medianos filtras (Zr. 4.2.2 skyreli).

Periodinis triukSmas skaitmeniniuose vaizduose atsiranda dél jvairiy elektro-
magnetiniy ir elektriniy procesy tarpusavio interferencijos. Periodiskai pasikarto-
jantys triukSmai filtruojami daZniy srityje. Tuo tikslu, vaizdas transformuojamas
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i daZniy sriti taikant diskre¢igja Furjé transformacija (DFT). Vaizdas filtruojamas
skaitmeniniu filtru, o véliau transformuojamas i§ dazniy srities atvirkstinés diskre-
¢iosios Furjé transformacijos metodu.

2ME geliai dZitista ir tampa trapiais, tod¢l biina mechaniskai pazeidziami. Me-
chaniniai paZeidimai geliy vaizduose matomi kaip itrikimai — didesnio intensyvu-
mo kreiveés. Skaitmeniniais filtrais Sie iSkraipymai paSalinami ne visada sékmin-
gai. Mechaniniy paZeidimy iSkraipymai Salinami automatiskai vaizdo segmentavi-
mo metu, kai kiekvienam gautam segmentui patikrinti pritaikomas baltymy péd-
sako matematinis modelis. Kadangi baltymy pédsako modelio pritaikymo gelio
itrikimo vaizdui metu gaunama didelé klaida, Sis segmentas atmetamas, kaip ne-
turintis baltymo pédsako.

2.2.2. Vaizdo segmentavimas

Antrajame baltymy pédsako modeliy itaikymo etape vaizdas i§skaidomas i at-
skirus segmentus, turincius viena tiriama baltymy pédsaka. Segmento dydis paren-
kamas tokiu, kad apimty visa baltymy pédsaka, stengiantis neapimti kaimyniniy
pédsaky.

Kiekvienas neiSkraipytas baltymy pédsakas turi bidinga ekstremuma (maksi-
muma ar minimuma, priklausomai nuo to, koks vaizdas analizuojamas — invertuo-
tas ar ne). 2ME gelio vaizde randami visi lokaltis ekstremumai ir priskiriami gali-
miems baltymy pédsaky centrams bei naudojami kaip pradiniai centrai c. (z¢, yc)
peédsako modeliui pritaikyti.

Baltymy pédsako modelio parametrams apskaiciuoti svarbu tinkamai parink-
ti sritj, kuriai bus taikomas modelis. Siame darbe siiiloma naudoti vandensky-
ros transformacija grindZiama vaizdo segmentavimo algoritma (Zr. 1.2.2 skyre-
li). Standartinis algoritmas suskirsto vaizda i tiek segmenty, kiek rasta lokaliy
maksimumy arba minimumy 2ME gelio vaizde. SiGloma algoritme, prie§ pritai-
kant vandenskyros transformacija, 2ME geliy vaizdus filtruoti netiesiniu medianos
filtru. Filtro kaukés M dydis parenkamas siekiant nufiltruoti atsitiktinius ir vaizdo
kvantavimo triuk§mus (Zr. 4.2.2 skyrelj).

2.2.3. Pradiniy baltymy pédsaky modeliy parametry
nustatymas

Baltymy pédsakai 2ME geliy vaizduose modeliuojami aproksimuojant vaizdo
segmente i$skirta pédsako pavir§iy matematiniu baltymy pédsako modeliu. Ap-
roksimavimo metu kei¢iamos matematinio modelio parametry reik§més ir skai-
¢iuojamas skirtumas tarp aproksimuojamo pavir§iaus ir gauto pritaikant matema-
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tini modelj. Optimizavimo uZdaviniui spre¢sti naudojamas Levenbergo ir Markvarto
(angl. Levenberg-Marquardt) netiesinio klaidos maZinimo algoritmas. Sis algorit-
mas stabilesnis uZ Niutono metoda, taciau norimai mazai klaidai pasiekti reikia
atlikti daugiau iteracijy [148].

Pradiniai modeliy parametrai ir jy kitimo ribos priklauso nuo pasirinkto bal-
tymy pédsako modelio. Trys pradiniai parametrai yra bendri visiems baltymy péd-
saky modeliams:

« pédsako centrinis taskas c.;
« fono intensyvumas B;
o pédsako intensyvumas I (be fono).

Jei baltymy pédsakams modeliuoti naudojamas varpo formos skirstinio mode-
lis, papildomai nustatomi $iy parametry kitimo intervalai:

« atstumo iki pédsako centro [l)‘?in, Z)Tax] ir [l;nin, l;“ax];

min max] ir [ min max].

« Slaity polinkij apibidinanciy koeficienty [qx ) 7 el

« centrinio modelio tasko kitimo [x’g“m, x’g“ax] ir [yé“m, y(ﬁna"].

Jei baltymy pédsakams modeliuoti naudojamas keturiy Gauso skirstiniy mo-
delis, papildomai nustatomi $iy parametry kitimo intervalai:

. .- s 2,min _2,max 2,min _2,max 2,min _2max| .
o dispersijy kitimo |0y}, 0.} s o 0% B L ir
2,min _2,max

v 20y } keturiomis statmenomis kryptimis;

« centrinio modelio tasko kitimo [x’g“m, x’g“ax] ir [yé“m, y(ﬁna"].

ISskirtiniu atveju, kai keturiy Gauso skirstiniy modelis naudojamas isisotinu-
siems baltymy pédsakams modeliuoti, vietoje vieno centrinio modelio tasko nau-

dojami keturi — atskiri kiekvienam i§ Gauso skirstiniy. Tokiu atveju parenkami

: faXi e : . min ,.max min ,.max
ne du, o keturi centro koordinaciy kitimo intervalai: [xcl , T ], [%2 , TS ],
[ min , max min max]

Yel HYc1 ] ir [yCQ 1y Ye2
Keturiy glodZiyjy kreiviy modeliui parenkamas tik vienas centrinis taskas, ne-
priklausomai nuo to, ar modeliuojamas isisotings baltymy pédsakas, ar ne. Sio tas-

ko kitimo intervalas yra [xé“in, xéﬂa"] ir [y(ﬁ“in, y(ﬁ“a"]. GlodZiyjy kreiviy baltymy
pédsako modelio formai aprasyti naudojami astuoni papildomi parametrai, todél

turi biti parinkti jy kitimo intervalai: [, all®*], [a", al?®X]; [pmin, pnax],

min pmax]. min max min max min Jmax]| ; min jmax
[by ,by ], [cx , Cot ], [cy ) €y ], [dx ,dy ] ir [dy ,dy ]
Optimizavimo pradZioje parametrams visuomet priskiriamos didziausios gali-

mos reikSmes.
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2.2.4. Baltymy pédsaky modeliavimas

Baltymy pédsaky modeliavimo metu, 2ME gelio vaizdo segmento pavirSius
aproksimuojamas matematiniu modeliu. Aproksimavimo metu, taikant Levenber-
go ir Markvarto algoritma, ieSkoma liekanos FE; (tikslo funkcijos) minimali reiks-
meé:

p- Y Syp) L (z,9))" o1
r ne (IR = I§™)
z,yER
gia: S (z,y|P) — modelio reik§més, atitinkan¢ios parametry vektoriy p’; ng — tas-
ky skaicius analizuojamoje vaizdo dalyje R; I{{lin ir Ip'** — atitinkamai maZiausia
ir didZiausia intensyvumo reik§mé analizuojamajame vaizdo segmente R.
Optimizavimo algoritmas, taikomas baltymy pédsakams modeliuoti, gali istrig-
ti lokaliame tikslo funkcijos minimume. Galimoms pédsako modeliavimo klai-
doms sumazinti, nustatoma didZiausia leistina liekana E."®* ir maZiausias jos po-
kytis A™" F kurj pasiekus, aproksimavimas nutraukiamas.

2.2.5. Eksperimentinés patikros rezultatai

Pasiiilyti baltymy pédsaky modeliai tikrinti eksperimentiSkai, juos papildomai
lyginant su jau sukurtu baltymy pédsaky difuziniu modeliu [11] (Zr. 1.6 apibrézi-
ma). Sis modelis sukurtas siekiant modeliuoti jsisotinusius baltymy pédsakus 2ME
geliy vaizduose.

Eksperimentinei patikrai i§ nuskaityty 2ME geliy vaizdy rinkinio atsitiktiniu
biidu pasirinkti 84 jvairaus dydZio, isisoting ir jprasti baltymy pédsakai. Pasirinkti
pavyzdziai iSskaidyti i tris grupes:

1. 34 maZo intensyvumo baltymy pédsakai, kuriy I5 <100 (2.7 pav., a).

2. 32 didelio intensyvumo baltymy pédsakai, kuriy I5 >160 (2.7 pav., b).

3. 18 isisotinusiy baltymy pédsaky, kuriy /5 >160 (2.7 pav., c).

Eksperimentini tyrimo rezultatai pateikti 2.1 ir 2.2 lentelése.

Remiantis eksperimentinés patikros rezultatais matyti, kad pritaikius pasiily-
tus baltymy pédsaky modelius 2ME geliy vaizdams rekonstruoti, gauta mazesné
vaizdo segmenty pavirSiaus aproksimavimo klaida:

« isisotinusiems baltymy pédsakams taikant varpo formos skirstinio modeli;

e iprastiems baltymy pédsakams taikant keturiy Gauso skirstiniy modeli.

Optimizavimo (modeliavimo) laikas (2.8 pav.) pateiktas santykinai remiantis
aproksimavimo difuziniu modeliu laiku. Isisotinusiy baltymy pédsaky modelia-
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2.1 lentelé. Modeliy pritaikymo rezultatai — maZiausia liekanos E, reikSmé

Pédsako — Pedsz}ko t pas g
modelis Isisotines Didelis Mazas

Vid. | St. nuokr. | Vid. | St. nuokr. | Vid. | St. nuokr.
Difuzinis 2,300 1,850 1,170 1,270 1,160 1,020

Varpo formos | 2,030 1,740 1,050 1,190 0,992 0,829
4 Gauso sk. 2,270 1,960 0,811 0,839 0,824 0,753
4 glodz. kr. 2,730 1,970 1,440 1,020 1,530 0,922

2.2 lentelé. Modeliy pritaikymo rezultatai — segmento pavirsiaus aprok-
simavimo laikas

Pédsako —— Pedsa}ko t 1pas <
modelis Isisotines Didelis Mazas

Vid. | St. nuokr. | Vid. | St. nuokr. | Vid. | St. nuokr.
Difuzinis 1,000 0,000 1,000 0,000 1,000 0,000

Varpo formos | 0,169 0,103 0,118 0,069 0,126 0,149
4 Gauso sk. 0,111 0,073 0,068 0,038 0,057 0,024
4 glodz. kr. 0,351 0,280 0,170 0,130 0,175 0,111
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Santykinis laikas

Difuzinis modelis Varpo formos 4 Gauso skirstiniy 4 glodziyjy kreiviy
skirstinio modelis modelis modelis

2.8 pav. Modeliy pritaikymo santykinis laikas

vimas varpo formos skirstinio modeliu trunka 25 % — 30 % ilgiau nei iprastiems
baltymy pédsakams. GreiCiausiai visy tipy baltymy pédsakams taikomas keturiy
Gauso skirstiniy modelis. Léciausiai i$ pasitlyty naujy baltymy pédsaky modeliy
pritaikomas keturiy glodziuyjy kreiviy modelis, taciau tai vis tiek daugiau nei 65 %
grei¢iau uz difuzini modeli.
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2.3. Antrojo skyriaus iSvados

Pasiiilyti keturi nauji modeliai iprastiems ir isisotinusiems baltymy pédsakams
parametrizuoti remiasi:

a skirtingy parametry varpo formos skirstiniy junginiu;
s skirtingy parametry Gauso skirstiniy junginiu;
s skirtingy parametry glodZiyjy kreiviy junginiu.
Eksperimentinés pasitilyty baltymy pédsaky modeliy patikros rezultatai lei-
dZia teigti, kad:
» varpo formos skirstinio pédsako modelis, 11,7 % geriau tinka isisotinusiems
baltymy pédsakams parametrizuoti nei difuzinis;

4 isisotinusiy pédsaky modeliavimas varpo formos skirstinio modeliu trunka
34 kartus ilgiau nei neiSkraipytuy;

s keturiy Gauso skirstiniy modelis 30,7 % geriau tinka jprastiems baltymy péd-
sakams parametrizuoti nei difuzinis.

» modeliavimas keturiy Gauso skirstiniy modeliu trunka 9,1-17,5 karto grei-
¢iau nei difuziniu modeliu.
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Baltymy persisotinimo paieskos ir
rekonstravimo metodas

Skyriuje sitilomas naujas metodas baltymy persisotinimams 2ME geliy vaiz-
duose aptikti ir rekonstruoti [4A]. Pirmajame poskyryje glaustai pateikiamos bal-
tymy persisotinimo prieZastys ir pristatoma jy paieskai bei rekonstravimui sitilomo
metodo struktiira. Antrajame poskyryje pateiktas baltymy persisotinimy 2ME geliy
vaizduose paieskos biidas ir nauji baltymy persisotinimo modeliai. Trec¢iajame po-
skyryje pateiktas baltymy persisotinimy rekonstravimo, taikant baltymy pédsaky
anizotropini Gauso skirstinio ir trijy Gauso skirstiniy modelius, algoritmas. Ket-
virtajame poskyryje pateikti sitlomo metodo eksperimentinés patikros rezultatai.

3.1. Metodo pagrindimas ir etapy pristatymas

Dvimatés elektroforezés vaizduose esantys baltymy pédsaky iSkraipymai ita-
koja automatinius pédsaky atpaZinimo algoritmus — mazina jy efektyvuma. Norint
tiksliai iSskirti baltymy pédsakus, ivertinti baltymo kieki ir tipa, biitina baltymy pa-
ieSkos algoritmus pritaikyti jvairiems baltymy pédsaky iSkraipymams geliy vaiz-
duose.

Baltymy isisotinimas yra vienas i$ pagrindiniy veiksniy, lemianciy iSkraipy-
mus, atsirandanc¢ius 2ME geliy vaizduose. Dél per didelio baltymo kiekio arba da-
zikliy koncentracijos méginyje, panasios molekulinés maseés ir izoelektrinio tasko
baltymy pédsakai susilieja. Taip pat didelis pédsaky intensyvumas vaizde lemia
baltymo pédsako vir§iiniy iSkraipymus. DaZniausiai baltymy isisotinimas lemia
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plokscias pédsaky virSiines gelio vaizde, taciau didesnés masés baltymy pédsakuo-
se kartais pasireiSkia persisotinimo efektas, kai baltymy virSiinés jdumba. Siems
iSkraipymams geliy vaizduose pasalinti naudojami du budai:

1. 2ME gelio vaizdas nuskaitomas keleta karty, parenkant skirtingus skaity-
tuvo jautrumo parametrus.

2. Gelio vaizde ieSkomi persisoting baltymy pédsakai ir rekonstruojami jy

vaizdai.

Paprasciausias buidas i§vengti baltymy persisotinimo i8kraipymy yra pirmasis.
Taciau ne visuomet jmanoma nuskaityti gelio vaizda kelis kartus. Taip pat iskyla
papildomas uZdavinys automatinei pédsaky atpaZinimo sistemai, kuri turi nuspres-
ti kuris iS skirtingu jautrumu nuskaityty vaizdy yra be iSkraipymy ir tinkamas to-
lesnei vaizdy analizei. Kadangi skirtingy baltymy pédsaky skais¢io reikSmeés gali
skirtis tarpusavyje iki 8 karty, maZesniems pédsakams atpaZinti reikia jautresnio
skaitytuvo, tuo tarpu persisoting baltymai iSkraipomi jautresnio nuskaitymo me-
tu. Dél Siy priezasCiy tenka parinkti optimalius skaitytuvo jautrumo parametrus
kiekvienam i§ 2ME geliy vaizdy.

Antrasis iSkraipymy Salinimo biidas gali biiti naudojamas, kai nebitina tiksliai
rekonstruoti baltymo pédsaka, t. y., kai baltymo pédsako rekonstravimo paklaida
pakankamai maza norimam baltymo kiekio nustatymo tikslumui pasiekti. Tikslus
baltymo pédsako rekonstravimas néra imanomas, nes informacijos apie pirming
baltymo pédsako forma nepakanka. Taciau apytikslis persisotinusiy baltymy péd-
saky rekonstravimas leidZia naudoti jprastus 2ME geliy vaizdy segmentavimo me-
todus ir eliminuoti galimai klaidinga segmentavima dél iSkraipyty pédsaky itakos.

Tiek pirmuoju, tiek antruoju baltymy persisotinimo iskraipymy Salinimo atve-
ju reikia atlikti iSkraipymy paieska. Pirmuoju atveju baltymy persisotinimo iSkrai-
pymuy paieska reikalinga norint atpaZinti 2ME gelio vaizda, kuri reikia nuskaityti
pakartotinai, sumazinant vaizdo skaitytuvo jautruma. Antruoju atveju baltymy per-
sisotinimo iSkraipymy paieska reikalinga siekiant 2ME gelio vaizde i$skirti sritis,
kuriose turi biti atlikta persisotinusiy baltymy pédsaky rekonstrukcija.

Sitilomas naujas metodas, skirtas baltymy persisotinimo iskraipymams 2ME
geliy vaizduose Salinti. Baltymy persisotinimo 2ME geliy vaizduose paieskos ir
rekonstravimo metoda sudaro penki pagrindiniai etapai: gelio vaizdo paruoSimas,
iSkraipymy pavyzdziy rinkinio sudarymas, baltymy persisotinimo paieska, vaizdo
segmenty su iSkraipymais iSskyrimas ir baltymy pédsaky rekonstravimas.

