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Abstract

This thesis is concerned with the design and implementation of an efficient algo¬
rithm for the computation of additively weighted Voronoi (AWV)cells for applica¬
tions in molecular biology, namely volume and density calculations of atoms and
amino acid residues.An AWV cell of a sphere o out of a collection S of spheres
describes the nearest neighborhoodof er with respect to all the other spheres in
S. To our knowledge, this is the first implementation of an algorithm Computing
these cells that is suited for practical application.
We begin by studyingthe geometric and combinatorialproperties of AWV cells.
We show that an AWV cell can be convenientlydescribedusing a spherical sub-
division data structure, where each edge corre-sponds to a circular are. It is also
shown that the best previouslyknown Upper bound on the worst-case complex-
ity of one such cell definedby n other spheres, which is 0(/;2), is tight. Based
on these insights, we present a new randomizedmcrementalalgorithmComputing
one such cell am.id.st« other spheres in expected time Odrlogn), which is optimal
up to a logarithmic factor. However, the experimentallyobserved behavior of the
complexity of those cells arising in the intendeddomain of application is linear in
n. In this case our algorithmperforms the task in expected time 0(n log2«).
We implementeda variant of this algorithmand took care to provide a robustim¬
plementation.Robustness is ensured by application of methods for dynamic error

analysis at runtime that trigger numerical peiturbations. The empirical behavior
of this implementation on real data sets is studied, both from the point: of view of
robustnessand computational resources required.
Finally,we demonstrate the benefits ofusingAWV cells for volume computations
in molecules compared to methods based on convex polyhedra that have been
proposed previously.



Zusammenfassung

In dieser Arbeit beschreiben wir den Entwurf und die Implementation eines
effizienten Algorithmus für die Berechnung additiv gewichteterVoronoizellen
(AWV-Zellen). Diese Implementation zielt auf molekularbiologischeAnwendun¬
gen ab, namentlich die Berechnung von Volumina und Dichten einzelner Atome
und Aminosäurereste. Die AWV-Zelle einer Kugel o aus einer Menge S von

Kugeln beschreibt die nächste Nachbarschaft von a bezüglichS. Nach unserem

Wissen ist dies die erste Implementierung eines solchenAlgorithmus, die für den
praktischenEinsatztauglich ist.
Wir beginnen damit, die geometrischen und kombinatorischen Eigenschaften von
AWV-Zellenzu studieren. Wir zeigen, dass eine AWV-Zellc sich durch eine Un¬
terteilung einer Kugeloberfläche darstellen lässt. wobei jede Kante in dieser Un¬
terteilung einem Kreisabschnitt entspricht.Weiterhin zeigen wir, dass die bisher
beste bekannte obere Schranke auf die schlimmstmögliche Komplexität einer
durch n Kugeln definierten Zelle, die 0(;r) ist. scharf ist. Aufbauend auf diesen
Erkenntnissen stellen wir einen randomisiertenAlgorithmus vor, der eine solche
Zelle, die durch n Kugeln definiertist, in 0(n2log/?.) erwarteter Zeit berechnet,was
bis auf einen logarithmischen Faktor optimal ist. Jedoch ist das experimentell
beobachtete Verhalten der Komplexität dieser Zellen im Bereich der geplanten
Anwendung linear in /•/.. In diesem Fall berechnet der neue Algorithmus eine
solcheZelle in 0(n log2/?) erwarteter Zeit.
Wir implementierten eine Variante dieses Algorithmus und legten dabei Wert
darauf, eine robuste Implementierung zur Verfügung zu stellen. Um Robustheit
zu gewährleisten, benutzen wir Techniken zur dynamischen Fehlerkontrolle zur

Laufzeit, die geeignetenumerische Perturbationenauslösen. Das empirische Ver¬
halten dieser Implementierung wurde anhand realer Daten studiert, sowohlunter
dem Gesichtspunkt der Robustheit als auch der benötigtenLaufzeit.
Schliesslich demonstrieren wir die Vorteile von AWV-Zellen zur Volumenberech¬
nung in Molekülenund vergleichen dies mit früheren Methoden,die auf konvexen
Polyedern basieren.


