
Kapitel 8: Ähnlichkeitsmodelle 
für Polygone und 3D Daten
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Formhistogramme für 3D-Objekte
([AKKS 99] Ankerst M., Kastenmüller 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.)

• Ziel
– Translations- und rotationsinvariante Suche nach ähnlichen 

Formen im 3D.
– Objekte sind als Mengen von Oberflächenpunkten gegeben.
– Beispielanwendungen: Moleküle, 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 unabhängig von 

der Punktedichte.
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– Verschiedene Raumpartitionierungen

Quelle: [AKKS 99]

Schalenmodell            Sektorenmodell          kombiniertes Modell

– Beispielobjekt Seryl-tRNA Synthetase (PDB-Code: 1SER-B)

120 shells 122 sectors 20 shells, 6 sectors

Schalenmodell             Sektorenmodell      kombiniertes Modell

Formhistogramme, Beispiele
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Formhistogramme, Definition

• Formale Definition der Histogramme

– Schalenmodell: Definiere die Bins über 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.

• unnötig beim Schalenmodell, dieses ist inhärent 
rotationsinvariant.
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• Probleme mit dem euklidischen Abstand (Beispiel im 2D)

Quelle: [AKKS 99]

a b c

– Die Form c gilt als genauso ähnlich zu a wie zu b.

– Die Ähnlichkeit räumlich benachbarter Histogramm-Bins wird nicht 
berücksichtigt.

Formhistogramme, Distanzfunktion (1)
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Formhistogramme, Distanzfunktion (2)

• Quadratische Formen als Distanzfunktionen

– Für die Formhistogramme enthält die Ähnlichkeitsmatrix A = [aij] 
die Ähnlichkeit von Einträgen in den Zellen i und j der 
Raumpartitionierung

– Diese Ähnlichkeit läßt sich aus dem Abstand dij der Zellen i und j
berechnen, z.B.:
aij = exp(– σ (dij / dmax)2)

– Als Abstand dij eignet sich beispielsweise der euklidische Abstand 

∑∑ −⋅−⋅=−⋅⋅−=
i j jjiiij

T
A qpqpaqpAqpqpd )()()()(),(
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• Einfache Suche nach ähnlichen Molekülen

Anfrage: 1SER-B

Die erwarteten
Ergebnisse (Seryl-
Proteasen) treten
auf den ersten
Positionen auf.

Das erste nicht-Seryl-
Protein (2PFKA) 
unterscheidet sich in
seiner Form sowie in     1SERB      1SESB     1SRYB     1SETB     1SETA    1SESA     1SYRA    2PFKA

seinem Distanzwert                                              Quelle: [AKKS 99]

zur Anfrage deutlich 
von den Seryl-Proteinen.

Formhistogramme, Ergebnisse (1)
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Formhistogramme, Ergebnisse (2)

• Klassifikation auf der gesamten Datenbank

– Das Ähnlichkeitsmodell wird in einem nächsten-Nachbar-
Klassifikator verwendet.

– D.h. ein Anfrageobjekt bekommt das Klassenlabel des ähnlichsten 
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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• Ergebnisse

– Vergleich verschiedener Histogrammodelle
(12 Schalen, 20 Sektoren, 12×20 Zellen).

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

Formhistogramme, Ergebnisse (3)

71.6 87.3 91.5

0

20

40

60

80

100

12 shells 20 sectors 12 shells, 20 sectors

A
cc
u
ra
cy

88.171.6

0

20

40

60

80

100

12 shells 120 shells

A
cc
u
ra
cy

91.687.3

0

20

40

60

80

100

20 sectors 122 sectors

A
cc
u
ra
cy



D
at

en
ba

nk
sy

st
em

e 
II

K
ap

it
el

 8
: Ä

hn
li

ch
ke

it
sm

od
el

le
 f

ür
 P

ol
yg

on
e 

un
d 

3D
 D

at
en

11

([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.)

• Ziel

– Translations-, rotations- und skalierungsinvariante Ähnlichkeit von 
Polygonen.

– Unterstützung von partieller Ähnlichkeitssuche.

