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Il. HODNOCENI JEDNOTLIVYCH KRITERIi

Zadan narocneéjsi

Hodnoceni ndrocnosti zaddni zdvérecné prdce.

Cilem prace bylo vytvofit algoritmus pro vypocet moznych trajektorii ligand(i v proteinech. Téma je inspirovano aktualnimi
problémy ve vypocetni biochemii. Prace vyzaduje jednak velmi dobrou znalost metod planovani pohybu, jednak nutnost
nastudovat vybrané partie z vypocetni biochemie, coz je pro studenta FELu celkem vzdalena oblast. Proto hodnotim zadani

SpInéni zadani splnéno

Posudte, zda predloZend zavérecnd prdce splnuje zaddni. V komentdri pripadné uvedte body zadani, které nebyly zcela
splnény, nebo zda je prdce oproti zaddni rozsifena. Nebylo-li zadani zcela splnéno, pokuste se posoudit zdvaznost, dopady a
pripadné i priciny jednotlivych nedostatka.

Zadani bylo splnéno.

Aktivita a samostatnost pfi zpracovani prace A _ V)”b orné

Posudte, zda byl student béhem reseni aktivni, zda dodrZoval dohodnuté terminy, jestli své feseni priibézné konzultoval a zda
byl na konzultace dostatecné pripraven. Posudte schopnost studenta samostatné tvirci prdce.

Student pfistupoval k feseni diplomové prace velmi aktivné a byl vidy perfektné pripraveny. BEéhem zpracovani DP se musel
naucit novou terminologii, proniknout do taji reprezentace molekulovych dynamik, napsal mnoho skript(i pro
predzpracovani dat, musel nacist ¢lanky prekracujici jeho obor studia atd. Kromé toho musel nastudovat radu softwarovych
nastroju pouzivanych ve vypocetni biochemii (pymol, autodock, atd..), a realizovat experimenty na vypocetnim gridu
Metacentrum. Se viim se vyporadal bez problém( a samostatné.

Odborna uroven A _ V}'Iborné

Posudte uroven odbornosti zavérecné prdce, vyuZiti znalosti ziskanych studiem a z odborné literatury, vyuZiti podkladui a dat
ziskanych z praxe.

Student navrhl rozsiteni algoritmu RRT pro vypocet trajektorii flexibilnich ligand( v proteinovych tunelech. Z hlediska
planovani pohybu je tento Ukol tézky kvali tomu, Ze se ligand pohybuje ve velmi tizkych prostorech (tzv. narrow passage) a
proto bylo treba navrhnout novou metodu, kterd umozni v téchto prostorech efektivné planovat. K tomu vyufZil jiz existujicich
state-of-the-art metod pro vypocet kulovych tunelt v proteinech.

Dale bylo tfeba vhodné modelovat flexibilitu ligandu, coz student vyresil reprezentaci ligandu kinematickym retézcem. Jeho
algoritmus umi planovat pohyb ligandu jak s vyuZitim hlavnich stupi(i volnosti, tak i s vyuZitim stupnt volnosti
reprezentujicich flexibilitu ligandu. NavrZené rfeSeni je inspirovano state-of-the-art metodami planovani pohybu a vyuziva
existujicich knihoven z oblasti vypocetni biochemie tak, aby navrzené modely byly chemicky relevantni (napf. vyuZiti nastroje
Autodock pro podptirné vypocty flexibility ligand().
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NavrZené algoritmy byly porovnany se state-of-the-art nastrojem MoMa-LigPath na tfech vybranych redlnych datasetech.
Experimentalni ¢ast DP zabrala mnoho c¢asu nejen kvili mnoZstvi vypocta, které bylo tfeba provést, ale také kvdli sloZitosti
dat. Experimenty jsou provedeny tak, aby oba testované algoritmy mély Sanci nalézt néjaké reseni, proto byl napr. algoritmus
MoMa-LigPath testovan pro rtizné nastaveni jeho parametr(l. Vysledky jsou nazorné prezentovany a komentovany.
Zpracovani vysledk( je na velmi vysoké Urovni.