Pirmajame metodo etape yra nuskaitomi 2ME geliy vaizdai ir jiems pritaikomi
skaitmeniniai filtrai. Vaizdo filtravimas reikalingas auksto daznio triukSmams nu-
skaitytame vaizde Salinti. TriukSmai nuskaitytame gelio vaizde Salinami taikant
skaitmeninius Gauso, difuzinj, daugianario sasitikos arba medianos vaizdo filt-
rus [32].
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2ME gelio vaizdo
paruoSimas |
|
I8kraipymy
pavyzdZziy rinkinio
sudarymas 2
!
Persisotinimy
paieska 3
|
Vaizdo segmenty su
iSkraipymais
iSskyrimas 4
!
Baltymy pédsaky
rekonstravimas 5

3.1 pav. Baltymy persisotinimo paieskos ir rekonstravimo metodo
pagrindiniai etapai

Antrajame etape sukuriami baltymy persisotinimy 2ME geliy vaizduose rinki-
niai. Siems rinkiniams sudaryti naudojamas vienas i disertacijoje sitilomy balty-
muy persisotinimo matematiniy modeliy. Sie modeliai parinkti atsiZvelgiant i balty-
my persisotinimo iSkraipymo forma ir atkartoja baltymo pédsako viduryje gauna-
ma skaiscio padidéjima. Siekiant aiSkiau isivaizduoti persisotinusi pédsaka, iSkrai-
pymy modelj ir pédsako rekonstravima, analizuosime invertuota 2ME gelio vaizda
pateiktg pavirSiumi, kur persisotinimo iSkraipymai pasireiSkia kaip idubimai bal-
tymo pédsako virSiinése.

TreCiajame etape atliekama baltymy persisotinimo 2ME geliy vaizduose paies-
ka. PaieSkai naudojami pagal iSkraipymy matematini modeli suformuoti pavyzdZziy
rinkiniai. Atlikus baltymy persisotinimo paieska, 2ME gelio vaizde yra i$skiriami
vaizdo fragmentai, kuriy pavirSius geriausiai atkartoja iSkraipymy modeli. Tokiu
bitu randami baltymy persisotinimai kartu su gelio vaizdo fone biidingg pavirSiaus
forma turinciais nelygumais. Fono nelygumy salygoti klaidingi pédsakai atmeta-
mi sulyginant intensyvumo reikSmes aptiktame vaizdo fragmente ir bendraji gelio
vaizdo fono lygi.

Ketvirtajame etape iSskiriami 2ME gelio vaizdo fragmentai, kuriuose biity po
viena baltymy persisotinima.
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Penktajame sitilomo metodo etape atlieckamas persisotinusiy baltymy pédsaky
rekonstravimas. Jo metu nustatomi pédsako kontiirai (rekonstruojamojo pavirSiaus
sritis) ir papildomi parametrai, reikalingi rekonstravimui skirtam modeliui pritai-
kyti.

Baltymy persisotinimui rekonstruoti 2ME geliy vaizduose naudojami du mo-
deliai: anizotropinis Gauso skirstiniy modelis ir naujai sukurtas trijy Gauso skirsti-
niy modelis. Pirmasis modelis yra paprastesnis ir norint §i modelj pritaikyti, reikia
parinkti keturis parametrus: fono intensyvuma B, baltymy pédsako intensyvuma
I ir Gauso skirstinio dispersijas oy ir os.

Esminiai metodo etapai yra treCiasis ir penktasis, todél toliau detaliai nagriné-
sime Siuos etapus ir juose atliekamus Zingsnius.

3.2. Baltymy persisotinimo 2ME geliy vaizduose
paieska

ISkraipymai, kai baltymo pédsako virS§tiné idubusi, daZniausiai panasiis tarpu-
savyje savo forma ir skiriasi tik dydziu. Tai galima paaiskinti tuo, kad daZniausiai
idubimai atsiranda vir§iinése, kur susiliejusiy pédsaky itaka jy formai pasireisSkia
labai retai ir idubimas gaunamas simetrinis abiejy gelio asiy atzZvilgiu.

Sioje disertacijoje sitiloma baltymy persisotinimo paieskai taikyti kryZming
koreliacija. Siuo metodu galima vaizde ieskoti specifiniy tekstiry [2, 62, 80], ba-
dingujy vaizdo savybiy [6, 70, 84, 85, 91, 109]. KryZminé koreliacija naudojama ir
kitose skaitmeniniy signaly apdorojimo srityse, pavyzdziui, budingiesiems poZy-
miams aptikti garso signale [55]. KryZminei koreliacijai taikyti baltymy persisoti-
nimy 2ME geliy vaizduose paieskai, turi biiti sukurtos arba parinktos iskraipymus
apibadinan¢ios tekstiiros. Sias tekstiiras galima gauti parenkant matematinj i¥krai-
pymuy modeli ir sukuriant jo vaizda.

KryZminé koreliacija skai¢iuojama tarp analizuojamo vaizdo ir kaukés. Kauké
centruojama ties kiekvienu analizuojamo vaizdo tasku ir skaic¢iuojama kryZminé
koreliacija kaukés uzdengtoje vaizdo srityje. Turint .S; x S; dydzio kauke M, kau-
kés ir vaizdo I kryZzminés koreliacijos koeficientas R,,, gali biti apskaiCiuotas
taikant formule:

j<8;/2 i<S;/2

Ron= >, >, (M<z‘+si/2><j+sj/2>—ﬁ) Tty — 0> G
j=—8;/2i=—5;/2

¢ia M ir I — atitinkamai kaukeés ir kauke uzdengtos vaizdo dalies tasky vidutinés
reikSmés.
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I8kraipymy
pavyzdziy kiirimas
|
KryZminés
koreliacijos

skaiiavimas 2
!
Koreliacijos matricy
analizé 3
|
I8kraipyty
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iSskyrimas 4
!
ISskirty vaizdo
fragmenty patikra 5

3.2 pav. Baltymy persisotinimo paieskos etapo detalizavimas Zingsniais

(3.1) formuléje apskaiciuotas kryzminés koreliacijos koeficientas analizuoja-
mas kaip vaizdo matricos I dydzZio pavirsius, kurio pikai atspindi tas vietas vaizde,
kur kaukeé yra labiausiai panasi i analizuojama segmenta.

Baltymy persisotinimo paieSka 2ME geliy vaizduose galima iSskaidyti i pen-
kis pagrindinius Zingsnius: baltymy persisotinimo pavyzdziy kiirimas; kryZminés
koreliacijos tarp gelio vaizdo ir iSkraipymy pavyzdZiy skaic¢iavimas; gauty korelia-
cijos matricy analizé; gelio vaizdo fragmenty, kur buvo identifikuoti iSkraipymai,
iSskyrimas; iSskirty vaizdo fragmenty analize, siekiant atmesti klaidingai identi-
fikuotus iSkraipymus (gelio vaizdo fono netolygumus, savo forma primenancius
baltymy persisotinima).

Analizuojant 2ME geliy vaizdus, kauke kryZminei koreliacijai naudojamas
persisotinusio baltymo vir$iinés iSkraipymo modelis. Jeigu galima biity nustatyti
kokio dydZio ir formos (skaiscio pasiskirstymo vaizdo plokS§tumoje) yra iSkraipy-
mai, atlikus vaizdo ir pavyzdzio kryZming koreliacija galima biity spéti kur vaiz-
de yra iSkraipyti baltymy pédsakai. Deja, dél nevienodo skirtingy baltymy kiekio
méginyje, persisoting baltymy pédsakai gali biti jvairaus dydzio, todél kryZminei
koreliacijai tenka naudoti skirtingy masteliy pavyzdZius — iSkraipymy modelius.
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Pirmajame baltymy persisotinimy paieskos zingsnyje sukuriamas skirtingy
masteliy pavyzdZiy rinkinys. Antrajame Zingsnyje kiekvienam pavyzdZiui i§ suda-
ryto rinkinio yra paskaic¢iuojama kryZminés koreliacijos matrica R, ,,. Gautos ko-
reliacijos matricos palyginamos tarpusavyje treciajame Zingsnyje. Kiekvienoje i
koreliacijos matricy ieSkomi maksimumai, kuriy reikSmés virSija nustatytg slenksti
dr. Sis slenkstis leidzia atskirti vaizdo sritis, kuriose pavir§iaus nelygumai maZiau
panasis i baltymy persisotinimams biidingus iSkraipymus.

Ketvirtajame baltymy persisotinimo paieSkos Zingsnyje 2ME geliy vaizduo-
se iSskiriami vaizdo fragmentai, kuriy kiekviename yra po viena iSkraipyta péd-
saka. Kadangi iSkraipytais pédsakais gali buti identifikuoti ir gelio vaizdo fono
netolygumai, penktajame etape papildomai analizuojami iSskirti vaizdo fragmen-
tai. Kiekviename vaizdo fragmente randama didZiausia intensyvumo reikSme Iy
ir palyginama su analizuojamo 2ME gelio vaizdo fono lygiu B (pavyzdZiui, mini-
malia intensyvumo reikSme I,,,;,). Jeigu skirtumas nedidelis (nevirSija pasirinktos
ribos), tuomet teigiama, kad iSkraipyto baltymy pédsako néra ir §is vaizdo frag-
mentas atmetamas.

3.2.1. Baltymy persisotinimo Gauso skirstinio modelis

Baltymy persisotinimo modelio parinkimas turi biti atliekamas atsizvelgiant {
kiek imanoma didesni iSkraipymy poZymiy jvertinima. Tuo tikslu atrenkami poZy-
miai, biidingi baltymy persisotinimui 2ME geliy vaizduose.

Pirmuoju poZymiu yra pédsako centre esancio jdubimo forma (3.3 pav.). Pa-
nasios formos idubimas gaunamas viena i$ kito atimant du skirtingy dispersijy ir
auksciy Gauso skirstinius.

Remiantis §iuo pozymiu, iSkraipymy modeliu parenkamas Gauso skirstinio
modelis (Zr. 1.2 apibréZima). Sis matematinis modelis parinktas atsizvelgiant i tai,
kad baltymy persisotinimas pédsaky virStinése yra simetriSkas molekulinés mases
ir izoelektrinio taSko asiy kryptimis arba skiriasi nedaug ir idubimy forma pédsaky
virStinése yra artima Gauso skirstiniui.

Baltymy persisotinimo i8kraipymai daZniausiai pastebimi didZiausio intensy-
vumo peédsaky vaizduose, taciau kartais tokio pobiidzZio iSkraipymai pasitaiko ir
maZesnio intensyvumo pédsakuose. Parenkant Gauso skirstinio parametrus iSkrai-
pymy modeliui, reikia rasti didZiausia pédsaka ir pagal ji parinkti dispersijos o
dydi. Skirtingy dydZiy persisotinusiy baltymy pédsaky paieskai taikant kryZming
koreliacija, reikia parinkti kelis, skirtingo dydZio pavyzdzius (3.4 pav.). DidZiau-
sias pavyzdys parenkamas atsizZvelgiant | didZiausia pédsaka 2ME vaizde, o liku-
sieji pavyzdZiai sudaromi (1.26) iSraiSka papildant mastelio daugikliu.
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3.1 apibréZimas (Baltymy persisotinimo Gauso skirstinio modelis)
Baltymy persisotinimo Gauso skirstinio modelis — spindulio tipo baziné funkcija,

iSreiskiama:

B m ‘ B (Iy — CC)2
Sna () = 21 (ma)2 P 2 (ma)2 ' ©-2)

Cia ly — Euklido atstumas iki pédsako centro; c. — pédsako centras; o — stan-
dartinis nuokrypis; m — mastelio daugiklis, kurio reiksmés kinta intervale [0, 1].

ISkraipymy paieska atliekama apverciant pavyzdZius taip, kad gradiento Kiti-
mo Zenklas tolstant nuo centro sutapty su iSkraipyto pédsako gradiento Zenklu. Ki-
taip tariant, jei analizuojamas invertuotas 2ME gelio vaizdas (3.3 pav.), tuomet
paieskai naudojami pavyzdZiai turi biti invertuojami taip pat (3.4 pav.).

Vienas i§ kryZminés koreliacijos metodo taikymo iSkraipymams rasti privalu-
my yra tas, kad parinkto pavyzdZio matematinio modelio sudétingumas, neijtakoja
reikiamy atlikti skai¢iavimy trukmeés. Todél, norint ieSkoti baltymy persisotinimo
2ME geliy vaizduose, kur baltymy pédsaky forma yra asimetriné, matematiniam
iSkraipymy modeliui sukurti reikia parinkti anizotropinio Gauso modelio (1.29) is-
raiska arba keturiy Gauso skirstiniy modelio (2.7) iSraiska.
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3.3 pav. Persisotinusio baltymy pédsako pjivis
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3.4 pav. Baltymy persisotinimo Gauso skirstinio modeliai

Gauso skirstinio baltymy persisotinimo modelio eksperimentiné patikra ro-
do (Zr. 3.4.1 skyreli), kad, taikant $j modeli, randami ne tik persisoting baltymy
peédsakai, bet ir fono netolygumai, kuriy forma yra artima Gauso skirstinio mode-
liui. Norint iSvengti fono jtakos iSkraipymy paieskai, taikomi fono Salinimo 2ME
geliy vaizduose biidai, atliekama iSskirty vaizdo fragmenty papildoma patikra ar-
ba naudojami sudétingesni baltymy persisotinimo modeliai, jvertinantys daugiau
persisotinusiy baltymy pédsaky vir§tiniy poZymiy.

2ME geliy vaizdy fono Salinimas sumaZzina klaidas ieSkant iSkraipytus pédsa-
kus taciau ne visada. Tose gelio vietose, kur keliy, auksto intensyvumo, baltymy
pédsaky Slaitai yra susiliejg, tarp ju susiformuoja idubos, savo forma panasios i
persisotinusio pédsako virSting. Tokiu atveju fono $alinimo nepakanka ir tenka tai-
kyti sudétingesni modeli.
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3.2.2. Baltymy persisotinimo ,,meksikietiSkos skrybélés*
modelis

Kaip jau minéta 3.2.1 skyrelyje, persisotinusio baltymy pédsako centre esanti
iduba savo forma artima Gauso skirstiniui, taciau tolstant nuo centro, gradientas
keicia Zenkla. Kitaip nei fono nelygumai, invertuotame 2ME gelio vaizde, idubimai
pédsako virStnése yra panas$is i ugnikalniy kraterius.

(a) Mastelis 1:1 (b) Mastelis 1:0,7

(c) Mastelis 1:0,5 (d) Mastelis 1:0,3

3.5 pav. Baltymy persisotinimo ,,meksikietiskos skrybélés* modeliai

Panasy gradiento Zenklo pokyti galime pastebéti ,,meksikietiSkos skrybélés*
skirstinyje. Apjungus du ,,meksikietiskos skrybelés vienmacius skirstinius, gautas
dvimatis baltymy persisotinimo modelis.

| |
3.2 apibréZimas (Baltymy persisotinimo ,,meksikietiskos skrybélés® modelis)

Baltymy persisotinimo ,,meksikietiskos skrybélés ““ modelis, naudojamas kaip kryz-
mineés koreliacijos matrica-pavyzdys, kurios indeksai x ir y, isreikskiamas:
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sin(y/22 + y?)

Swms (z,y) =m (3.3)

¢ia m — mastelio daugiklis.
| |

Parinkus vienodas x ir y reikSmiy kitimo ribas, taciau keturis skirtingus reiks-
miy vektoriaus Zingsnius, o taip pat mastelio daugikli, gaunami keturiy dydZziy
,meksikietiSkos skrybélés* baltymy persisotinimo modeliai (3.5 pav.).

Baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduose ieSkoti naudojami nebdtinai
keturiy dydziy modeliai. Parinkus daugiau iSkraipymuy modeliy, gaunami tikslesni
rezultatai. Baltymy persisotinimy paieSkai naudojamy modeliy skaiciaus didini-
mas, proporcingai didina ir reikiamy atlikti skai¢iavimy apimti. Taip pat reikia
pastebéti, kad kuo daugiau tasky turi iSkraipymy modelis (kryZminés koreliacijos
kauke), tuo daugiau reikia atlikti skaiiavimy. [vertinant Sias pastabas, iSkraipy-
my modelis turi biti mazinamas dauginant i§ mastelio daugiklio m, bei tuo paciu
proporcingai mazinamas skirstinio dydis.

Kaip ir naudojant baltymy persisotinimo Gauso skirstinio modeli, ¢ia taip pat
reikia nustatyti didZiausio pédsako dydi 2ME gelio vaizde. ,,MeksikietiSkos skry-
bélés* baltymy persisotinimo modelis, prireikus, gali biiti anizotropinis. Tam rei-
kia parinkti skirtingas vektoriy x ir y kitimo ribas, paliekant ta pati Siy vektoriy
elementy skaiciy.

3.3. Baltymy persisotinimo 2ME geliy vaizduose
rekonstravimas

Aptikus baltymy persisotinimus (3.6 pav.), reikia juos rekonstruoti — atstatyti
ju pirming arba spéjamg forma. Rekonstravimas biitinas baltymy pédsaky atpa-
Zinimo, o taip pat pédsako centro koordinaciy paieSkos algoritmams. Remiantis
apskaiciuotomis baltymy pédsaky koordinatémis atpaZistamas baltymy tipas, to-
del svarbu, kad baltymy pédsako rekonstravimas bty atlickamas kiek galima tiks-
liau. Sitilomas naujas baltymy persisotinimo rekonstravimo algoritmas, taikomas
baltymy pédsakams su skirtingomis dispersijomis trimis kryptimis.

Rekonstravimo algoritmas sudaromas parenkant baltymy persisotinimo mode-
li ir poZymius, kuriais remiantis parenkami modelio parametrai.