Partielle Ähnlichkeitssuche (1)

Anfragekantenzug DB von Polygonen partiell ähnliches Polygon
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Partielle Ähnlichkeitssuche (2)

• Polygondarstellung
– Ein Polygon ist ein geschlossener Kantenzug 〈e1, …, en〉. 
– Polygon wird als parametrische Kurve p(t) dargestellt, wobei t von 0 bis 

2π läuft.
– Da der Kantenzug geschlossen ist, gilt: 

– Die Länge des Kantenzuges ist auf 2π normiert: 
– Über zwei Parameter a und b lassen sich 

Ausschnitte aus Polygonen beschreiben.

• Invariante Darstellungen
– Skalierungsinvarianz: Durch Normierung auf Länge 2π erreicht.
– Translationsinvarianz: Die Polygone sind nicht absolut positioniert.
– Rotationsinvarianz: Betrachte statt der konkreten Richtungen die 

Krümmungen!
– Invarianz gegenüber gewähltem Startpunkt: In partieller Ähnlichkeit 

enthalten
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Partielle Ähnlichkeitssuche (3)

• Repräsentation der Krümmungen
– Problem: Kantenzug ist nicht stetig differenzierbar (scharfe 

Knicke an den Ecken).
– Lösung: Glättung durch Approximation der Ecken mit 

Kreisausschnitten. 

– Die Amplituden der Krümmungsfunktion hängen vom gewählten 
Radius r ab.

– Die Breite eines Ausschlages in der Krümmungsfunktion hängt 
vom Winkel αi ab.

– Für die Krümmungsfunktion eines Polygons werden die Fourier-
Koeffizienten gespeichert (analytische Berechnung)

–∞ Krümmungs-
funktionen

originales
Polygon

nach der 
Glättung
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Behandlung der partiellen Ähnlichkeit (1)

• Repräsentation von Polygonausschnitten.

– Ausschnitte (a, b) aus Kantenzügen p(t), d.h. a ≤ t ≤ b, werden 
selbst wieder auf den Bereich 0, …, 2π skaliert. Der Datenraum ist 
zyklisch für den Fall b < a.

– Für die Polygonausschnitte werden ebenfalls die 
Krümmungsfunktionen berechnet und deren Fourier-Koeffizienten
ermittelt.

– Für den Featureraum werden einige der Koeffizienten als 
Dimensionen ausgewählt.

– Die Ähnlichkeit von Polygonausschnitten wird über eine geeignete
Distanzfunktion im hochdimensionalen Featureraum definiert 
(z.B. p-Norm).
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Behandlung der partiellen Ähnlichkeit (2)

• Unendlichkeitsproblem

– Es gibt unendlich viele Ausschnitte (a, b) und damit Punkte im 
hochdimensionalen Featureraum, die weder alle berechnet noch 
alle gespeichert werden können.

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

– Dazu verschiedene Strategien, wie viele Featurepunkte 
zusammengefasst werden.

f0
f1

f2

fm
fj…
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Behandlung der partiellen Ähnlichkeit (3)

• Zusammenfassen von Featurepunkten

– Erster Schritt: Zusammenfassen der Featurepunkte für 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 
groß.

– Kleine Boxen können weiter zusammengefasst werden:
• Die Hyperrechtecke für benachbarte Kanten im Polygon werden 

zusammengefasst.

– Große Boxen können weiter zerlegt werden:
• Zerlegung im Featureraum:

– Auswahl bestimmter Achsen oder

– Auswahl aller Achsen: dann gibt es 2m viele Zerlegungsprodukte.

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



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /All
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Warning
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /Description <<
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000500044004600206587686353ef901a8fc7684c976262535370673a548c002000700072006f006f00660065007200208fdb884c9ad88d2891cf62535370300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef653ef5728684c9762537088686a5f548c002000700072006f006f00660065007200204e0a73725f979ad854c18cea7684521753706548679c300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /FRA <>
    /ITA <>
    /JPN <>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020b370c2a4d06cd0d10020d504b9b0d1300020bc0f0020ad50c815ae30c5d0c11c0020ace0d488c9c8b85c0020c778c1c4d560002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken voor kwaliteitsafdrukken op desktopprinters en proofers. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /PTB <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents for quality printing on desktop printers and proofers.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /NoConversion
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /NA
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure true
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles true
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /NA
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /LeaveUntagged
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


