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ÜÜbersichtbersicht

1. Problem1. Problem

2. Algorithmus2. Algorithmus

3. Orientierte Superposition3. Orientierte Superposition
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ProblemProblem

Hervorragende Hervorragende ÜÜberlagerung von berlagerung von 
Teilen zweier MolekTeilen zweier Moleküülele

Aber:Aber:

Unterschiedliche Orientierung im Unterschiedliche Orientierung im 
GesamtmolekGesamtmoleküül = relativ wertlosl = relativ wertlos



Wie kann man sich im Wie kann man sich im 
MolekMoleküül orientieren?l orientieren?
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SurfaceSurface--AlgorithmusAlgorithmus

Berechnet wasserzugBerechnet wasserzugäängliche ngliche 
Atome eines MolekAtome eines Moleküüls.ls.
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SurfaceSurface--AlgorithmusAlgorithmus

1. Schritt: Umformulierung: Schrumpfen des 1. Schritt: Umformulierung: Schrumpfen des 
Wassers und Aufblasen der MolekWassers und Aufblasen der Moleküülatomelatome
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SurfaceSurface--AlgorithmusAlgorithmus

2. Schritt: Ermittlung eines oberfl2. Schritt: Ermittlung eines oberfläächlichen chlichen 
AtomsAtoms

Einfach: das Einfach: das ääuußßerste Atom einer erste Atom einer 
vorgegebenen Richtungvorgegebenen Richtung
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SurfaceSurface--AlgorithmusAlgorithmus

3. Schritt: Ermittlung aller Segmente 3. Schritt: Ermittlung aller Segmente 
(Kreissegmente der Kugelschnitte der (Kreissegmente der Kugelschnitte der 
Atome), die ebenfalls an der OberflAtome), die ebenfalls an der Oberflääche che 
liegenliegen

Realisierung: Algebraische Berechnung der Realisierung: Algebraische Berechnung der 
Kreisschnitte + MaximalwertsuchenKreisschnitte + Maximalwertsuchen

Problem: StabilitProblem: Stabilitäät bei (Fastt bei (Fast--)Singularit)Singularitäätenten
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SurfaceSurface--AlgorithmusAlgorithmus

4. Schritt: Iteration unter Ausschluss aller 4. Schritt: Iteration unter Ausschluss aller 
schon durchsuchten Segmente. schon durchsuchten Segmente. 

Problem: Effiziente Datenstruktur, die Problem: Effiziente Datenstruktur, die 
Doppeltberechnungen vermeidetDoppeltberechnungen vermeidet



Zu jedem oberflZu jedem oberfläächlichen Atom haben chlichen Atom haben 
wir die Segmente, die an der wir die Segmente, die an der 
OberflOberflääche liegen.che liegen.

Wir kWir köönnen eine Richtung nnen eine Richtung 
konstruieren, in die es fkonstruieren, in die es füür dieses Atom r dieses Atom 
„„nach draunach draußßenen““ geht.geht.

Der Algorithmus leistet noch Der Algorithmus leistet noch 
mehr!mehr!
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Der Algorithmus leistet noch Der Algorithmus leistet noch 
mehr!mehr!
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ÜÜberlagerungsalgorithmus fberlagerungsalgorithmus füür r 
orientierte Oberflorientierte Oberfläächenchen

Zu jedem berZu jedem berüücksichtigten Molekcksichtigten Moleküül werden die l werden die 
Richtungen der OberflRichtungen der Oberfläächenatome chenatome 
berechnet.berechnet.

Neben der Neben der üüblichen blichen ÜÜberlagerung der Atome berlagerung der Atome 
wird eine wird eine ÜÜbereinstimmung der Richtungen bereinstimmung der Richtungen 
gefordert.gefordert.
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