Kaip baltymy pédsako modelis parenkamas (2.6) lygtimi iSreikStas trijy Gau-
so skirstiniy modelis. Tai modelis, kurio dispersijos reik§més izoelektrinio tasko
aSyje simetrinés, o molekulinés masés aSyje — skirtingos. Toks modelis parink-
tas atsizvelgiant i baltymy 2ME proceso specifika. Dazniausiai baltymy pédsaky
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3.6 pav. Pradinis nufiltruotas 2ME gelio vaizdo fragmentas

asimetriSkumai pasireiSkia molekulinés masés asyje, kartais net pastebimi ,,nute-
kéjimai®, tuo tarpu molekulinés masés asyje pédsakai yra daugiau ar maziau si-
metriniai, o asimetriSkumai atsiranda daZniausiai tik dél gretimy baltymy pédsaky
itakos (susiliejant kaimyniniams pédsakams).

Sudaryto baltymy persisotinimo rekonstravimo algoritmo pagrindiniai Zings-
niai pateikti 3.7 pav. Rekonstravimo algoritmo jvesties duomenys — nufiltruoto
2ME gelio vaizdo Iy fragmentas, kuriame atvaizduotas vienas persisotings bal-
tymy pédsakas (3.6 pav.).

Pirmajame baltymy persisotinimo rekonstravimo algoritmo Zingsnyje iesko-
mas persisotinimo srities kontliras ks, nubréziantis riba tarp idubusios ir neiskrai-
pytos pédsako sriciy. Kontiirui kg rasti yra naudojama vandenskyros transformaci-
ja grindziamas vaizdy segmentavimo algoritmas. Nufiltruoto invertuoto 2ME gelio
vaizdo sritis Ir su baltymy persisotinimu segmentuojama uZpildant vaizde esan-
¢ius idubimus ir ieskant gretimy idubimy salycCio tasky. Kadangi baltymy persi-
sotinimo vir§iiné idubusi, uZpildZius §i idubima, ji taip pat bus paZymima taikant
segmentavima (3.8 pav., a).

Vandenskyros transformacijos grindZiamo vaizdo segmentavimo algoritmo re-
zultate visi jdubusiai sriiai priklausantys taskai pazymimi tuo paciu identifikaci-
niu numeriu. Pakeitus srities identifikacinj numerj vienetais, o likusiy tasky reiks-
mes prilyginus 0, gaunamas binarinis vaizdas, su iSskirta jdubimo sritimi. Baltymy
persisotinimo srities kontiiras (3.8 pav., b) apskai¢iuojamas apjungiant morfolo-
ginio iSédimo (angl. morphological erosion) ir morfologinio iSplétimo metodus
(angl. morphological dilation).
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( Pradzia )
}
Baltymy
persisotinimo
kontiiro paieska 1

|

Baltymy
persisotinimo centro
paieska 2

Analizés sriciy
parinkimas 3

Pédsako
rekonstravimas 4

3.7 pav. Baltymy persisotinimo rekonstravimo algoritmas

Siy metody veikimas panasus i filtravimg taikant vaizdo sastka su filtro kau-
ke. Siuo atveju atliekamos loginés IR operacijos tarp binarinio vaizdo Igyy ir 3x3
dydzio filtro kaukés, sudarytos i§ 1 (morfologiniam iSédimui) ir filtro kaukeés, su-
darytos i§ 0 (morfologiniam iSplétimui).

Kiekviena jdubusi sritis vaizde turés lokaly minimuma I pnin », (3.9 pav., a). Sa-
kykime, kad pédsako idubusios vir§iinés lokalus minimumas yra didZiausias i§ visy
kity, esanciy vaizdo segmente. Tokiu biidu, iSrinkus didZiausia i§ lokaliy minimu-
my Iyin = max{Inin1, Imin2;---, Iminn} (3.9 pav., b), identifikuojama sritis,
kuriai priklauso Sis taskas — baltymy pédsako idubimas.

Antrajame baltymy persisotinimo paieSkos algoritmo Zingsnyje ieSkomas is-
kraipytos pedsako srities centras. Sis tadkas reikalingas baltymy pédsako mode-
liui pritaikyti. Centriniu iSkraipymo taSku iSrenkamas lokalus jdubimo minimu-
mas (3.9 pav., b) arba geometrinis iSkraipymo srities centras, paskai¢iuojamas pa-
gal kontiira, gauta pirmajame algoritmo Zingsnyje.

Ne visuomet skaiciuojant lokaly minimuma randamas tik vienas taskas. Ka-
dangi 2ME geliy vaizdams analizuoti naudojami ivairiis vaizdo filtrai ir fono pa-
Salinimo algoritmai, ju pritaikymo metu gaunamos greta iSsidésciusiy tasky sritys,
turincios vienodas intensyvumo reik§mes.
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(a) Baltymy pédsako vaizdo segmentavimo (b) Persisotinusio baltymo pédsako kontiiras
rezultatas

3.8 pav. Pirmajame baltymy persisotinimo rekonstravimo algoritmo
Zingsnyje atliekamy veiksmy iliustracija

(a) Visi rasti lokalits minimumai vaizde (b) Didziausias lokalus minimumas vaizde

3.9 pav. Lokalaus minimumo paieSkos rezultatai

Jeigu apskaiciuotas lokalus minimumas I, vaizde yra vienodo intensyvumo
tasky grupé, tuomet vaizdo rekonstravimo algoritmui reikia iSrinkti viena taska,
pagal kurj atliktas rekonstravimas biity tiksliausias. Vieninteliam, nurodanciam lo-
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kaly minimuma I ,,;,,, tasSkui parinkti naudojamas morfologinis tasky srities sutrau-
kimas arba ieSkomas idubusios srities, kurioje rastas minimumas, centrinis taskas.

Jeigu tasky sriti, Zymincia lokaly minimuma, atvaizduosime binariniu vaizdu
Ipw (tokio pat dydzio kaip ir pradinis 2ME gelio vaizdas), kur minimumo sriciai
priklausantys taSkai bus pazyméti 1, o like O, tuomet vaizdui /pw galima taikyti
morfologinj vaizdo sutraukima. Sis veiksmas apskai¢iuoja vienety srities vaizde
masés centrg ir prilygina jo koordinates (indeksus) vaizde lokaliam minimumui
Irnin-

Idubusios srities geometrinis centras skai¢iuojamas pritaikius pirmajame al-
goritmo Zingsnyje gautam kontiirui elipsg ir apskaiciavus Sios elipsés centro koor-
dinates.

Gautam persisotinusio baltymo pédsako kontiirui elipsé pritaikoma maZiau-
siy kvadraty metodu. Pritaikant elipsg, idubusios srities kontiiras naudojamas kaip
tasky p (x,y) rinkinys — vektorius p. MaZziausiy kvadraty metodo minimizavimo
uzdavinys — rasti elipsés parametry vektoriy a, maziausiai nutolusi nuo tasky vek-
toriaus p. Atstumy tarp elipsés parametry vektoriaus ir kontiiro tasky suma galima
uzraSyti taip:

N
D(a)=) F(pia)’; (3.4)

i=1

ia F' (p;,a) — atstumo funkcija tarp tasky masyvo p = (mQxnymyl)T ir elipsés
parametry vektoriaus a = (a, b, ¢, d, e, f )T. Elipsés parametrai su tasky koordina-
témis yra susieti lygybe:

az? +by? + cxy+de +ey+ f =0. 3.5

Rekonstruojant baltymy persisotinimus, reikia atsiZvelgti i keleta aspekty: su-
modeliuota pédsako dalis turi buti pridéta taip, kad gradiento Zenklas sumode-
livotos ir originalios daliy susiliejimo vietoje nesikeisty. Tokiu biidu, nesudaromos
salygos klaidingam gelio segmentavimui vandenskyros transformacija grindZziamu
algoritmu. Rekonstravimui pasirinkus vieng i§ pédsako modeliy, visy pirma reikia
nustatyti modeliui pritaikyti reikiamus pradinius parametrus: pédsako menama
centra, iSkraipyto baltymy pédsako keturias sritis, pagal kurias nustatomi mode-
liuojamo pédsako forma jtakojantys parametrai (pavyzdZiui, trijy Gauso skirstiniy
modeliui: 01, 09 ir 0'3).

Treciajame baltymy persisotinimo rekonstravimo Zingsnyje parenkamos ketu-
rios vaizdo sritys pédsako Slaituose (3.10 pav.). Sios vaizdo sritys leidzia jvertinti
pédsako $laito statumg ir naudojamos parinkti pédsako modeliui kiekvieno i$ trijy
Gauso skirstiniy o parametra (Zr. 2.1.2 skyreli). Pédsako $laite Sios sritys atrenka-
mos taip:
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(a) Vaizdo sritys gradientui analizuoti (b) Vaizdo sritys modeliui pritaikyti

3.10 pav. Vaizdo segmente isskirtos keturios sritys modeliui pritaikyti

1. Nuo pédsako idubimo centro (apskaiciuoto antrajame rekonstravimo algo-
ritmo Zingsnyje), keturiomis statmenomis kryptimis iSrenkamos 3 tasky
plocio vaizdo sritys, prasidedancios nuo iSkraipymy kontiiro ir besibai-
giancios vaizdo segmento krastuose (3.10 pav., a).

2. Kiekvienoje i keturiy vaizdo sri¢iy skai¢iuojamas ir analizuojamas gradi-
ento pokytis. Jis leidZia jvertinti kiekvieno i$ keturiy pédsako Slaity statu-
mo pokyti vaizde. Kad iSvengti triukSmy itakos apskaic¢iuotajam gradien-
tui, turi biiti naudojamos bent trijy tasky ploc¢io vaizdo sritys arba anali-
zuojamam vaizdo segmentui pritaikomas medianos filtras su 5x5 dydZio
kauke M.

3. Apskaiciavus gradientus, kiekviena iS keturiy vaizdo sri¢iy sumaZinama
taip, kad gradientas jose keistysi ne daugiau kaip 2 taskais. Tokiu btudu at-
metamos pédsako apatings ir virSutinés $laity dalys (3.10 pav., b). Sis veiks-
mas atlieckamas todél, kad artéjant prie iSkraipymy kontiiro vaizdo seg-
mente, gradientas pradeda maZéti, pasireiskia baltymy persisotinimo ijtaka
pédsako formai, trukdanti teisingai pritaikyti pédsako modeli rekonstravi-
mo metu.

Ketvirtajame baltymy persisotinimo rekonstravimo Zingsnyje yra skai¢iuojami
pédsako modelio parametrai. Tuo tikslu, i§ atrinkty sriciy suformuojamos keturios
tasky grupés, iSsidésciusios po dvi dviejose statmenose asyse (2ME gelio izoelekt-
rinio tasko ir molekulinés masés aSyse). Taskai, i§sidéstg izoelektrinio tasko aSyje,
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naudojami parinkti simetrinei Gauso skirstinio funkcijai:
2
fo = exp oLl ) (3.6)
202

¢ia: x — baltymy pédsako izoelektrinio tasko kitimo vektorius; oy — Gauso skirsti-
nio dispersija.

Taskai, i$sidéste molekulinés masés aSyje, naudojami parinkti anizotropinio
Gauso skirstinio funkcijai:

Y 2031 Y 203,2 ’

Cia: y — baltymy pédsako molekulinés masés kitimo vektorius; oy ir o2 — anizot-
1, kaly < yc;

ropinio Gauso skirstinio dispersijos; d, = { 0, kitais atvejais
, v .
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3.11 pav. Baltymy persisotinimo vaizdas
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3.12 pav. Rekonstruoto trijy Gauso skirstiniy modeliu baltymy
persisotinimo vaizdas

Gauso skirstiniy centras parenkamas pagal apskaiciuota baltymy pédsako is-
kraipymy srities centrinj taska, o (2.6) lygties koeficientai B (pédsako fono inten-
syvumas) ir I (pédsako intensyvumas) skai¢iuojami kartu su funkcijy fq ir fog
parametrais, taikant Niutono (angl. Newton) netiesinio klaidos mazinimo algorit-
ma. Ketvirtojo pédsako rekonstravimo algoritmo Zingsnio pabaigoje apjungiamas
iSkraipytas ir sumodeliuotas pédsakai (3.12 pav.). Taip pat atliekamas papildomas
vaizdo filtravimas medianos arba sastikos filtru netolygumams iSkraipyto ir sumo-
deliuoto pédsaky sujungimo vietoje panaikinti.

3.4. Eksperimentine persisotinusiy baltymy
rekonstravimo patikra

Eksperimentiné baltymy persisotinimy patikra atliekama dviem etapais. Pir-
majame etape bandomi Gauso skirstinio ir ,,meksikietiSkos skrybélés™ skirstinio
modeliai baltymy persisotinimams taikant kryZming¢ koreliacija rasti. Palyginus
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gautus paieSkos rezultatus, pasirenkamas baltymy persisotinimo modelis, kuriuo
gaunami geriausi rezultatai. Antrajame etape baltymy persisotinimo rekonstravi-
mo algoritmas tikrinamas su persisotinty sintetiniy baltymy vaizdy rinkiniu.

3.4.1. Eksperimentiné baltymy persisotinimo paieskos patikra

Baltymy persisotinimo paieSkai eksperimentiskai patikrinti naudoti 2ME geliy
vaizdai i§ atviros proteomikos vaizdy duomeny bazés. Atrinkti dviejy tipy vaizdai
ir suskirstyti i dvi grupes. Pirmojoje vaizdy grupéje atrinkti keturi skirtingy 2ME
geliy vaizdai su ne daugiau kaip trimis baltymy persisotinimais, o antrojoje — keturi
skirtingy 2ME geliy vaizdai, kuriuose baltymy persisotinimy daugiau nei trys. I$
duomeny bazés atrinkti tik tie 2ME geliy vaizdai, kur persisoting baltymy pédsakai
yra atpaZinti eksperty.

Eksperimento metu analizuoty 2ME geliy vaizdy raiska — 606 x463 tasky. Di-
dZiausios kryZminei koreliacijai sukurtos pavyzdZiy matricos dydis — 60x60 tas-
kuy. Pritaikius mastelio koeficienta m =1, 0,7, 0,5 ir 0,3, sukurtos trys papildomos
pavyzdZiy matricos Gauso ir ,,meksikietiSkos skrybélés* skirstiniy modeliams (ati-
tinkamai 42x42, 30x30 ir 18 x 18 taskuy).

Baltymy persisotinimo paieSkos metu, kiekvienai skirstinio modelio matricai
gaunama koreliacijos matrica R, ,,. Baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduo-
se identifikuoti, euristiniu budu parinktas koreliacijos matricos slenkstis dg =0,7.
Pritaikius slenksti dg, kiekvienoje koreliacijos matricoje gaunami pikai, nurodan-
tys kuriose vietose 2ME gelio vaizdo fragmentas panasiausias i baltymy persisoti-
nimo modelj.

. L D
. :l'n ‘E]
B
o
S -
.D .

(a) Baltymy persisotinimo paieskos rezultatai  (b) Baltymy persisotinimo paieskos rezultatai
pirmosios grupés vaizde antrosios grupés vaizde

3.13 pav. Baltymy persisotinimo paieskos rezultatai taikant Gauso skirstinj
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oo

. .
’
(a) Baltymy  persisotinimo  paieskos (b) Baltymy ~ persisotinimo  paieskos
rezultatai pirmosios grupés vaizde rezultatai pirmosios grupés vaizde

3.14 pav. Baltymy persisotinimo paieskos rezultatai taikant
., meksikietiskos skrybéles skirstini

Baltymy persisotinimo paieskos rezultatai iliustruojami nubrézus vienodo dy-
dZio kvadratus 2ME gelio vaizde tose vietose, kur koreliacijos matricose buvo gauti
pikai (3.13 pav.). Vietose, kur eksperimento metu buvo gauta daugiausia koreliaci-
jos matricos piky, 2ME geliy vaizde nubréZiama daugiausia kvadraty. Tokiu budu
matyti, kur yra labiausiai tikétini baltymy persisotinimai 2ME gelio vaizde.

Taikant Gauso skirstinio modelj baltymy persisotinimui pirmosios grupés 2ME
geliy vaizduose rasti, nuo 78 % iki 96 % visy identifikuoty vaizdo segmenty neati-
tiko baltymy persisotinimo (3.13 pav., a). Antrosios grupés 2ME geliy vaizduose
nuo 75 % iki 89 % visy identifikuoty vaizdo segmenty neatitiko baltymy persisoti-
nimo (3.13 pav., b).

Taikant ,,meksikietiSkos skrybélés* skirstinio modelj baltymy persisotinimui
pirmosios grupés 2ME geliy vaizduose rasti, nuo 75 % iki 85 % visy identifikuoty
vaizdo segmenty neatitiko baltymuy persisotinimo (3.14 pav., a). Bendras identifi-
kuoty vaizdo segmenty skaicius 5 kartus mazesnis, nei taikant Gauso skirstinio
baltymy persisotinimo modeli pirmajai vaizdy grupei. Antrosios grupés vaizduose
nuo 18 % iki 23 % visy identifikuoty vaizdo segmenty neatitiko baltymy persisoti-
nimo (3.14 pav., b). Bendras identifikuoty vaizdo segmenty skaicius 3 kartus ma-
Zesnis, nei taikant Gauso skirstinio baltymy persisotinimo modelj antrajai vaizdy
grupei.

3.4.2. Persisotinusiy baltymy pédsaky rekonstravimo patikra

Pasiiilytam baltymy persisotinimy rekonstravimo algoritmui patikrinti atrinkta
883 baltymy pédsaky. Eksperimentams naudoti 240 baltymy pédsakai atrinkti i$
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nuskaityty 2ME geliy vaizdy. Rekonstravimo tikslumui jvertinti taip pat naudoti ir
sintetiniai baltymy pédsakai, turintys persisotinima ties skirtingomis intensyvumo
reik§mémis. Sintetiniai baltymy pédsakai kurti apjungiant tris Gauso skirstinius su
skirtingomis dispersijomis. Tokiu biidu sukurti vaizdai yra simetriski izoelektri-
nio tasko ir asimetridki molekulinés masés asyse. Si asimetrija daznai pastebima
2ME geliy vaizduose. Baltymy persisotinimo iSkraipymai sintetiniuose pédsakuo-
se kuriami taikant (1.27) lygtimi apraSyta dviejy Gauso skirstiniy skirtumo modelj
Sgng — 18 asimetrinio sintetinio baltymy pédsako atimamas maZesnis vieno Gauso
skirstinio modelis.

