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Predlozena bakalatrska prace studenta Toma Jankovce se zabyva problémem detekce
tunell v proteinech pomoci algoritmu hledani cest. V ramci prace pak navrhuje a
implementuje rozs§ifeni algoritmu Rapid-exploring Random Trees o moznost detekce
vice tunell ve statické molekule. Prace je dale doplnéna o vysledky srovnani reSeni
s existuyjici aplikaci CAVER 3.0.

Textova cast prace je dle mého nazoru velmi kvalitné zpracovana. Ocenuji i volbu
jazyka, ktery je na velmi dobré urovni. Rovnéz rozsahem je prace nadstandardni. Text
je prehledné c¢lenén do Sesti kapitol. Po uvodnim seznameni s problematikou a
pfedstaveni nejpouzivanéjSich stavajicich pfistupt se student zaméfuje na popis
pristupu pomoci planovani cest a jeho vztah k detekci tuneltl v proteinech. Ve treti
kapitole pak navrhuje vlastni feSeni. Ctvrta kapitola stru¢né seznamuje s moznosti
V paté kapitole student nejdfive zminuje nékolik implementacénich detaili a poté
prezentuje vysledky porovnani navrzeného TOM-RRT algoritmu s nastrojem CAVER
3.0. Toto porovnani je provedeno na péti proteinovych strukturach. Po zhodnoceni
dosazenych vysledkll nasleduje zavérecné shrnuti.

K textu prace nemam z obsahového hlediska vétSich vytek. Ocenuji velké mnozstvi
ilustracnich obrazkt, které dobfe dopliuji text. Casto jsou vSak tyto obrazky uvedeny
drive, nez jsou odkazovany v textu, coz zhorSuje cCitelnost. Velmi pozitivné cenim
zejména obrazek 1.6, ktery velmi pfehledné seznamuje jak s celym pristupem, tak se
strukturou stézejni ¢asti prace.

Komentar si zaslouzi definice pojmu aktivni misto a por. Obrazek 1.2 ukazuje priklady
téchto objektl1. U obrazku a) bych zvolila spiSe situaci, kdy je aktivni misto lokalizovano
na konci tunelu. Tento pfipad je velmi bézny, uvedena ilustrace je spiSe specialnim
pfipadem (alespon v oblasti tunel®1). Obrazek b) zobrazuje spiSe tzv. kanal (channel) —
jako por se oznacuji zejména cesty v transmembranovych proteinech, které nejcasteji
vykazuji rovny a pravidelny tvar. Jedna se tedy o jakysi specialni pripad kanalt. V sekci
1.2 je uvedeno, ze tunel sméfuje z aktivniho mista na povrch proteinu. Tunely slouzi
ale rovnéz pro transport v opacném smeéru. DalSi komentar smeéfuje k vysvétleni
gridového pfistupu v sekci 1.3.1. Student zminuje, Zze hlavnim problémem je
skutecnost, Ze tunely nemusi byt nalezeny. Toto je pravdou pro tunely, které maji velmi



uzka mista a takové tunely jsou ¢asto z biochemického hlediska nevyznamné. Mnohem
vét§Sim problémem tohoto pfistupu je zavislost vysledkt na rozliSeni pouzité mrizky —
s riznym nastavenim mutiZzeme ziskat znaéné odlisSnou informaci o tvaru a objemu
spoctenych tunelti.

V obrazku 1.10 student pouziva pojem ‘nerve’, ve skutec¢nosti se v§ak jedna o Voroného
hranu. V kapitole 1.3 je mozné uvést rovnéz metody detekce tuneli zaloZzené na
molekularnim povrchu ¢i vyuzivajici sondu pro nalezeni cest.

U obrazku 1.1 by mélo byt uveden nastroj, pomoci néhoz byly screenshoty vytvoreny.
Podobné u obrazku 1.5 sinejsem jista, zda jej student vygeneroval sam nebo jej prevzal.
Ve druhém pripadé je tfeba citovat zdroj. U obrazku 4.1 student tvrdi, Ze v proteinu
1AON je dobre vidét kavita. S timto nemohu souhlasit — kdybych protein sama
nestudovala dfive, bylo by pro mé obtizné toto z obrazku vycist. Podobné obrazek 4.2
neni pfili§ prehledny.

V textu se objevuje nékolik jazykovych chyb, nicméné vzhledem k rozsahu je
nepovazuji za vyznamné a nebudu je tedy ani uvadét. Pouze pro pristi prace studenta
zminim, ze °, e.g,” je vzdy uvozeno ¢arkami z obou stran a v odborném textu by se
nemeély pouzivat zkracené tvary (don’t, doesn’t apod.). Pfi citovani zdroji by se student
mel pristé vyvarovat odkaziim na Wikipedii.

K praktické ¢asti prace nemam pripominek, program je plné€ funkéni a zdrojové kody
dostatecné obsahlé.

Na studenta mam nasledujici otazky:

e Proc je v rovnici pro d(si, s2) na strané 14 druha ¢ast nasobena ¢islem 10? Jak
toto ¢islo bylo urceno?

e Proc¢ algoritmy pro planovani cest pouzivaji vzdy ctvercové okoli (viz obrazek
3.2)? Nebyla by vhodnéjsi konvexni obalka? Podobné u detekce kolizi zminéné
v sekci 5.1.2 jsou uvadény OBB a AABB struktury pro urychleni hledani kolize.
Pro¢ se nevyuzivaji sofistikovanéjsi metody?

e V rovnici na strané 30 jsou pouzity proménné t; a ti+1, v nasledujicim vysvétleni
vSak figuruji proménné q; a q;. Jedna se o chybu?

e U obrazku 5.5 a 5.9 ukazujicich detail vysledku pro jednotlivé pfistupy chybi
zobrazeni vysledku pro naivni pfistup. Cim je to zptisobeno?

e Jakym zpusobem jste vybiral struktury pro porovnani s nastrojem CAVER 3.0?

Vysledky pouziti algoritmu TOM-RRT jsou z hlediska pfesnosti vypocétu presvédcive,
protoze algoritmus dokazal spolehlivé detekovat nejvyznamnéjsi tunely — vyznamnost
1ze odvodit od ¢islovani tuneltl nastrojem CAVER 3.0, kdy pravdépodobnost relevance
tuneld s nizSim ¢islem je vyznamné vyssi. Vytvoreny algoritmus byl schopen tyto tunely
odhalit. Problémem stavajici implementace je vSak jeho rychlost. Algoritmus bude
v budoucnu treba optimalizovat, aby mohl konkurovat stavajicim pouzivanym feSenim.
Pokud se v dalsim kroku povede algoritmus rozsifit na simulace molekulovych
dynamik, muze se stat vyznamnym nastrojem pouzivanym védci z biochemické
komunity.

Zaverem konstatuji, ze predlozena prace svym rozsahem a kvalitou prevySuje naroky
kladené na bakalarskou praci, proto ji hodnotim znamkou A (vyborné).
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