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Formhistogramme fur 3D-Objekte
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([AKKS 99] Ankerst M., Kastenmiiller G., Kriegel H.-P., Seidl T.: 3D Shape Histograms for Similarity Search and
Classification in Spatial Databases. Proc. Int. Symposium on Large Spatial Databases (SSD) 1999 (LNCS 1651),
207-226.)

o Ziel

— Translations- und rotationsinvariante Suche nach @hnlichen
Formen im 3D.
— Objekte sind als Mengen von Oberflichenpunkten gegeben.

— Beispielanwendungen: Molekiile, CAD-Bauteile.

* Grundidee: Formhistogramme
— Partitioniere den 3D-Raum in Zellen (Histogramm-Bins).

— Bestimme den Anteil an Punkten des Objektes pro Zelle
(normiertes Histogramm).

— Durch die Normierung werden die Histogramme unabhingig von
der Punktedichte.
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Formhistogramme, Beispiele
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— Verschiedene Raumpartitionierungen

Quelle: [AKKS 99]
Schalenmodell Sektorenmodell kombiniertes Modell

— Beispielobjekt Seryl-tRNA Synthetase (PDB-Code: 1SER-B)
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Formhistogramme, Definition
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* Formale Definition der Histogramme

— Schalenmodell: Definiere die Bins iiber den Abstand zum
Mittelpunkt, d.h. Anzahl der Punkte auf der jeweiligen Schale.

— Sektorenmodell: Anzahl der Punkte im jeweiligen Sektor.

— Kombiniertes Modell: Synthese aus Schalen- und
Sektorenmodell.

¢ Invarianzen

— Translationsinvarianz durch Lagenormierung:
Verschiebung des Schwerpunkts eines Objektes in den Ursprung.

— Rotationsinvarianz durch Hauptachsentransformation:

* Drehung der Objekte, so dass die Hauptachsen auf den
Koordinatenachsen liegen.

* unnotig beim Schalenmodell, dieses ist inhdrent
rotationsinvariant.
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Formhistogramme, Distanzfunktion (1)
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* Probleme mit dem euklidischen Abstand (Beispiel im 2D)

Quelle: [AKKS 99]

123 456738 12 3 456738 12 3 456738

— Die Form c gilt als genauso éhnlich zu a wie zu b.

— Die Ahnlichkeit rdumlich benachbarter Histogramm-Bins wird nicht
beriicksichtigt.
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Formhistogramme, Distanzfunktion (2)
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* Quadratische Formen als Distanzfunktionen

d(p.g)=(p=9)-A-(p=a)" = [22" a,-(p,~4)-(p,~4))

— Fiir die Formhistogramme enthilt die Ahnlichkeitsmatrix 4 = [a;]
die Ahnlichkeit von Eintriigen in den Zellen i und j der
Raumpartitionierung

— Diese Ahnlichkeit 148t sich aus dem Abstand d; der Zellen i und j
berechnen, z.B.:
a;=exp(—o (d;/ d,.)°%

max.

— Als Abstand dj; eignet sich beispielsweise der euklidische Abstand
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Formhistogramme, Ergebnisse (1)
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+ Einfache Suche nach dhnlichen Molekiilen

Anfrage: ISER-B

6 shells, 20 sectors

2PFKA

Die erwarteten 0.008
1 0.006 <
Ergebnisse (Seryl- - i i ) g 7 5
Proteasen) treten " @ & b - 2
0.002 i @ 2 @ ’_‘ ’_‘
auf den ersten ol 2 I B ‘ ‘ ‘ ‘
1SERB 1SESB 1SRYB 1SETB 1SETA 1SESA 1SRYA 2PFKA

Positionen auf.

Das erste nicht-Seryl-
Protein (2PFKA)
unterscheidet sich in \ : , , : . :
seiner Form sowie in  ISERB ISESB ISRYB ISETB ISETA ISESA ISYRA 2PFKA
seinem Distanzwert Quelle: [AKKS 99]
zur Anfrage deutlich

von den Seryl-Proteinen.
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Formhistogramme, Ergebnisse (2)
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* Klassifikation auf der gesamten Datenbank

— Das Ahnlichkeitsmodell wird in einem nichsten-Nachbar-
Klassifikator verwendet.

— D.h. ein Anfrageobjekt bekommt das Klassenlabel des dhnlichsten
Objektes aus der Datenbank zugeordnet.

— Klassifikationsgenauigkeit: Wie oft wird die Klassenentscheidung
richtig getroffen?