Eksperimentai atlikti baltymy persisotinimams rekonstruoti taikant du skirtin-
gus pédsaky modelius: anizotropinio Gauso skirstinio Sog ir trijy Gauso skirstiniy
Ssc. Anizotropinis Gauso skirstiniy modelis treciajame algoritmo etape gauty sri-
¢iy, lygiagreciy molekulinés masés aSiai, taSkams naudoja vieno Gauso skirstinio
funkcija fq.

3.1 lentelé. Sintetiniy baltymy persisotinimy rekonstravimo rezultatai

Modelis Intensyvumas, % Taris, %
Vidurkis | Nuokrypis | Vidurkis | Nuokrypis
Dvieju Gauso +18,68 +2,31
skirstiniy 2,22 -7,96 1712 -3,95
Triju Gauso +18,69 +2,33
skirstiniy 2,23 -7,96 16,55 -4,04

Baltymy persisotinimy rekonstravimo rezultatai sintetiniams baltymy pédsa-
kams pateikti 3.1 lenteléje. Cia pateikti santykinio intensyvumo tarp pradinio ir
rekonstruoto baltymy pédsako skirtumy skaic¢iavimo rezultatai, bei skirtumai tarp
pradinio ir rekonstruoto baltymy pédsako tiirio. IS pateikty rezultaty matyti, kad
taikant abu modelius baltymy persisotinimams rekonstruoti, gaunami panasis re-
zultatai. Rekonstravimo algoritme trijy Gauso skirstiniy modelis 0,6 % tiksliau re-
konstruoja iskraipyta baltymy pédsaka nei anizotropinio Gauso skirstinio modelis.

Atlikti sintetiniy baltymy persisotinimo rekonstravimo eksperimento rezulta-
tai parodé, kad sitilomas algoritmas parenka rekonstruojamo pédsako intensyvuma
I ne pakankamai tiksliai, kadangi pédsako virStinés intensyvumo I5 nuokrypis
siekia 18,69 %. Tikrojo ir parinkto vidurkiy skirtumy vidutiné reik§me nedidelé ir
siekia 2,23 %. Toks rekonstruoty baltymy pédsaky virsiiniy intensyvumo reik§miy
iSsibarstymas gaunamas dél nepakankamos informacijos apie iSkraipyto baltymo
pédsako pirming forma. Pédsako $laito dalis, naudojama modeliui pritaikyti, nepa-
kankama tiksliai nustatyti baltymo pédsako vir§iinés intensyvuma, todél baltymy
persisotinimy rekonstravimo algoritmui nubrézZiamos grieztos pédsako virStnés Ig
kitimo ribos.
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(c) Trijy Gauso skirstiniy modeliu rekonstruoti pédsakai

3.15 pav. Baltymy persisotinimy rekonstravimo rezultatai

Baltymy persisotinimo 2ME geliy vaizduose rekonstravimo rezultatai pateikti
3.15 pav. Trijy Gauso skirstiniy modeliai geriau atkartoja baltymy persisotinimu i$-
kraipyto pédsako forma (3.15 pav., c). Dviejy Gauso skirstiniy modeliai rekonstra-
vimo metu prideda aukstesne virSting pédsakui ir gaunama daugiau kontiiry vaizde
(3.15 pav., b).
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3.5. Treciojo skyriaus iSvados

Sukurtas naujas baltymy persisotinimy paieskos ir rekonstravimo metodas re-
miasi:
« naujais baltymo persisotinimo modeliais: Gauso skirstinio ir ,,meksikietis-
kos skrybélés®;

« nauju baltymy persisotinimy rekonstravimo algoritmu.

Eksperimentinés sukurto metodo patikros rezultatai patvirtina metodo tinka-
muma baltymy persisotinimams dvimatés elektroforezes geliy vaizduose aptikti
bei rekonstruoti ir leidZia teigti, kad:

» Baltymy persisotinimy paieSkai taikant pasiiilytus Gauso skirstinio ir ,,mek-
sikietiSkos skrybélés* matematinius modelius, aptinkama nuo 75 % iki 96 %
baltymy persisotinimy 2ME geliy vaizduose.

» Taikant baltymy persisotinimy ,,meksikietiskos skrybélés* matematini mo-
delj aptinkama 3-5 kartus maZiau i baltymy persisotinima panasiy 2ME ge-
lio vaizdo sriciy.

» Sitilomas naujas metodas aptinka baltymy persisotinimus 2ME gelio vaizde
ir juos rekonstruoja vidutini$kai 2,23 % padidindamas pédsako intensyvuma
ir 16,55 % — pédsako tari.

+ Sitlomas baltymy persisotinimy paieskos ir rekonstravimo metodas leidzia
rekonstruoti baltymy pédsakus skirtingais matematiniais modeliais ir taip,
parenkant lankstesnj baltymy pédsako modeli, gauti tikslesnius rekonstravi-
mo rezultatus.



Baltymy pédsaky parametrizavimo
SBF tinklais metodas

Siame skyriuje pateikiamas naujas baltymy pédsaky 2ME geliy vaizduose pa-
rametrizavimo metodas [1A, 7A]. Taikant §i metoda nauju budu Salinami triuks-
mai, véliau spindulio tipo bazinémis funkcijomis modeliuojami baltymy pédsaky
vaizdai. Baltymy pédsakams modeliuoti spindulio tipo bazinémis funkcijomis siii-
lomas naujas btidas pradiniams centrams rasti bei funkcijy skaiciui nustatyti. Eks-
perimentiniy tyrimy rezultatai rodo, kad sitilomas metodas tinkamas modeliuoti
ne tik pavienius baltymy pédsakus, bet ir juy darinius, gautus susiliejant gretimai
iSsidésciusiems baltymy pédsakams.

Pirmajame poskyryje pateikta spindulio tipo baziniy funkcijy tinklo strukttra
ir mokymas. Antrajame poskyryje pateiktas SBF tinklo pritaikymas susiliejusiems
baltymy pédsakams 2ME gelio vaizde rekonstruoti. Treciajame poskyryje pateik-
tas naujas baltymy pédsaky centry paieskos algoritmas, o ketvirtajame — sitilomo
metodo eksperimentiné patikra.

4.1. Spindulio tipo baziniy funkcijy tinkly struktura ir
mokymas

Spindulio tipo baziniy funkcijy tinklo struktira yra panasi | daugiasluoksnio
perceptrony tinklo struktiira. Pasléptasis sluoksnis SBF tinkle yra tik vienas, o is-
¢jimo sluoksnyje yra atliekama pasléptojo sluoksnio i§¢jimy signaly suma. Skir-

77
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tingai nei daugiasluoksniame perceptrony tinkle, SBF tinkle pasléptojo sluoks-
nio aktyvavimo funkcijos yra spindulio tipo. Tokios aktyvavimo funkcijos igalina
skaitmeningje sistemoje atskirti dirbtiniy neurony tinklo pavyzdziy grupes, sukon-
centruotas ties centrais, kuriy skaiCius lygus pasléptajame sluoksnyje esanciy ne-
urony — SBF — skaiciui. Sia SBF tinklo savybe grindziama disertacijoje siilomas
baltymy pédsaky parametrizavimo metodas.

4.1.1. Tinklo struktura ir bazinés funkcijos

4.1 pav. Spindulio tipo baziniy funkcijy tinklo struktiira

SBF dirbtiniy neurony tinkla sudaro trys sluoksniai (4.1 pav.):

o [&jimo sluoksnis.
o Pasléptasis sluoksnis.

e I3¢jimo sluoksnis.

I i¢jimo sluoksni SBF tinklui paduodami pavyzdziai. Jeigu yra analizuojamas
dvimatis reikSmiy skirstinys, tuomet i¢jimo sluoksni sudarys du elementai (4.1 pav.),
kur x; bus vektorius su skirstinio reik§miy koordinatémis x asyje, o xo — atitinka-
mai vektorius su reikSmiy koordinatémis y aSyje.

SBF tinklo i$éjimo sluoksnyje apskai¢iuojama svertiné pasléptojo sluoksnio
neurony i8¢jimy signaly suma. Tam turi buti Zinomi rySiy svoriai wg. IS¢jimo
sluoksnio rySiy svoriai skai¢iuojami jvairiais metodais. Metodo parinkimas i8¢&ji-
mo sluoksnio svoriy paieskai priklauso nuo to, kokius papildomus tinklo paramet-
rus reikia rasti. IS¢jimo sluoksnio svoriai gali biiti ieSkomi kartu su SBF funkcijy
parametrais arba atskirai.
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Spindulio tipo baziniy funkcijy (neurony) tinklo i§é¢jimo signalas iSreiSkiamas
formule:

N
Yo = Zw¢,oz¢ (%), 4.1)
é—1

Cia: o — i8¢jimo indeksas; wy , — i8€jimo sluoksnio svoriai; x — tinklo i€jimo pa-
vyzdys; N — spindulio tipo baziniy funkcijy skaicius tinkle.
Spindulio tipo baziné funkcija iSreiSkiama formule:

20 (%) = @(lIx = e 7). (42)

¢ia: ¢ — bazinés funkcijos indeksas; ® (o) — spindulio tipo baziné funkcija; x —
tinklo j¢jimo pavyzdys; ¢, — bazinés funkcijos centras; ry — bazinés funkcijos
spindulys; ||e|| — Euklido norma.

Bazine funkcija neurony tinkle naudojami ivair@is skirstiniai, atitinkantys spin-
dulio tipo bazinéms funkcijoms biidingus poZymius. Dazniausiai literatiiroje mini-
mos Sios spindulio tipo bazinés funkcijos:

o Vienmaté Gauso funkcija:

(-0

O (z) = exp 2 (4.3)

o Kvadratiné funkcija:

By (2) = 4/ ||z — > + r2. (4.4)

« Inversiné kvadratiné funkcija:

1
|z — cl® + 72
o Logaritminé funkcija:
o1, (2) 1 6
L(z) = .
1+ exp ([l —efl/r)
« Kosi funkcija:
1
O (x) = . 4.7
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Pasirenkant bazing funkcija reikia atsizvelgti i keleta kriteriju: pavyzdziy pasi-
skirstymo pobudi (pvz., skirstinio riby forma), funkcijos paprastuma (nuo funkci-
jos priklauso atliekamy skaiciavimy sparta), funkcijos universalumg (pageidautina,
kad funkcija galima biity pritaikyti ivairiy formy skirstiniams).

4.1.2. Baziniy funkcijy centry paieSkos metodai

SBF neurony tinklo pasléptojo sluoksnio aktyvavimo funkcijy skaiius pri-
klauso nuo sprendziamo uzdavinio sudétingumo. Kiekvienai aktyvavimo funkcijai
reikia nustatyti centrg ir papildomus, SBF forma aprasancius funkcijy paramet-
rus. SBF skaicius ir pirminé centry padétis ieSkoma jvairiais metodais. Pats papras-
Ciausias budas — parinkti atskirg centra kiekvienam duomeny taSkui (cy = x4). Sis
centry nustatymo biidas tinka nedideliems duomeny masyvams, nes reikalauja
daug kompiuterio atminties. Toks centry nustatymo algoritmas daznai naudojamas
ivairiuose vaizdo skyros padidinimo, erdviniy tasky sujungimo uZdaviniuose [52].

Baziniy funkcijy centrais parenkami ir kas n-ta iéjimo vektoriaus taskai (pvz.,
kas treCias, penktas, septintas ir t. t.). Toks biidas tinkamas tuo atveju, kai siekiama
tiksliai atkartoti pavirSiy ir nereikia atlikti skai¢iavimy su visais i¢jimo duome-
nimis. Kai baziniy funkcijy centrai déstomi tinkleliu, atstumas m tarp centry yra
vienodas ir metodas yra tinkamas, kai i¢jimo vektorius yra dvimatis [23].

Atsitiktinis baziniy funkcijy centry iSdéstymas irgi taikomas [118]. Tada SBF
tinklo centrai turi buti parenkami atsizvelgiant i pirming informacija apie iéjimo
vektorius. Sie duomenys nulemia centry paieskos efektyvuma.

I¢jimo vektoriy analize yra paremtas k vidurkiy algoritmas, naudojamas cent-
ry paieskai spindulio tipo baziniy funkcijy tinkluose. Duomenys yra iSskaidomi
1 k daliy — klasteriy. Kiekviename jy yra ieSkomas Euklido centras. Sis metodas
minimizuoja suminj atstuma nuo objekto iki centro ir yra naudojamas dideliems
duomeny masyvams [87, 116].

Baziniy funkcijy centrai parenkami naudojant klasifikatoriy — atraminiy vek-
toriy masinas (AVM). Sis klasifikatorius geba atskirti tiesiskai ir netiesiskai atski-
riamus duomenis. AVM algoritmas transformuoja SBF neurony tinklo jéjimus ne-
tiesiskai i hipererdve taikydamas spindulio tipo branduolio funkcijas (angl. Kernel
Functions) ir apskai¢iuoja pradinius SBF centrus bei tinklo rySiy svorius weg [15].

Be $§iy, daZniausiai literatliroje minimy SBF centry parinkimo bady, yra ir
specializuoty metody. Klasifikavimo uzdaviniuose, kai yra Zinomos kelios skir-
tingos pavyzdZiy grupés ir reikia priskirti kuriai nors grupei nauja taska, daznai
naudojamas k artimiausiy kaimyny (angl. k-Nearest Neighbor) metodas pirminei
klasifikacijai ir k vidurkiy algoritmas (angl. k-Means Clustering) pradiniy centry
paieskai [60, 71].
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Taisyklingo ortogonalaus iSskaidymo (angl. Proper Orthogonal Decomposi-
tion) algoritmas, pasitilytas 1993 metais [10], yra naudojamas dinaminiy sistemy
modelio supaprastinimui. Sis algoritmas Liu Linghuamo (angl. Lu Ying-Hua) ir
bendraautoriy buvo pritaikytas SBF tinkly centrams parinkti netiesiniy laiko funk-
cijy prognozés uzdaviniams spresti [145] ir yra labiau tinkamas dinaminiy sistemy
analizei.

Kaip papildymas & vidurkiy algoritmui, kartais yra naudojamas vidurkio skai-
¢iavimo lange algoritmas (angl. Mean-Tracking Clustering Algorithm) [87, 123].
Sio algoritmo esmé yra ta, kad pirmiausia pasirenkamas norimo dydZio skaitmeni-
nio vaizdo langas ir, kei¢iant lango padéti vaizde, skaiciuojama kiek tasky (pavyz-
dZiy) patenka i lango ribas. Palyginus gretimai iSsidés¢iusiy langy rezultatus, yra
sprendziama, kuriame i$ Siy langy yra daugiausia pavyzdZiy ir $io lango ribose yra
nustatomas pradinis klasterio centras. Tokiu biidu apskaiciuoti pradiniai centrai yra
toliau naudojami k vidurkiy algoritme ir apskaiCiuojant likusius SBF parametrus.

4.1.3. Tinklo mokymo budai

Spindulio tipo baziniy funkcijy (neurony) tinklas mokomas keliais etapais:

1. Nustatomas pasléptojo sluoksnio neurony (baziniy funkcijy) skaicius.
2. Randami baziniy funkcijy centrai.
3. Apskaiciuojamos kovariacinés matricos.

4. Randami i§éjimo sluoksnio svoriai.

Vienas i§ bidy, siekiant nustatyti reikiamy baziniy funkcijy skai¢iy paslépta-
jame sluoksnyje yra ortogonaliy maZiausiy kvadraty metodas (angl. Orthogonal
Least Squares). Sis tiesioginio parinkimo (angl. Forward Selection) metodas pri-
deda nauja stulpeli sistemos modeliavimo matricai (angl. Design Matrix) taip, kad
jis yra ortogonalus likusiems matricos stulpeliams. Taip supaprastinamas naujos
maziausiy kvadraty sumos klaidos skai¢iavimas [18].

Kitas literatiroje minimas pasléptojo sluoksnio funkcijy skaiciaus paieSkos al-
goritmas grindZiamas konstruktyvistiniu mokymu (angl. Constructive Learning).
Tokio mokymo metu yra naudojami mokymo pavyzdZziai ir pirmiausia sukuriamas
mazas (2-5 baziniy funkcijy) SBF tinklas. Apmokius tinkla, algoritmas analizuo-
ja gauta klaida ir jterpia papildoma SBF tose vietose, kur klaidingo klasifikavimo
atvejy pasitaikeé daugiausia [94].

Spinduliai bazinéms funkcijoms yra ieSkomi kartu su i§¢jimo sluoksnio svo-
riais. Taip pat gali biiti paderinami ir baziniy funkcijy centrai. Galima iSskirti pen-
kias literatiroje daZniausiai minimas baziniy funkcijy spinduliy nustatymo btdy
grupes:
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e ,judanciyjy centry” mokymas (angl. Moving Centers Learning);

« ortogonaliy maZziausiy kvadraty metodas (angl. Orthogonal Least Squares);
 genetiniai algoritmai (angl. Genetic Algorithms);

« evoliuciniai skai¢iavimai (angl. Evolutionary Computing);

« atraminiy vektoriy masinos (angl. Support Vector Machines).

I$¢jimo sluoksnio svoriy paieska priklauso nuo problemos sudétingumo. Ne-
Zinant tik i§¢jimo svoriy, uzdavinys sprendZiamas maZziausiy kvadraty metodu. Kai
turima daug lokaliy minimumy, neZinomi centrai, svoriai, funkcijy forma apspren-
dZiantys parametrai, uzdavinys sprendZiamas netiesiniais optimizavimo metodais.
Tokiu atveju gali biiti naudojami du problemos sprendimo tipai: deterministinis ir
stochastinis. Deterministinis sprendimas gali biiti atliekamas naudojant: pirmos,
antros eilés gradienta; ortogonaliy maZziausiy kvadraty metoda; tiesinio progra-
mavimo algoritmus ar AVM. Stochastiniams metodams yra priskiriami genetiniai
algoritmai [126] ir atkaitinimo modeliavimas (angl. Simulated Annealing).