— “Leave-One-Out”-Experiment: jedes Objekt wird gegen die
restliche DB angefragt.
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Formhistogramme, Ergebnisse (3)
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* Ergebnisse

— Vergleich verschiedener Histogrammodelle
(12 Schalen, 20 Sektoren, 12x20 Zellen).
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12 shells 20 sectors 12 shells, 20 sectors

— Vergleich verschieden-granularer Raumpartitionierungen
(12 bzw. 120 Schalen bzw. 20 bzw. 122 Sektoren).
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[

([BKK 97] Berchtold S., Keim D. A., Kriegel H.-P.: Using Extended Feature Objects for Partial Similarity Retrieval.
VLDB Journal 6(4), 1997, 333-348.)

o Ziel
— Translations-, rotations- und skalierungsinvariante Ahnlichkeit von
Polygonen.

— Unterstiitzung von partieller Ahnlichkeitssuche.

B

Anfragekantenzug DB von Polygonen partiell dhnliches Polygon
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Partielle Ahnlichkeitssuche (2)
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p—
(\o)

* Polygondarstellung
— Ein Polygon ist ein geschlossener Kantenzug (e, ..., e,).
— Polygon wird als parametrische Kurve p(#) dargestellt, wobei ¢ von 0 bis

27 lauft. _I—v
ey \

— Da der Kantenzug geschlossen ist, gilt: e@i
—
ol

pQ2r)= _f p(t)dt = ie[ = p(0)=0 el

— Die Léange des Kantenzuges ist auf 2 normiert: ZI e |=2r

— Uber zwei Parameter a und b lassen sich =l
Ausschnitte aus Polygonen beschreiben.

* Invariante Darstellungen
— Skalierungsinvarianz: Durch Normierung auf Lange 2 erreicht.
— Translationsinvarianz: Die Polygone sind nicht absolut positioniert.

— Rotationsinvarianz: Betrachte statt der konkreten Richtungen die
Kriimmungen!

— Invarianz gegeniiber gewihltem Startpunkt: In partieller Ahnlichkeit
enthalten
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Partielle Ahnlichkeitssuche (3)
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* Reprisentation der Kriimmungen

— Problem: Kantenzug ist nicht stetig differenzierbar (scharfe
Knicke an den Ecken).

— Losung: Gléttung durch Approximation der Ecken mit
Kreisausschnitten.

originales
Polygon T é " )
| v ..
—00 Kriimmungs-
funktionen
nach der T
Glattung ‘

— Die Amplituden der Kriimmungsfunktion hingen vom gewéhlten
Radius r ab.

— Die Breite eines Ausschlages in der Kriimmungsfunktion hangt
vom Winkel o, ab.

— Fiir die Kriimmungsfunktion eines Polygons werden die Fourier-

v

13 Koeffizienten gespeichert (analytische Berechnung)
‘ o Y [ o
= | Behandlung der partiellen Ahnlichkeit (1)
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[
N

* Reprasentation von Polygonausschnitten.

— Ausschnitte (a, b) aus Kantenziigen p(7), d.h. a < ¢ < b, werden
selbst wieder auf den Bereich 0, ..., 2w skaliert. Der Datenraum ist
zyklisch fiir den Fall b <a.

— Fiir die Polygonausschnitte werden ebenfalls die
Kriimmungsfunktionen berechnet und deren Fourier-Koeffizienten
ermittelt.

— Fiir den Featureraum werden einige der Koeffizienten als
Dimensionen ausgewdihlt.

— Die Ahnlichkeit von Polygonausschnitten wird iiber eine geeignete
Distanzfunktion im hochdimensionalen Featureraum definiert
(z.B. p-Norm).
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Behandlung der partiellen Ahnlichkeit (2)
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* Unendlichkeitsproblem

— Es gibt unendlich viele Ausschnitte (a, ») und damit Punkte im
hochdimensionalen Featureraum, die weder alle berechnet noch
alle gespeichert werden konnen.

— Losung: Speichere nicht die einzelnen Punkte, sondern jeweils
das minimal umgebende Hyperrechteck mehrerer Featurepunkte.

— Dazu verschiedene Strategien, wie viele Featurepunkte
zusammengefasst werden.
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Behandlung der partiellen Ahnlichkeit (3)
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* Zusammenfassen von Featurepunkten

— Erster Schritt: Zusammenfassen der Featurepunkte fiir Abschnitte,
die auf derselben Kante des Polygons beginnen und auf einer
bestimmten anderen Kante enden (d.h. n-n viele Hyperrechtecke).

— Beobachtung: Manche dieser Boxen sind sehr klein, andere sehr
grol3.

— Kleine Boxen konnen weiter zusammengefasst werden:
* Die Hyperrechtecke fiir benachbarte Kanten im Polygon werden
zusammengefasst.
— GroBe Boxen konnen weiter zerlegt werden:
» Zerlegung im Featureraum:
— Auswahl bestimmter Achsen oder
— Auswabhl aller Achsen: dann gibt es 2™ viele Zerlegungsprodukte.

 Alternative: Zerlege Boxen im zweidimensionalen Parameterraum,
d.h. fasse andere Polygonausschnitte zusammen.
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