4.2. SBF pritaikymas baltymy pédsakams
parametrizuoti

2ME metu baltymai koncentruojasi apie buidingaja izoelektrinio tasko ir mole-
kulinés masés reikSme. Kuo daugiau yra baltymo, tuo didesnis pédsakas yra palie-
kamas vaizde. Baltymy pédsaky atpaZinimo algoritmai analizuoja gaunama 2ME
gelio vaizda kaip pavirSiy, kurio forma apsprendzia intensyvumo reikSmés vaiz-
de. Siekiant pritaikyti neurony tinkla baltymy pédsakams parametrizuoti, vaizda
analizuosime kaip dvimatj skirstini tasky, kurie vaizde susitelke apie izoelektrinio
tasko ir molekulinés masés vertes, apibiidinanc¢ias baltymo tipa. Kuo intensyvesnis
pédsakas yra vaizde, tuo daugiau tasky priklauso tam baltymui. Tam, kad kiekvie-
no baltymo tipo taSkai atitikty vis nauja klasg, galima suformuluoti klasifikavimo
uzdavini. Tokio klasifikavimo uzdavinio sprendimui tinkami naudoti ivairiis neuro-
ny tinklai. AtsiZzvelgiant i baltymy pédsaky forma, parinktas spindulio tipo baziniy
funkcijy neurony tinklas, leidZiantis parinkti tokia bazing funkcija, kurios forma
biity artima baltymy pédsaky (tasky skirstinio) formai vaizde.

Dauguma SBF tinkluose naudojamy baziniy funkcijy centry paieSkos algorit-
my reikalauja, kad bendras centry skaicius biity Zinomas i$ anksto, o centry padéti
apskaiciuoja pats algoritmas. Kadangi 2ME vaizdy parametrizavimo SBF funk-
cijomis tikslas yra priskirti po funkcija kiekvienam baltymy pédsakui, parenkant
centry skaiciy ir prading padeéti, reikia i$ tinklo i¢jime esanciy pavyzdziy gauti
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pirming informacija, kuri padéty nustatyti centry padéti skaitmeniniame vaizde.

Skaitmeninis 2ME gelio vaizdas yra monochrominis ir gali biiti atvaizduotas
kaip trimatis pavirSius, kurio pagrindo plokStumos koordinates sudaro tasky indek-
sai vaizde, o treCigja koordinate — intensyvumo reikSmés (4.2 pav.).
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Fono $alinimas
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4.4 pav. Susiliejusiy baltymy pédsaky parametrizavimo etapai

Idealiuoju atveju, kiekvienas baltymy pédsakas turéty po vieng aiskiai iSreiks-
ta maksimalia intensyvumo reikSme ir pradiniy centry SBF tinklui parinkimas
apsiriboty lokaliy maksimumy paieska vaizde. Taciau realiems 2ME geliy vaiz-
dams (4.2 pav.), net ir pritaikius skaitmeninj filtrg, lokaliy maksimumy paies-
kos rezultate gaunama daug daugiau ekstremumuy, nei vaizde yra baltymy pédsa-
ky (4.3 pav.). Galima i$skirti kelias pagrindines pertekliniy maksimumy atsiradimo
priezastis:

« skaitmeninio vaizdo fono netolygumai;
o triukSmai;

« plokscios baltymy pédsaky virSiinés.

Taigi 2ME geliy vaizdai, prie§ baltymy pédsaky modeliavima, turi biiti papil-
domai apdoroti, o fono netolygumu, triuk§my pasalinimas turi buti atliktas taip,
kad apdorotame vaizde neisnykty mazo intensyvumo baltymy pédsakai.

Disertacijoje sililomas naujas metodas baltymy pédsakams parametrizuoti 2ME
gelio vaizde susideda i penkiy etapy (4.4 pav.):

1. Fono Salinimo.

2. Vaizdo filtravimo.
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3. Vaizdo vertimo tasky skirstiniu.
4. SBF skaiciaus ir pradiniy centry parinkimo.

5. SBF tinklo pritaikymo.

Toliau panagrinésime kiekviena i§ metodo etapy detaliai.
4.2.1. SBF tinklo strukturos papildymas vaizdo fono Salinimui

Skirtingi 2ME geliy vaizdai turi savita fona, kuris neteikia jokios naudingos
informacijos ir turi baiti pasalintas. Siekiant tiksliai parametrizuoti baltymy pédsa-
kus vaizde, fono bei mazy nelygumy itakai mazinti, naudojama slenkstiné reiks-
mé wy, (tinklo baze). Si slenkstine reik§mé lemia kuri vaizdo dalis bus mode-
livojama. Sj parametra skai¢iuosime nustatydami maZiausia intensyvumo reik§me
vaizde ir prie jos pridédami fono nelygumus jvertinantj korekcini dydi. Lvertinus
slenkstj, dirbtiniy neurony tinklas su dvimate Gauso bazine funkcija pagal (4.1)
formule iSreiSkiamas:

N
Y =woe+ Y weoloa (x). (4.8)
o=1

Fono $alinimas, pritaikant skaitmeniniam vaizdui slenkscio funkcija, vadina-
mas nekontekstiniu segmentavimu [129]. Pritaikius §ia funkcija, visi vaizdo taskai,
kuriy intensyvumo reik§meés nevirSija pasirinkto slenkscio d yra prilyginami 0, o
likusiy vaizdo tasSky intensyvumo reikSmés yra nekei¢iamos arba sumazinamos
atimant slenkstj d. Slenkscio funkcijos vaidmeni SBF tinklo atveju atlieka tinklo
bazé wo .

Literatiiroje randama slenksc¢io funkcijy taikymo skaitmeniniams vaizdams
apdoroti pavyzdZiy, kai slenkstj vir§ijanciy tasky reikSmés yra prilyginamos 255,
o likusios — 0. Toks slenkstinés funkcijos pritaikymas dazniausiai yra naudoja-
mas objekty kontiiry paieSkai vaizduose [50]. Kadangi 2ME vaizdy analizéje yra
svarbus pédsako intensyvumo pokytis, kurj analizuojant galima aptikti susilieju-
sius pédsakus ir spresti apie baltymo kieki pédsake, fono paSalinimui naudojama
slenkscio funkcija, prilyginanti O Zemiau uZ slenkstj d esancias intensyvumo reiks-
mes, o likusias sumazina dydziu d.

Slenkscio reikSme vienareikSmiSkai nustatyti 2ME gelio vaizdui sunku. Ka-
dangi 2ME vaizduose gali bti net keli fono lygiai (4.2 pav.). Sudétingam — keliy
lygiy — fonui pasalinti 2ME geliy vaizduose, reikia atlikti papildoma vaizdo anali-
ze [111].
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4.2.2. Naujas triukSmy 2ME geliy vaizduose filtravimo
algoritmas

Jeigu fono netolygumus galima eliminuoti ,,nukertant* fona, tai triuk§my ir, dél
baltymy isisotinimo ar pirminés vaizdo filtracijos, atsirandanc¢iy papildomy mak-
simumy vienareik§miSkai panaikinti nepavykty. Be to, pritaikius didesnés kaukés
filtra, keli susiliej¢ baltymy pédsakai gali bati identifikuoti kaip vienas pédsakas.

TriukSmy filtravimui skaitmeniniuose vaizduose taip pat naudojamos slenks-
¢io funkcijos: lokalios arba dvigubo slenkscio [86]. 2ME metu ir nuskaitant vaiz-
dus, atsirandancius Zemujy ir aukStyjy dazniy triukSmus taip pat galima pasalinti
Zemuyjy ir auks$tyjy dazniy filtrais, taciau pédsakai, kuriy spektrai sutaps su triuks-
mu, taip pat bus paSalinami filtravimo metu. D¢l Sios prieZasties labiau paplites
yra triuk§my Salinimas tiesiniu vidurkinimo arba netiesiniu (2k + 1) x (2 + 1)
dydZio medianos filtru:

Ik (i1, ji; M) = median{X;, _ 5 1), - - > Lipgis - - o> Ligrhejitt) 4.9)

¢ia M — medianos filtro kauké; (i, j1) — vaizdo matricos indeksai.

Apdorojimo jautrumas reguliuojamas parenkant filtro kaukés M dydj. Filt-
ruojamame skaitmeniniame vaizde Salinami visi elementai, kuriy dydis yra ma-
Zesnis uz pusg filtro kaukés M. Naudojant filtro kauke, kuri yra didesné uz bal-
tymo pédsaka (pavyzdZiui, 24 x24 taSky, kai viso nuskaityto gelio vaizdo dydis
yra 2165x 1375 tasky), pasalinami ne tik auksty dazniy iSkraipymai vaizde, bet ir
suliejami Salia esantys baltymy pédsakai bei prarandama informacija apie pédsake
esancio baltymo kieki net ir tuo atveju, jei aplink pédsaka néra greta iSsidésCiu-
siy kity baltymy (4.5 pav.). Filtruojant per maZa filtro kauke, aukStadazniy iSkrai-
pymy vietose atsiranda daug papildomy vaizdo intensyvumo maksimumuy, kurie
trukdo teisingai segmentuoti 2ME geliy vaizdus (pavyzdZiui, gaunama pertekli-
nés segmentacijos taikant vandenskyros transformacija grindZiama segmentavimo
algoritma).

Medianos filtro kaukés dydi galima parinkti dviem budais:

o pritaikyti 2ME gelio vaizdui medianos filtra su jvairaus dydZio filtro kau-
kémis ir tikrinti vidutinés kvadratinés klaidos pokyti nufiltruotame vaizde;

« analizuoti 2ME gelio vaizda, nustatant triuk§Smo pédsaky maksimaly ploti
ir parinkti dvigubai didesn¢ medianos filtro kaukg M.

Pirmasis kaukés parinkimo biidas reikalauja iSankstiniy Ziniy apie baltymy
pédsakus 2ME gelio vaizde, kadangi klaidai apskaiciuoti reikia turéti atpaZin-
ty baltymy pédsaky pavyzdZiy, skirty filtravimo rezultatams palyginti. Pati klai-
da gali buti apskaic¢iuojama kryZminio patikrinimo (angl. Cross-Validation) me-
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todu. Sis metodas pladiai taikomas jvairiems klasifikavimo uZdaviniams spres-
ti [101, 110], o medianos filtro kaukés dydZio parinkimui pradétas naudoti dar
1995 metais [102]. Taip medianos filtro kauké parenkama tik filtruojant 2ME geliy
vaizdus, kurie naudojami dviem ar daugiau 2ME geliams palyginti, kai pirmojo
gelio vaizde jau yra aptikti baltymy pédsakai.

Antrajam medianos filtro kaukés dydZio nustatymo buidui reikia sukurti vaizdo
analizés algoritma, kuris rasty bent kelis auk$to daznio iSkraipymus ir pagal iSkrai-
pymy geometrines savybes parinkty optimalaus dydzio filtro kauke (4.6 pav.).

(a) Pradinis vaizdas (b) 6 X6 kauke (c) 12x 12 kauke (d) 20 20 kauke

4.5 pav. 2ME gelio vaizdai, pritaikius skirtingo dydZio medianos filtrq

Analizuojant 2ME gelio trimatj vaizda (4.2 pav.) galima pastebéti, kad triuks-
mai ir neSvarumai Siame vaizde sukuria vaizdo intensyvumo pikus, su staciais
Slaitais. Tokie statiis $laitai néra biidingi baltymy pédsakams, todél visus vaizdo
elementus su staciais Slaitais galima identifikuoti kaip triukSma ar Siuksles. Vaizdo
intensyvumo pokyciams jvertinti (kaip staigiai kinta intensyvumo reik§Smés vaizdo
7 ir yr aSiy kryptimis) yra naudojama gradiento funkcija:

oI 01
~ Oxp + oyt

Pritaikius vaizdui I §ig funkcija, gaunamas dvimatis masyvas, kurio dydis su-
tampa su skaitmeninio vaizdo matricos dydziu. Kadangi, skai¢iuojant vaizdo gra-
dienta, imamas dviejy intensyvumo reikSmiy pokytis (dviejy gretimy vaizdo tasky
intensyvumo skirtumas) rezultate gaunamos tiek teigiamos, tiek neigiamos gradi-
ento reik§més.

Sidilymo tikslas — rasti staigius intensyvumy pokycius (nebiidingus baltymy
pédsakams), todél analizuojamas vaizdo gradiento modulis |VI|. Skai¢iuojant gra-
diento reikSmes zp ir y; aSyse, gaunamos matricos VI ir VI sudauginamos ir
gaunama gradienty matrica, kurioje staigiis vaizdo intensyvumo poky¢iai (budingi
vaizde esantiems triukSmams ir neSvarumams) lemia dideles Sios matricos reiks-
mes. Atvaizdavus gradienty matrica matyti staciausiy Slaity kontdirai (4.7 pav.,
b). Jeigu iSkraipymai vaizde yra tasko, elipsés formos, ju Slaitai daZniausiai yra
statlis visomis kryptimis ir gradienty matricoje iSkraipymuy kontiirai yra uzdari.

V1 (4.10)



88 4. BALTYMU PEDSAKU PARAMETRIZAVIMO SBF TINKLAIS METODAS

( Pradzia ;\
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4.6 pav. Medianos filtro kaukés plocio parinkimo algoritmas

Apskaiciavus didziausio iSkraipymo vidutinj kontdiro ploti, galima teigti, kad
jis apytikriai lygus iSkraipymy plociui. Remiantis apskaiciuotu kontiiro plociu, ga-
lima parinkti dvigubai didesng medianos filtro kauke ir tokiu badu medianos filtras
panaikins iSkraipymo itaka baltymy pédsaky atpaZinimui vaizde.

Kaip matyti i§ 4.7 paveikslo, gradienty matricoje pastebimi ir kai kuriy balty-
my pédsaky statesniy Slaity kontirai. Siy kontiry gradiento reikSmés yra maZzes-
nés nei triukSmy ir jas reikia atmesti skaiciuojant optimaly medianos filtro kaukeés
ploti. Paprasciausias biidas atmesti pédsaky Slaity gradiento reikSmes — slenks-
¢io funkcijos panaudojimas. Slenksc¢io funkcija galima atmesti ne tik iSrySkéjusius
pédsaky su statesniais $laitais kontiirus, bet kartu ir maziau pastebimas gradiento
reikSmes (4.7 pav., b).

DidZiausio iSkraipymo skersmuo reikalingas parenkant tokia medianos filtro
kauke, kuri garantuoty visy iSkraipymy pasalinima vaizde. Vidutinis skersmuo gali
buti apskaiciuotas atrinkus didZiausio ploto iSkraipyma i§ gradiento matricos (pri-
taikius jai slenkscio funkcija), ir, teigiant, kad iSkraipymas yra apskritimo formos,
apskaiciuojant skersmeni:
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dtr == 2\/ Str/ﬂ-a (411)

¢ia Sy, — didZiausio iSkraipymo vaizde plotas.

Pritaikius slenkscio funkcija, didesnio ploto iSkraipymy viduryje gali atsirasti
mazy gradiento reikSmiy sritys, kurios gradiento vaizde atvaizduojamos kaip juo-
dos démés iSkraipymo viduryje (4.7 pav., b). Dél §ios priezasties prie$ skai¢iuojant
iSkraipymy srities plota, reikia vaizdui atlikti papildoma morfologing operacija,
panaikinancia tuscias sritis uzdaruose vaizdo kontiiruose.

(a) Pradinis gelio vaizdas (b) Gradienty sandaugos matricos
vaizdas

4.7 pav. Artifakty 2ME gelio vaizde paieskos metodo gaunami vaizdai

Pasaliniy objekty, itrikimy (4.5 pav., a) eliminavimas i§ vaizdo yra vis dar ne-
iSspresta problema 2ME geliy vaizdy analizéje. Yra nemazai rekomendacijy, kaip
turi buiti dZiovinami, saugomi ir analizuojami geliai, kad nepatekty neSvarumai, jie
nejtriikty ir t. t.. Taciau patekus neSvarumams ar jbréZimams, nuskaityti geliy vaiz-
dai nebegali biiti sékmingai analizuojami specializuotomis programomis, kadangi
tokio pobiidzio artifakty Salinimas jose nenumatytas. D¢l Sios prieZasties, norint
atpazinti baltymy pédsakus, reikia pakartotinai atlikti brangiai kainuojanti 2ME
eksperimenta.

4.2.3. Baltymy pédsaky vaizdo keitimas tasky skirstiniu

Pritaikant pédsaky modeliavimui spindulio tipo baziniy funkcijy tinklus anali-
zuosime baltymy pédsakus kaip tasky skirstini plokStumoje (4.8 pav., b). Tuo tikslu
geliy vaizda transformuosime i tasky skirstinj taip, kad tasky skaicius kiekviena-
me gelio vaizdo taske biity proporcingas ju intensyvumo reikSmei. Tada baltymy
pédsakus 2ME geliy vaizduose modeliuosime SBF tinklais. Modeliavimas SBF
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tinklais leis jvertinti baltymo kieki sumodeliuotame pédsake bei atskirti susilieju-
sius baltymy pédsakus.

TR
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(a) Baltymy pédsakas pateiktas pavirsiaus vaizdu

(b) Baltymy pédsakas pateiktas tasky skirstiniu

4.8 pav. Baltymy pédsaky trimaciai vaizdai

Baltymy pédsaky pavertimas tasky skirstiniu atliekamas skaidant vaizda i pju-
vius ir nustatant tasky, priklausanciy pédsakams skaiciy kiekviename pjavyje. Sis

procesas aprasytas 4.1 algoritme, kur tasky skirstinys Zymimas x, nes jis yra SBF
tinklo pavyzdys.

4.1 algoritmas (Baltymy pédsaky vertimo tasky skirstiniu algoritmas)

1. Nuskaityti nufiltruoto baltymo pédsako vaizdq Ir.

2. Nustatyti pédsako intensyvumo Is maksimaliq reiksme.
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3. Rasti fono lygi nusakantj parametrq d.
4. Tikrinti I (i1, j1) taskus, kai iy kinta nuo 1 iki iy max ir j1 kinta nuo 1 iki ji max:
a) jei patikrinti ne visi taskai, tikrinti, ar taskas priklauso pédsakui, kai inten-
syvumas I kinta intervale nuo d iki Is yax, Zingsniu Ad:
i) jei I (i1, j1) > I, pridéti jéjimo vektoriui x tasko koordinates iy, i1,
ii) jei ne, nutraukti 4a Zingsnj.
b) jei patikrinti visi taskai, nutraukti 4 Zingsni.
5. [rasyti tasky, priklausanciy baltymy pédsakams, koordinaciy vektoriy x.

Kaip matyti 4.1 algoritme, taSky skaicius skirstinyje priklauso nuo 2ME ge-
lio skaitmeninio vaizdo raiSkos ir parinkto tasky nuskaitymo zingsnio Ad. Maziau
tasky turintys skirstiniai yra lengviau analizuojami ir maZiau laiko trunka keliy
skirstiniy klasifikavimas i atskirus baltymy pédsakus. Skirstinio tasky skaiciy gali-
ma sumazinti didinant nuskaitymo Zingsnj Ad arba mazinant skaitmeninio vaizdo
I raiska.

4.2.4. Bazinés funkcijos parinkimas ir tinklo mokymas

Baltymy pédsakai SBF tinklu modeliuojami priskiriant kiekvienam pédsa-
kui po viena bazing funkcija. NeisSkraipyto baltymo pédsako modeliu daZniau-
siai literatliroje yra minimas izotropinis arba anizotropinis Gauso skirstinio mo-
delis [45]. Naudojant baltymy pédsaky izotropinio Gauso skirstinio modeli (4.3)
kaip spindulio tipo bazing funkcija, modeliuosime baltymy pédsakus su viena dis-
persijos reikSme. Toks (iprastas) SBF (neurony) tinklas yra netinkamas daugumai
realiy 2ME geliy vaizdams modeliuoti, nes dél difuzijos geliy vaizduose pastebi-
mos skirtingos pédsaky dispersijos izoelektrinio tasko ir molekulinés masés aSiy
kryptimis.

Anizotropinés funkcijos, kaip bazinés funkcijos, gali biiti naudojamos tik mo-
difikuotuose spindulio tipo baziniy funkcijy dirbtiniy neurony tinkluose. Norint
pritaikyti SBF neurony tinklg tokiy geliy vaizdy analizei, reikia atlikti keleta pa-
keitimy. Baziné funkcija, su dvejomis skirtingomis dispersijomis, Euklido erdvéje
tampa nebe spindulio tipo, o panaséja i elipsg. Dél Sios prieZasties funkcijos plotis
turi bati apibréZiamas ne vienu skai¢iumi, o kovariacine matrica. Pritaikant Sias
bazines funkcijas SBF tinklui, i tinklo iéjima paduodamas dvimatis tasky skirsti-
nys — vektorius x — yra transformuojamas erdvéje R™ | pasverta vektoriy Sx. Tokiu
budu tinklo pasléptajame sluoksnyje esancios funkcijos tampa spindulio tipo ir gali
jvertinti skirtingas dispersijos reikSmes izoelektrinio tasko bei molekulinés masés
aSyse, o taip pat baltymo pédsako posiiki apie vertikalia (intensyvumo) asi. Kiek-
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vienam transformuotam vektoriui apskai¢iuojama pasvertoji Euklido norma. Ji i8-
reiSkiama formule:

Ix—cllf =(x-c)'sTS(x—-c). (4.12)

4.1 paveiksle atvaizduotas SBF neurony tinklas, turintis du iéjimus, keturias
bazines funkcijas ir vieng i$¢jima. Tinklo pasléptojo sluosnio aktyvavimo funkcijy
skaicius priklauso nuo iéjimo pavyzdZiy ir modeliavimo tikslo — baltymy pédsaky
skaiCiaus vaizde. Pagal (4.12) formul¢ modifikuoto SBF tinklo dvimatés Gauso
bazinés funkcijos matematiné israiska yra:

Do (x) = e e R ) (4.13)
(27)% det (%)

¢ia 3 — kovariaciné matrica; ¢ — bazinés funkcijos centry vektorius.
Modeliuojant baltymy pédsakus 2ME vaizduose modifikuotu SBF tinklu, rei-
kia rasti keturiy tipy nezinomuosius:
1. Baziniy funkcijy centrus.

2. Baziniy funkcijy kovariacines matricas.
3. I8¢jimo sluoksnio svorius.

4. Slenkstine reikSme (tinklo baze).

Kadangi modeliavimo metu apdorojamas didelis i¢jimo duomeny kiekis, cent-
ry paieskai parenkamas k vidurkiy paieskos algoritmas. [vesties duomenys iSskai-
domi i k sriciy, kuriose skai¢iuojami centrai. Srities centru parenkamas taskas, iki
kurio atstumy kvadratas kiekvienam tinklo pavyzdziui yra minimalus.

Kovariacinés matricos apraso bazinés funkcijos dispersija dvejomis kryptimis
ir posiikio apie vertikalia aSi kampa. Taigi, yra trys nezZinomieji, kuriuos reikia pa-
rinkti, kad modeliuojama funkcija kiek galima labiau atitikty modeliuojama pédsa-
ka. Siai problemai spresti parinktas tikétinumo maksimizavimo (angl. Expectation
Maximization) algoritmas.

Baltymy pédsakai yra modeliuojami tasky, iSsidésciusiy apie pédsaky centrus
skirstiniu. Tikétinumo maksimizavimo algoritmas parenka kovariacinés matricos
parametrus taip, kad baziné funkcija tiksliai atkartoty tasky skirstinio apie centra
pobudi. Algoritma sudaro du etapai: tikétinumo paieska ir maksimizavimas. Pir-
mojo etapo metu nustatomi tikétinumo funkcijy maksimumai. Tikétinumo funkcija
iSreiskiama formule:

::12

L@x)=|]P(x40), (4.14)

¢=1
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Cia 0 — baziniy funkcijy parametrai: centrai ir kovariacinés matricos; P (x4|6) —
baltymy pédsakui priklausanciy taSky skirstinio tankio funkcijos; N — pédsaky
centry skaitius; x = {x1,...,xy} — tinklo pavyzdziai.

AnalitiSkai lengviau maksimizuoti funkcijos tikétinumo funkcijos logaritma
log P. Jeigu isivaizduoti tinklo pavyzdZius x kaip neZinomos formos (tipo) skirs-
tinj ir priimti, kad tikrasis skirstinys yray = (x, z), galima uZraSyti jungtine skirs-
tinio funkcija:

P (y|0) =P (x,2]0) = P (z|x,0) (x|0). (4.15)

Si funkcija rodo sarysi tarp ieSkomy ir Zinomy skirstinio reik§miy. Jungting
tikétinumo funkcija pazymeéje L (A|y), tikimybe, kad misy parinkti parametrai ¢
atitiks ieSkomus 6, iSreiSkiame formule:

0 (9, é) - / log P (x,2|0) P (z\x, é) dz, (4.16)
zeY
¢ia: Pgr — ribinis nezinomy pavyzdziy skirstinio tankis, kuris nepriklauso nuo pa-
rinkty parametry ir Zinomy i¢jimo pavyzdziy; T — reikSmiuy, kurias gali igyti z,
aibe.
Kitame algoritmo etape maksimizuojama tikimybé Q:

Q = arggnax@ (9, é) . 4.17)

4.2.5. Susiliejusiy baltymy pédsaky parametrizavimas

2ME geliuose baltymai palieka pédsakus, kuriy dydis bei intensyvumas pri-
klauso nuo baltymo kiekio méginyje. Susiliej¢ i sudétingus darinius baltymy péd-
sakai (4.9 pav.) yra didelé automatiniy pédsaky atpaZinimo algoritmy proble-
ma. [prasti pédsaky modeliavimo metodai nepritaikyti susiliejusiy pédsaky mo-
deliavimui, todél gaunami klaidingi iverciai arba susiliej¢ pédsakai vaizdo atpaZi-
nimo metody nepastebimi ir neatskiriami. Kadangi vienas i$ baltymy 2ME tiksly
yra ne tik atpaZinti baltymus, bet ir jvertinti baltymy tipo kieki méginyje, susilie-
dami pédsakai tokia baltymy analize komplikuoja, o pédsako centras ir baltymo
kiekis gali biiti klaidingai nustatomi dél kaimyninio baltymo pédsako itakos.

Baltymy pédsaky atpaZinimo ir i§skyrimo algoritmuose nustatytos ribos, kiek
gali biti susiliej¢ pédsakai, kad juos galima biity atpazinti. Taciau net atpazinti
susilieje baltymai negali biiti teisingai ivertinami, dél neaiskiy baltymo kiekio pro-
porcijy susiliejusiuose pédsakuose. Sia problema spresime modeliuodami susilie-
jusius baltymo pédsakus keletu matematiniy funkcijy. Analizuodami matemating
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Izoelektrinis taskas

<~—— Molekuliné masé

4.9 pav. Susiliejusiy baltymy pédsako vaizdas

susiliejusiy pédsaky iSraiska, ivertinsime baltymo kieki bei tikslia pédsaky centry
padéti gelyje. Norint atlikti tokia baltymy 2ME geliy vaizdy analize, baltymy péd-
sakai turi biiti sumodeliuoti i$ tiek funkcijy — baltymy pédsaky modeliy — kiek yra
baltymy analizuojamame vaizde.

4.2 algoritmas (Susiliejusiy pédsaky modeliavimas SBF tinklais)

1. 2ME gelio vaizdo nuskaitymas ir pavertimas tasky skirstiniu.

2. Tinklo baziniy funkcijy skaiciaus parinkimas.

3. Vaizdo isskaidymas i k sriciy.

4. SBF funkcijy parametry (c, 33) ir tinklo iséjimo svoriy (wg) parinkimas tikéti-
numo maksimizavimo algoritmu.

5. SBF tinklo iséjimo signalo reiks§miy skaiciavimas.

Algoritmo pritaikymo 2ME gelio vaizdo segmentui su dviem susiliejusiais
baltymy pédsakais rezultatas pateiktas 4.10 paveiksle.

Vienas sudétingiausiy 4.2 algoritmo etapy yra 2-asis. 2ME vaizduose niekada
negalima tiksliai prognozuoti, kiek baltymy pédsaky yra gelyje, todél reikia atlikti
pirming skaitmeninio vaizdo analiz¢ pédsakams atpaZinti.
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1,4

1,2

—_

60 . .
Izoelektrinis taskas

4.10 pav. Dviejy susiliejusiy pédsaky modeliavimo rezultatas

Dauguma 2ME geliy vaizdy analizés algoritmy, pédsaky centrais parenka lo-
kalius intensyvumo minimumus arba, jei analizuojamas invertuotas vaizdas, —
maksimumus. Toks centry paieskos metodas yra labai jautrus vaizdo triuk§mams ir
fono nelygumams, todél reikia vaizda filtruoti ir atskirti fona. Baltymy 2ME geliy
vaizdai pasizymi triukSmais, atsirandanciais dél neSvarumy ant skaitytuvo pavir-
Siaus ar smulkiy Siuksliy (dulkiy) patekusiy i pati geli. Baltymy pédsaky intensy-
vumo reik§més gelyje kinta iki 7—8 karty, todél neretai pasitaiko, kad Siuksliy ped-
saky intensyvumas yra didesnis uZ kai kuriy baltymy pédsaky intensyvuma. Tokiu
atveju skaitmeniniai vaizdy filtrai gali visiSkai panaikinti mazo intensyvumo péd-
sakus, o rySkesnius vaizdo triuk§mus paversti pédsakais, savo forma artimais balty-
mams. Atsizvelgiant i Siuos baltymy pédsaky skaiciaus nustatymo biido tritkumus,
2-ajam 4.2 algoritmo etapui reikia parinkti ar sukurti nauja baltymy pédsaky pa-
ieSkos vaizde buda.

Jeigu baltymy pédsaky skaiCius vaizde yra zinomas, reikia nustatyti baltymy
padéti vaizde. Tuo tikslu reikia segmentuoti skaitmenini vaizda i tiek daliy, kiek
yra pédsaky vaizde. Vienas populiariausiy vaizdo segmentavimo metody, nau-
dojamy 2ME geliy vaizdams, yra vandenskyros transformacija paremtas algorit-
mas. Sis algoritmas atskiria baltymy pédsakus tuomet, kai galima nustatyti kiek-
vieno pédsako vir§ing (kiekvienam pédakui rasti lokaly minimuma arba maksi-
muma). Jei baltymy pédsakai yra isisoting ir dél panasiy savo savybiy (izoelektri-
nio tasko ir molekulinés masés) yra iSsidést¢ vienas Salia kito, tuomet neretai Sie
pédsakai susilieja ir suformuoja viena virSting turintj pédsaka. Tokiy susiliejusiy
pédsaky atskirti vandenskyros algoritmu nejmanoma.
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Analizuodami du susiliejusius baltymy pédsakus (4.8 pav., b) kaip tasky skirs-
tini, pédsakams atskirti galima naudoti skirstiniy grupavimo (klasterizavimo) algo-
ritmus. Vienas paZangiausiy grupavimo algoritmy, sutinkamas literatiiroje, yra k
vidurkiy algoritmas. Sis algoritmas naudojamas kartu su SBF tinklais pradiniams
baziniy funkcijy parametrams parinkti.

4.3. Naujas baltymy pédsaky centry paieskos
algoritmas

Disertacijoje sitilomas parametrizavimo SBF tinklais metodas skirtas automa-
tiskai aptikti ir parametrizuoti baltymy pédsakus 2ME geliy vaizduose. Modeliavi-
mas pradedamas parenkant SBF tinklui pradinius baziniy funkcijy centrus. Kadan-
gi tinklo struktiirai sudaryti reikia Zinoti tiksly baziniy funkcijy (pasléptojo sluoks-
nio neurony) skaiciy, reikia nustatyti, kiek 2ME gelio vaizde yra baltymy pédsa-
kuy. Si informacija atliekant 2ME eksperimenta i§ anksto neZinoma. Pagrindinis
baltymy iSskyrimo 2ME tikslas yra padéti ekspertui aptikti naujai atsiradusius ar
iSnykusius baltymus bei jy kieki. Todél baltymy pédsaky skaiciaus nustatymas turi
buti atliekamas analizuojant gelio vaizda.

Né vienas pradiniy centry SBF tinklui parinkimo metodas, sitilomas literatt-
roje, néra tinkamas baltymy pédsakams aptikti 2ME geliy vaizduose. Konstrukty-
vistinio mokymo algoritmui duomeny kiekis, kurj reikia apdoroti yra per didelis ir
centry skaifiaus nustatymas trunka per ilgai. k£ vidurkiy algoritmui reikia nurodyti
tiksly grupiy (centry) skaiciy, o jis i§ anksto néra Zinomas. Siai problemai isspresti
turi baiti sukurtas naujas baltymy pédsaky paieskos algoritmas.

Kuriant nauja baltymy pédsaky paieSkos algoritma, pirmiausia reikia iSsiais-
kinti, kokie duomenys bus i¢jime ir kokius rezultatus reikia gauti. Kadangi pagrin-
diné SBF tinklo taikymo baltymy pédsakams modeliuoti ir parametrizuoti proble-
ma — nezinomas tinklo pasléptojo sluoksnio elementy (baziniy funkciju) skaicius
ir ju centry padétis todél kuriamo algoritmo tikslas — rasti baltymy pédsaky skaiciy
gelio vaizde bei nustatyti pradines baziniy funkcijy centry koordinates. Algoritmo
rezultate turi bati paskaiCiuotas pédsaky centry vektorius ¢ = {cy,...,cy}, kuris
toliau bus naudojamas tikétinumo maksimizavimo algoritme, siekiant nustatyti ba-
ziniy funkcijy kovariacines matricas bei pataisyti rasty pradiniy centry koordinaciy
reikSmes.

I¢jimo duomenimis bus x = {x1,...,xy } —tinklo pavyzdZiy vektorius (tokie
pavyzdZiai yra atvaizduoti 4.8 pav., b), arba vaizdo skaiscio reikSmiy matrica — tri-
matis pavirsius (4.8 pav., a). Analizuojant skaitmeninj 2ME gelio vaizda kaip pavir-
Siy, randami lokalas ekstremumai. Sie ekstremumai — tai pédsako virStinés, vaizde
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4.11 pav. Centry paieskos pédsaky pjiuvyje algoritmas

esanCiy triukSmy ir iSkraipymy pikai, taip pat jvairiausi fono nelygumai. Norint
i§skirti vaizdo ekstremumus, nurodancius tik baltymy pédsaky virSiines, reikia at-
likti keleta skaitmeninio vaizdo apdorojimo operacijuy:

« pasalinti fona;
o nufiltruoti triukSmus;

« eliminuoti paSalinius objekty ir neSvarumy pédsakus vaizde.



98 4. BALTYMU PEDSAKU PARAMETRIZAVIMO SBF TINKLAIS METODAS

4.3.1. Centry paieska vaizdo pjuviuose

Centry paieskai sitilomas algoritmas (4.11 pav.), kuris analizuoja vaizdo pavir-
Siaus pjuvius. Tuo tikslu, kas Zingsnj intensyvumo asyje, kei¢iama vaizdui Iy pri-
taikomos slenkscio funkcijos reikSmeé, kuri visoms intensyvumo reik§méms, ma-
Zesnéms uZ slenksti, suteikia reik§me 0, o likusioms — 1. Taip gaunamas ¢ X j X I
dydZio binariniy vaizdy masyvas (4.12 pav.).

4.12 pav. Binariniy vaizdy masyvo iliustracija

Sudarant binarinj vaizdy masyva, parenkami du parametrai: slenksc¢io funk-
cijos kitimo Zingsnis ir intensyvumo reikS§miy intervalas. Nuo parinkto Zingsnio
priklausys analizuojamy pédsaky S$laity pokyciy detalumas, o intensyvumo reiks-
miy intervalas leidZia atmesti pertekling vaizdo informacija. Kiekvienas 2ME gelio
vaizdas turi sava fono lygi B. Idealiu atveju, kai fono lygis nekinta visame gelio
vaizde, B bus lygus minimaliai intensyvumo reik§mei [,;,. Pritaikius 2ME gelio
vaizdui slenkscio funkcija, kai intensyvumas kinta nuo O iki [,,;,, bus gaunami
vienodi binariniai vaizdai, neteikiantys jokios informacijos apie baltymy pédsa-
kus. Taigi tikslinga Siuos binarinius vaizdus eliminuoti i$ tolesnés analizés, tam
apskaic¢iuojant minimalia vaizdo intensyvumo reikSme Ipi,.

Paruosus binariniy vaizdy masyva I, = {I, 1, Ip2, ..., I n}, kiekvienas bi-
narinis vaizdas analizuojamas atskirai. Pagrindinis binariniy vaizdy analizés tiks-
las Siame algoritme — surasti, kur gali bati iSsidéste baltymy pédsaky centrai c ir
nustatyti tarpines centry koordinates (z., ), kurios bus koreguojamos tolesniuo-
se centry paiesSkos algoritmo etapuose.

Baltymy pédsaky centry paieskos algoritmas, analizuodamas pavirSiaus pju-
vius I}, maZesnio vaizdo intensyvumo reikSmiy srityje tampa jautriu triukSmams.
Siems triuk§mams pagalinti taikytinas adaptyvus vaizdo filtravimas. Apskai&iavus
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optimaly medianos filtro kaukés M ploti (Zr. 4.2.2 skyrelj), nufiltruojami vaizde
esantys triukSmai ir gautasis vaizdas Iy analizuojamas, siekiant surasti baltymy
pédsaky centrus c.

Vaizdo pjiiviy — binariniy vaizdy Ij, — masyvo (4.12 pav.) kiekviename vaiz-
de baltymy pédsakai palieka vienety sritis. Siy sri¢iy dydis priklauso nuo pedsa-
ko ploto ir intensyvumo, ties kuriuo buvo atliekamas pjuvis, reikSmés. Idealiuoju
atveju, kai baltymy pédsakai simetriski ir tarpusavyje nesusilieje¢, kiekvienos i$
vienety sri¢iy masés centras ¢, nurodyty baltymy pédsako centra c.. Tokiu bi-
du, apskaiciuojant kiekviename pjiivyje esaniy vienety sri¢iy masés centrus cyy,
gaunamos pédsaky centry koordinates (2, ym), kurios kiekviename pjtvyje kar-
tojasi, kol pjuvio taSkas nevir§ija pédsako intensyvumo I, toje pacioje vietoje.

4.3.2. Centry koordinaciy kitimo analizé

Realiuose vaizduose baltymy pédsakai yra ne visiskai simetriniai. DaZniausiai
simetrija pastebima izoelektrinio tasko aSyje, o molekulinés masés aSyje pédsaky
masés centras biina pasislinkes masés mazéjimo kryptimi. [vertinant Sias baltymy
pédsaky savybes spéjama, kad, didéjant pjivio taskui (slenks¢io funkcijos reiks-
mei), apskaiCiuoti vienety sriciy masés centrai ¢y, judés molekulinés masés aSies
kryptimi, o izoelektrinio tasko reik§miy aSyje centry koordinatés (xy,, ym) kis
neZymiai. PaZymétina tai, kad panaSaus dydZio baltymy pédsaky asimetrija mo-
lekulinés masés asimi yra daugmaz vienoda. Sig savybe biitina jvertinti, kai ana-
lizuojant 2ME geliy vaizdus susiduriama su susiliejusiais baltymy pédsakais. Su-
siliejusiy pédsaky pjiiviy masés centrai cy, yra atitole nuo realiy pédsaky centry
c. Didéjant slenksciui, pjivyje apskaiCiuotas masés centras ¢, artés link to bal-
tymy pédsako tikrojo centro c., kurio itaka yra didesné (link didesniojo baltymy
pédsako centro). Jeigu susilieje pédsakai turi lengvai atskiriamas virSiines (kiek-
viena virSiiné atitinka intensyvumo lokaly maksimuma), tai, didéjant slenksciui,
vietoje vienos bendros abiems susiliejusiems pédsakams vienety srities, gausime
dvi atskiras sritis, kuriy masés centrai ¢y, bus artimi kiekvieno i§ susiliejusiy péd-
saky tikrajam centrui c..

Ivertindamas Sias vaizdo pjiiviuose apskaiciuoty galimy baltymy pédsaky cent-
ry koordinaciy kitimo savybes ir stebédamas jy kitima, algoritmas sprendzia: ar
apskaiCiuotos masés centro koordinatés (z,, ym) yra to paties baltymo pédsako,
ar analizuojamoje vienety srityje susiliej¢ keli pédsakai. Tuo tikslu parinkti krite-
rijai, kuriais remiantis algoritmas sprendZia, kur yra susiliej¢ baltymy pédsakai,
o kur — ne. Kriterijams apskaiiuoti sitiloma analizuoti visy gretimuose vaizdo
pjuviuose apskaiciuoty galimy pédsaky centry cy, koordinaciy kitima ir atrinkti
vienam pédsakui priklausancius centrus pagal 4.3 algoritma.
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4.3 algoritmas (Centry atrinkimas)

1. Vaizdo pjivyje 1y, y apskaiciuojamos centry koordinatés (Tm N, Ym,N)-

2. Kitame vaizdo pjivyje apskaiciuotos centry koordinatés (xm N1, Ym,N+1)
lyginamos su apskaiciuotomis 1 Zingsnyje.

3. Amaujinamos pasikeitusios centry koordinatés.

4. Griztama prie 1 Zingsnio jei liko neisanalizuoty vaizdo pjiviy I, n.

5. Atliekamas baltymy pédsaky centry koordinaciy kitimo palyginimas.

6. Papildomai analizuojamos nebidingo koordinaciy kitimo sritys.

7. Atnaujinamos centry koordinatés.

4.3 algoritmo 5 Zingsnyje apskai¢iuotos centry koordinatés lyginamos su re-
zultatais, gautais 1 Zingsnyje. Jeigu gretimame pjiivyje apskaiCiuotos centro ko-
ordinatés skiriasi nuo apskaiciuoty praeitame pjuvyje ne daugiau nustatytos ribos
max{Acp, }, tuomet spéjama, kad apskaiciuotas centras priklauso tam paciam bal-
tymy pédsakui, o masés centro ¢, koordinatés pakito dél pédsako asimetriSku-
mo. Tokiu atveju, 3 Zingsnyje, koreguojamos pries tai apskaiciuotos pédsako koor-
dinatés (xm, N, Ym,n ). Jeigu centro koordinaciy pokytis yra didesnis, nei nustatyta
riba max{Acy, }, tuomet jvedamas naujas centras. Koordinac¢iy pokytis gretimuo-
se pjuviuose gali biiti gaunamas didesnis dél keleto priezasCiy: naujame pjivyje
iSsiskyré susilieje¢ pédsakai arba pjiivyje sumazéjo pédsaky skaicius.

Galimy pédsaky centry didéjimas pastebimas apatiniuose pédsako pjiiviuose,
kur pasireiSkia vaizdo fono itaka. Tokiu atveju, apskaiciuoty pédsaky centry skai-
Cius 18 pradziy didéja ir, pasiekes maksimuma, pradeda nuosekliai maZzéti, kadangi
didinant pjiivio taska, mazesnio intensyvumo pédsakai pranyksta. Jeigu susilie-
j& pédsakai iSsidéste arti vienas kito, tuomet galimas pakartotinas pédsaky centry
skaiCiaus padidéjimas didesnio vaizdo intensyvumo srityse. Neretai pasitaiko si-
tuacijy, kai pjiivyje iSiskiria du susiliej¢ pédsakai ir tuo pat metu dingsta maZesni
intensyvuma turintis pédsakas. Tokiu atveju bendras centry skai¢ius nepakinta, ta-
¢iau atstumas tarp centry, rasty gretimuose pjuviuose yra didelis ir vietoj to, kad
atnaujinti centry koordinates, algoritmas turi jraSyti naujas. Dél Sios prieZasties
koordinaciy atnaujinimo etape papildomai jvertinami du poZymiai: centry c. skai-
Ciaus kitimas ir jy koordinac¢iy pokyciai Acy,.

ISanalizavus visus skaitmeninio vaizdo pjiivius, atlieckama papildoma gauty
rezultaty analizé. Pédsaky asimetriSkumas yra buidingas visiems baltymy pédsa-
kams vaizde. Sis asimetri§kumas atsiranda dél fizikiniy procesy, vykstanciy gelyje
2ME proceso metu, todél galima teigti, kad i Siuos procesus visi baltymy pédsa-
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kai reaguoja vienodai ir asimetriSkumas visiems baltymy pédsakams yra vieno-
das. Analizuojant skaitmeninio vaizdo pjiivius, centry koordinatés visiems balty-
my pédsakams kinta pagal ta pati désnj su paklaida, kuri priklauso nuo pédsaky
susiliejimo ir baltymo kiekio méginyje (didesnés masés baltymai yra stipriau vei-
kiami nei maZesnés masés baltymai). Tose vietose, kur centry koordinaciy pokytis
stipriau atitolsta nuo visam vaizdui budingo kitimo désnio, galime teigti, kad yra
susilieje baltymy pédsakai ir reikia atlikti papildoma analiz¢. Papildomos anali-
z¢és tikslas — nustatyti, ar analizuojant pédsaka, vietoje vieno centro atsirado du
nauji, iSsidéste nedideliu atstumu vienas nuo kito, centrai ar centry skaicius nepa-
kito, taciau koordinaciy kitimo désnis skiriasi nuo to, kuris yra biidingas likusiems
pédsakams. Pirmuoju atveju susiliej¢ pédsakai turi dvi aiskias vir§iines — ekstre-
mumus, kurie aptinkami ieSkant vaizde lokaliy ekstremumuy, o antruoju atveju,
susilieje pédsakai turi vieng bendra virS§ting ir juos atskirti galima tik modeliuojant
pédsaka dviejy baziniy funkcijy (baltymy pédsaky modeliy) pagalba.

4.4. Eksperimentiné pédsaky parametrizavimo
metodo patikra

Disertacijoje sitilomo metodo baltymy pédsakams modeliuoti 2ME geliy vaiz-
duose eksperimentiné patikra atlikta trimis etapais. Pirmuoju etapu patikrintas
naujas budas 2ME geliy vaizdams filtruoti, parenkant reikiamo dydzio medianos
filtro kauk¢ M. Antruoju etapu patikrintas centry paieskos nufiltruotiems geliy
vaizdams algoritmas. TreCiuoju etapu patikrintas pédsaky parametrizavimo SBF
tinklais metodas, kai yra Zinomas pédsaky (centry) skaicius vaizde. Pédsaky mo-
deliavimo SBF tinklais trukmé didéja, jei didinamas gelio vaizde modeliuojamy
pédsaky skaicius. Eksperimentiniu tyrimu patikrinta, kaip modeliavimo trukmé
priklauso nuo to, kokia spindulio tipo baziné funkcija yra pasirinkta baltymy péd-
sakams modeliuoti.

4.4.1. Eksperimentinis naujo centry paieskos algoritmo tyrimas

Eksperimentiné centry paieSkos algoritmo patikra atliekama su nufiltruotais
vaizdais (4.13 pav., a). Taip iSvengta nepageidaujamo triuk§Smo jtakos. Eksper-
imentams atrinkti 395 baltymy pédsakai skirtinguose nuskaitytuose 2ME geliy
vaizduose.

Vaizdy filtravimui taikytas 4.2.2 skyrelyje pasitlytas adaptyvaus filtravimo al-
goritmas, kuris filtro kaukés dydj parenka analizuodamas vaizde esancius didelius
gradiento pokycius. Kadangi ne visuose vaizduose pasitaiko rySkiy triukSmy ir
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nesSvarumy, lemianciy didelius gradiento pokycius vaizde, parenkamos medianos
filtro kaukés dydis yra apribotas. AtsiZvelgiant i nuskaityty vaizdy raiska ir ras-
ty maziausiy pédsaky dydi juose, parinktas 15x 15 tasky dydzio medianos filtro
kaukés M ribinis dydis.

Centry paieskos algoritmo tyrimui ir jo galimybiy jvertinimui taikytas loka-
liy ekstremumy paieskos algoritmas, naudojamas vandenskyros transformacija pa-
remtuose pédsaky paieskos algoritmuose. Cia lokalis ekstremumai yra ieSkomi
analizuojant kiekvieno vaizdo tasko 8 kaimyninius taskus. Taip randamas vienas
arba grupé tasky, nurodanciy lokalius vaizdo minimumus (arba maksimumus, pri-
klausomai nuo algoritmo nustatymuy). Jei randama tasky grupé (4.13 pav., b), nuro-
danti ta pati ekstremuma, papildomai atliekama morfologinio i§ésdinimo operacija
ir taip randamas vienas taskas (4.13 pav., c).

(a) Pradinis  nufiltruotas (b) Gelio vaizdas po (c) Gelio vaizdas su aptik-
gelio vaizdas ekstremumy paieskos tais centrais

4.13 pav. Lokaliyjy ekstremumy paieskos algoritmo vykdymo metu
gaunami vaizdai

Atlikus bandymus su devyniais 2ME geliy vaizdais, nustatyta, kad sitilomas
naujas centry paieskos algoritmas aptiko 63 % baltymuy pédsaky, o i$ visy aptikty
pedsaky centry, tik 9,5 % neatitiko né vieno pédsako. Jei prie neaptikty baltymy
pédsaky skaiciy pridéti visus pédsaku, kuriuos aptiko algoritmas, gautume toki
pasiskirstyma: 61 % baltymy pédsaky, kuriuos aptiko naujasis algoritmas, 5 %
algoritmo aptikty pédsaky neatitiko jokio baltymo, o 34 % baltymy pédsaky ne-
buvo aptikti. Naujo centry paieskos algoritmo eksperimentinio tyrimo rezultatai
apibendrinti 4.14 paveiksle.

Lokaliy ekstremumy paieskos algoritmas aptiko iki 75 % baltymy pédsaky
centry, taciau net 56,1 % nustatyty pédsaky centry, neatitiko realaus baltymy péd-
sako. Jei prie neaptikty baltymy pédsaky pridéti visus pédsaku, kuriuos aptiko al-
goritmas, gautume tokj pasiskirstyma: 38 % pédsaky yra aptikti teisingai, neaptik-
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ta 13 %, 0 49 % pédsaky neatitinka jokio baltymo. Sio algoritmo eksperimentinio
tyrimo rezultatai pateikti 4.15 paveiksle.

= Aptikti baltymu pédsakai
= Neaptikti baltymy pédsakai

Eksperty pazyméti nebaltymy pédsakai

4.14 pav. Naujo centry paieskos algoritmo tyrimo rezultatai

= Aptikti baltynmy pédsakai

49 %
= Neaptikti baltymy pédsakai

Eksperty pazyméti nebaltymy pédsakai

>

4.15 pav. Lokaliy ekstremumy paieskos algoritmo rezultatai

Baltymy pédsaky paieskos metodams palyginti ir jy efektyvumui jvertinti pa-
sikviestas ekspertas, kuris, analizuodamas pateiktus 2ME geliy vaizdus, nurodé
pédsakus atitinkancius vieno ar Kkito tipo baltyma. Atlikty eksperimenty ir eksper-
to analizés rezultatai apibendrinti 4.17 ir 4.16 pav.

Atlikty eksperimentiniy tyrimy rezultatai parodé, kad lokaliy ekstremumy pa-
ieSkos metodas aptinka daugiauisa baltymy pédsakuy, taciau randa dar daugiau ne-
teisingy pédsaky gelio vaizde. Pasiiilytas centry paieSkos algoritmas randa 5 %
klaidingy pedsaky gelio vaizde ir aptinka didZiaja dalj baltymy pédsaky.



104 4. BALTYMU PEDSAKU PARAMETRIZAVIMO SBF TINKLAIS METODAS

100
L 4
90
80
E 70
®
% 60 - *
= :
5 50 -
=
‘A
= 40 -
=
= 30 -
<
20 ~
10 ~
0 = T T 1
Naujas algoritmas.  Naujas algoritmas. Lokaliy min. Paiegka. Lokaliy min. Paiegka.
Baltymy pédsakai Triuk$mai Baltymy pédsakai Triuk$mai
4.16 pav. Automatinés baltymy pédsaky paieskos rezultatai
B Modeliuota SBF tinklais
¥ Eksperty pazyméti baltymu pédsakai
U Taikytas lokaliy minimumy paieskos metodas
v
=
Q
‘=
—4
v
=
=
o
=
-Q
o
=]
=
a,
-«

1 2 3 4 5 6 1 8 9
Bandymui parinkto vaizdo indeksas

4.17 pav. Automatinés baltymy pédsaky paieskos rezultaty palyginimas
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4.4.2. Zinomo pédsaky skai¢iaus modeliavimo eksperimentinis
tyrimas

Baltymy pédsaky modeliavimo SBF privalumams jvertinti atlikti eksperimen-
tiniai tyrimai su sintetiniais baltymy pédsakais. Eksperimentiniy tyrimy tikslas —
palyginti susiliejusiy baltymy pédsaky paieskos rezultatus taikant vandenskyros
transformacija grindZiamg vaizdo segmentavimo metoda su baltymy pédsaky pa-
ieskos rezultatais, modeliuojant SBF tinklu. Eksperimentui sukurti vienodo ir skir-
tingo dydZio sintetiniai baltymy pédsakai, kei¢iant atstuma tarp dviejy pédsakuy,
kad galima biity nustatyti ribas, kiek nutolusius pédsakus ir kaip tiksliai gali atskirti
palyginimui pasirinkti algoritmai. Eksperimenty metu buvo kei¢iami trys pédsaky
parametrai:

 intensyvumas;
« dispersija;
 atstumas tarp pédsakuy.

Eksperimentais siekta nustatyti, kiek nutolusius vienas nuo kito baltymy péd-
sakus gali atskirti vandenskyros transformacija grindZiamas vaizdo segmentavimo
metodas. Maziausiam atstumui jtakos turi ir baltymy pédsaky dispersija bei dviejy
pédsaky intensyvumy tarpusavio santykis. Kadangi eksperimentai buvo atlikti su
sintetiniais pédsakais, eksperimento metu galima jvertinti kiek tiksliai buvo nusta-
tytas pédsako centras. Taip pat jvertinama ne tik pédsaky atskyrimo galimybé, bet
ir abiejy metody tikslumas nustatant pédsako centra.

Modeliuojant susiliejusius baltymy pédsakus SBF tinklu, rezultate gaunami
pédsaky dydis bei kiekvieno ju dalis susiliejusiy pédsaky darinyje. Si savybé yra
naudinga parametrizuojant baltymy pédsakus, kadangi taip galima jvertinti kiek-
vieno pédsako baltymo kieki darinyje.

Eksperimenty rezultatus patogiau pateikti santykiniais dydZiais. Kaip atskaita
pasirinktas pédsako intensyvumas Is. Atliekant eksperimenta, atstumas tarp péd-
saky centry buvo keiciamas zZingsniu 2/ intervale [215, 421]. Toks atstumy inter-
valas buvo pasirinktas atsizZvelgiant i sintetinio pédsako modelio dispersijos kitima
zingsniu 0,21 intervale [6/5, 10/5]. Esant bet kokiam dispersijos reik§miy rinki-
niui pasirinktame intervale, kai atstumas tarp sintetiniy pédsaky pasiekia 42/ riba,
pédsakai nebesusilieja. Pédsaky intensyvumy santykis buvo kei¢iamas 0,1 /5 Zings-
niu intervale [0,21;, I]. Taigi, i§ viso buvo patikrinti 3 200 atvejai.

Taikant vandenskyros transformacija grindZiama segmentavimo metoda bal-
tymy pédsakams aptikti, jy centrai nustatomi ieSkant intensyvumo reik§miy ekst-
remumus (maksimumus). Modeliuojant pédsakus SBF tinklu, pédsaky centrai pa-
renkami k£ vidurkiy algoritmu, o véliau derinami kartu su baziniy funkcijy para-
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metrais tinklo mokymo metu. Susiliejusiy baltymy pédsaky centry paieskos klaida
skai¢iuojama kaip Euklido atstumas tarp tikrojo ir apskaifiuotojo pédsako cent-
ro. Vidutiné atlikty eksperimenty klaida F'r gali biiti paskaifiuota pagal formulg:

8
m=1

Er =

(llerm = émll + lleam — Eam ). (4.13)

oo =
N —

Cia: ¢ ir co — atitinkamai pirmojo ir antrojo pédsaky centrai; || || — Euklido norma.
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Atstumas tarp baltymy pédsaky

4.18 pav. Baltymy pédsaky ir jy centry paieskos vandenskyros
transformacija grindZiamu algoritmu rezultatai

4.18 ir 4.19 paveiksluose atvaizduoti eksperimentinio tyrimo rezultatai taikant
vandenskyros transformacija grindZiama vaizdo segmentavimo metoda ir baltymy
pédsaky modeliavima SBF tinklais. Cia x Zenklai nurodo atvejus, kai susilieje
pédsakai nebuvo atskirti — rastas tik vienas pédsako centras. Kadangi eksperimen-
tai buvo atliekami keiciant tris parametrus, 4.18 ir 4.19 paveiksluose atvaizduota
vidutiné klaida. Jeigu bent vienu atveju (keiciant tik intensyvumy santyki) pédsa-
kai nebuvo atskirti, toks laukelis paZymétas x Zenklu.
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4.19 pav. Baltymy pédsaky ir jy centry paieskos modelivojant SBF
tinklu rezultatai

IS eksperimentinio tyrimo rezultaty matyti, kad tik 13 % atveju, kai segmen-
tuojant vaizda vandenskyros transformacija grindZiamu metodu pavyko atskirti du
pédsakus, intensyvumo reikSmiy santykiui kintant intervale [0,2 ], I;]. Kaip maty-
ti 4.18 paveiksle, vandenskyros algoritmas negali atskirti dviejy pédsakuy, esanciy
arciau nei 121, kai dispersijos reik§mé nevirsija 6/;. Didinant pédsako dispersija
iki 1075, matyti, kad algoritmas neatskiria net iki 1515 vienas nuo kito atitolusiy
pédsakuy. 4.18 paveikslo deSinéje esanti riba atskiria parametry sriti, kai pédsakai
yra visiSkai atskiriami — kai atstumas tarp pédsaky yra didesnis nei 151, o dispersi-
jane didesné 6/5. Didinant pédsako dispersija, atstumo tarp pédsaky riba, visiSkam
atskyrimui, susiauréja iki 21/;. Tarpe tarp kairiosios ir deSiniosios 4.18 paveiksle
nubréZtos ribos, vandenskyros transformacija grindZiamo vaizdo segmentavimo
metodo rezultatai priklausys nuo atskiriamy pédsaky intensyvumy tarpusavio san-
tykio.

4.18 ir 4.18 paveiksluose atvaizduotiems rezultatams palyginti pasirinkime vi-
dutinés klaidos reik§me Er < 1. Pédsaky paieSkos vandenskyros transformacija
grindZiamu vaizdo segmentavimo metodu rezultatai paveiksle tai sritis, esanti i
deSing nuo ribos, kur baltymy pédsakai yra atskiriami visais analizuotais eksperi-
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mento metu atvejais. Modeliavimo SBF tinklu rezultatai yra kiek labiau iSsibars-
te. NubréZus briikSning ties¢ 4.19 paveiksle matyti, kad susiliejusiy pédsaky atsky-
rimo su klaida Er <1 sritis yra bent du kartus didesné ir baltymy pédsakai su
dispersija 6/ atskiriami esant du kartus maZesniam atstume vienas nuo kito. Di-
dinant pédsaky dispersija, modeliavimo SBF tinklais metodo pranaSumai maZéja
ir dispersijai pasiekus 10I; riba beveik susilygina su rezultatais, gautais taikant
vandenskyros transformacija grindZiama vaizdo segmentavimo algoritmg. Reikia
pastebeéti, kad esant didesnei vidutinei klaidai (Er < 2), dispersijos reikSme turi
maza jtaka pédsaky atskyrimo tikslumui (4.19), o algoritmas geba atskirti pédsa-
kus, esancius 41;—61 atstumu vienas nuo kito.

4.4.3. Baltymy pédsaky modeliavimo SBF tinklu tyrimas

Sio eksperimentinio tyrimo tikslas — nustatyti, kaip spindulio tipo baziniy
funkcijy skaicius itakoja tinklo mokymosi laika, bei kaip priklauso SBF tinklo
mokymo trukmé nuo pasirinktos spindulio tipo bazinés funkcijos.

Bazine funkcija SBF tinklams galima atrinkti jprasta Gauso funkcija su vienin-
tele dispersijos reikSme, Anizotroping Gauso funkcija, kur dvejomis statmenomis
kryptimis yra naudojamos skirtingos dispersijos ir Anizotroping Gauso funkcija
pasukta tam tikru kampu apie vertikaliaja asi. Pirmuoju atveju, naudojama iprasta
SBF tinklo iSraiSka:

N
Yo = Woo + ZWW) exp ((x — c)2/7"52> ) (4.19)
p=1

Toks SBF tinklas tikty modeliuoti baltymy pédsakus idealiu atveju, kai bal-
tymy difuzija 2ME proceso metu yra vienoda izoelektrinio tasko ir molekulinés
mases kryptimis ir pédsakai gaunami simetriski. Taip pat toks tinklas tikty DNR
rinkiniams modeliuoti, kai pédsakai rinkiniy skaitmeniniuose vaizduose yra neisi-
sotine.

Jeigu baltymy pédsakai yra nesimetriski, tuomet reikia jvertinti difuzija bent
dvejomis kryptimis. Tokiu atveju tenka naudoti modifikuota SBF tinkla, kurio iéji-
me esantys pavyzdziai yra transformuojami taip, kad spindulio tipo tapty nesi-
metriSka baziné funkcija:

N
Yo = wo,o—i-z wqg’o; exp (—% (x — c)T »-! (x — c)) , (4.20)
o=1 (27)% det (%)

¢ia ¥ — simetriné kovariaciné matrica, kurioje nurodytos dvi bazinés funkcijos
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4.20 pav. Baltymy pédsaky modeliavimo SBF tinklu, taikant skirtingas
bazines funkcijas, trukmeé

dispersijos reikSmes. Toks SBF tinklas tikty modeliuoti baltymy pédsakams, kurie
yra iSsidéste tvarkingai — pédsaky difuzijos kryptis yra lygiagrecios izoelektrinio
tasko ir molekulinés masés aSims.

Treciasis atvejis, kai pédsakas yra modeliuojamas Anizotropine Gauso funk-
cija su pasukimo galimybe, taip pat gali biiti aprasytas (4.20), taciau kovariaciné
matrica 3 tampa asimetriné.

Atlikto eksperimento tikslas — nustatyti, kaip bazinés funkcijos matematinés
iSraiSkos audétingumas itakoja tinklo apmokymui reikiamy atlikti skai¢iavimy truk-
me¢. Eksperimento metu tikétinumo maksimizavimo algoritmas nutraukiamas, kai
iteracijy skaicius vir§ija 150 riba arba paskaiciuotos klaidos pokytis nevirsija 0,001.

Kaip matyti i§ 4.20 paveikslo, didéjant modeliuojamy SBF skaiciui, reikiamy
atlikti skaic¢iavimy daugéja (didéja ir bendra skaiciavimy trukmeé). Taciau naudo-
jant sudétingesnius modelius, skai¢iavimy trukmé padidéja neZymiai, lyginant su
(4.19) aprasytu modeliu. [vertinus Siuos rezultatus, galima teigti, kad pasirinktas
pédsako modelis gali biiti taikomas anizotropiniams baltymy pédsakams, kurie dél
nuskaitymo netikslumo ar vidiniy 2ME procesuy, gali biiti pasisuke apie intensyvu-
mo asi, o tinklo apmokymo laikas padidéja neZymiai.
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4.5. Ketvirtojo skyriaus iSvados

Sudarytas naujas susiliejusiy baltymy pédsaky parametrizavimo metodas re-
miasi:
« spindulio tipo baziniy funkcijy (neurony) tinklo pritaikymu baltymy péd-
sakams parametrizuoti;

« nauja baltymy pédsaky centry paieskos, grindziamos vaizdy pjaviy anali-
ze, algoritmu.
Eksperimentinés sukurto metodo patikros metu gauti rezultatai patvirtina me-
todo tinkamuma ir leidZia teigti, kad:

a jis aptinka iki 63 % baltymy pédsaky, kur 9,5 % metodo aptikty pédsaky eks-
perto nebuvo jvardinti kaip baltymai, o tai yra 6 kartus maZiau nei naudojant
lokaliy ekstremumy paieska vaizde;

a taikant SBF tinklus galima atskirti susiliejusius baltymy pédsakus, esancius
2 kartus arciau, nei taikant vandenskyros transformacija gristus algoritmus,
dispersijos reikSmei nevirsijant 6/5;

s+ didinant modeliuojamy pédsaky skaiiy, skaiCiavimo trukmé didéja tiesis-
kai, o papildomi du modelio parametrai ja itakoja neZymiai.



Rezultaty apibendrinimas

SprendZiant baltymy pédsaky dvimatés elektroforezés geliy vaizduose auto-
matinio parametrizavimo problema, patvirtinta Siuolaikiniy vaizdo rekonstravimo
technologijy tinkamumo iSkraipytiems baltymy pédsakams parametrizuoti hipote-
z¢. Sukiirus ir iStyrus baltymy isisotinusiy, persisotinusiy ir susiliejusiy baltymy
peédsaky parametrizavimo, taikant rekonstravimo technologijas, metodus, pasiek-
tas Sio darbo tikslas ir gauti Sie elektros ir elektronikos inZinerijos mokslo krypciai
svarbiis rezultatai:

1. Pasitlyti keturi nauji matematiniai modeliai isisotinusiems baltymy péd-
sakams 2ME geliy vaizduose parametrizuoti.

2 Varpo formos skirstinio pédsako modelis, 11,7 % geriau tinka isiso-
tinusiems baltymy pédsakams parametrizuoti nei difuzinis.

s Isisotinusiy pédsaky modeliavimas varpo formos skirstinio modeliu
trunka 3—4 kartus ilgiau nei neiskraipyty.

» Keturiy Gauso skirstiniy modelis 30,7 % geriau tinka jprastiems bal-
tymy pédsakams parametrizuoti nei difuzinis.

» Modeliavimas keturiy Gauso skirstiniy modeliu trunka 9,1-17,5 kar-
to greiciau nei difuziniu modeliu.

2. Sukurtas naujas metodas baltymy persisotinimams 2ME geliy vaizduose
aptikti ir rekonstruoti.

111



112 4. BALTYMU PEDSAKU PARAMETRIZAVIMO SBF TINKLAIS METODAS

» Sitllomas naujas metodas aptinka baltymy persisotinimus 2ME gelio
vaizde ir juos rekonstruoja vidutiniskai pridédamas 2,23 % pédsako
intensyvumo ir 16,55 % pédsako tiirio.

» Baltymy persisotinimy paieSkai taikant pasiiilytus Gauso skirstinio ir
meksikietiSkos skrybélés* matematinius modelius, aptinkama nuo
75 % iki 96 % baltymy persisotinimy 2ME geliy vaizduose.

» Taikant baltymy persisotinimy ,,meksikietiSkos skrybélés* matema-
tinj modelj aptinkama 3-5 kartus maziau i baltymy persisotinima
panasiy 2ME gelio vaizdo sriciy.

a Sitlomas baltymy persisotinimy paieskos ir rekonstravimo metodas
leidZia rekonstruoti baltymy pédsakus skirtingais matematiniais mo-
deliais ir taip, parenkant lankstesni baltymy pédsako modeli, gauti
tikslesnius rekonstravimo rezultatus.

3. Sukurtas naujas metodas susiliejusiems baltymy pédsakams 2ME geliy
vaizduose parametrizuoti, juos modeliuojant spindulio tipo baziniy funk-
cijy neurony tinklais.

1 Pasiiilytas baltymy pédsaky centry paieSkos algoritmas aptinka iki
63 % baltymy pédsaky, kur 9,5 % metodo aptikty pédsaky eksperto
nebuvo jvardinti kaip baltymai, o tai yra 6 kartus maZiau nei naudo-
jant lokaliy ekstremumy paieska vaizde.

» Taikant SBF tinklus galima atskirti susiliejusius baltymy pédsakus,
esanCius 2 kartus arCiau, nei taikant vandenskyros transformacija
gristus algoritmus, dispersijos reik§mei nevirSijant 6/.

+ Didinant modeliuojamy pédsaky skaiciy, skai¢iavimo trukmé didéja
tiesiskai, o papildomi du modelio parametrai ja itakoja neZymiai.
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anizotr_gauso_mod.m

anizotr_varpo_f_ _mod.m

centru_paieska.m

filtro_dydis.m

iskaraipymu_paieska.m

izotr_varpo_f _mod.m

ket_gausu_mod.m

ket_glodziuju_kr_mod.m

meks_skrybeles_mod.m

norm_gauso_mod.m

Baltymy pédsako anizotropinis Gauso
skirstinio modelio funkcija

Baltymy pédsako anizotropinio varpo for-
mos skirstinio modelio funkcija

SBF tinklo baziniy funkcijy centry pa-
ieSkos funkcija

Mediano filtro kaukés dydZio parinki-
mo funkcija

Baltymy persisotinimo iSkraipymy pa-
ieSkos funkcija

Baltymy pédsako izotropinio varpo for-
mos skirstinio modelio funkcija
Baltymy pédsako keturiy Gauso skirsti-
niy modelio funkcija

Baltymy pédsako keturiy glodZiujy krei-
viy modelio funkcija

Baltymy pédsako iSkraipymy ,,meksikie-
tiSkos skrybélés* modelio funkcija
Baltymy pédsako iSkraipymy normuoto
Gauso skirstinio modelio funkcija
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pedsako_rekonstravimas.m Baltymy persisotinimo rekonstravimo
funkcija

persisot_centras.m Baltymy persisotinimo centro paieskos
funkcija

sbf_tinklas.m Baltymy pédsaky modeliavimo SBF tink-
Iu funkcija

tasku_skirstinys.m Vaizdo vertimo tasky skirstiniu funkcija

tr_gausu_mod.m Baltymy pédsako trijy Gauso skirstiniy

modelio funkcija
vaizdo_filtras.m Vaizdo filtravimo funkcija
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genetiniai algoritmai — genetic algorithms

h kupoly transformacija — h-basin transformation
Jjudanciyjy centry mokymas — moving centers learning

k vidurkiy paieskos algoritmas — k-means clusterring algorithm
konstruktyvistinis mokymas — constructive learning
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vaizdy rekonstrukcija pagal tekstitras — shape from texture
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