Formalni a jazykova uroven, rozsah prace A _ VS’bOl‘né

Posudte spravnost pouZivdni formdlnich zdpist obsaZenych v prdci. Posudte typografickou a jazykovou strdnku.

Text je psan anglicky, je vhodné ¢lenén do kapitol a sekci. Po typografické strance jej hodnotim jako velmi zdafily. V textu
jsem nenasel vétsi gramatické chyby nebo preklepy. Text je doplnén péknymi ilustracemi a schématy. Je treba Fici, Ze vdechny
ilustrace jsou vytvoreny studentem a nejsou to tedy pouhé kopie obrazk( (napt. Fig. 1.4 na strané 5). llustrace pouZivaji
jednotny barevny styl, coZz demonstruje studentovu neobycejnou peclivost vénovanou pripravé textu. TaktéZ jednotné
grafické zpracovani rliznych experimentt je velmi pékné provedeno. Student téz vyrendroval vsechny 3D modely pouZzitych
proteint a ligand(. Priprava ilustraci a vsech ostatnich obrazkd musela zabrat mnoho c¢asu a na vysoké kvalité textu je to znat.
Vlastni text je dale doplnén pseudokédy navrZenych metod. Zpracovani textu DP je tedy na velmi vysoké Urovni.

Vybér zdroji, korektnost citaci A - V)"b orné

Vyjddrete se k aktivité studenta pri ziskdavdni a vyuZivdni studijnich materidlt k Feseni zdvérecné prdce. Charakterizujte vybér
pramenu. Posudte, zda student vyuZil vsechny relevantni zdroje. Ovérte, zda jsou vsechny prevzaté prvky rddné odliseny od
vlastnich vysledku a uvah, zda nedoslo k poruseni citacni etiky a zda jsou bibliografické citace uplné a v souladu s citacnimi
zvyklostmi a normami.

V praci je citovano 48 zdrojl, jedna se o aktualni a relevantni ¢lanky jak v oblasti detekce tuneld, tak v oblasti planovani
pohybu se zamérenim na vypocetni biochemii. Citace jsou provedeny korektné. Drobnd, velmi drobna vytka, by mohla byt
smérovana k jednotnému stylu citaci jmen, napf. citace [13] jmenuje autory véetné celych kfestnich jmen, zatimco napf. [15]
krestni jména zkracuje. To je vSak spiSe zaleZitost nastaveni pouzitého citacniho nastroje a rozhodné to nesnizuje kvalitu
textu.

Dalsi komentare a hodnoceni

Vyjddrete se k urovni dosaZenych hlavnich vysledkt zdvérecné prdce, napr. k urovni teoretickych vysledkd, nebo k urovni a
funkcnosti technického nebo programového vytvoreného reseni, publikacnim vystuplm, experimentdlini zrucnosti apod.
Student se tématu planovani pohybu v proteinovych datech vénuje jiz od svému druhého ro¢niku BP studia, nejprve se
vénoval detekci tunelll a nasledné vypoctu trajektorii ligand( v tunelech, coz je v literatufe dosud nefeSena problematika.
Vysledky jeho prace byly popsany ve dvou konferencnich ¢lancich, a probiha priprava Zurnalového ¢lanku. Svoji praci téz
prezentoval tvircdm MoMa-LigPath na spole¢ném setkani v Praze.

Kromé navrhu novych algoritmu student béhem pripravé DP vytvofil softwarovou knihovnu pro modelovani flexibility
ligand(, ktera bude vyuzivana v dalSich vyzkumu. Student projevil schopnost jednak porozumét jiz existujicim rfesenim (jak ve
formé védeckych pseudoalgoritmu, tak ve formé hotovych program(/zdrojovych soubor(, coz neni vidy jednoduché),
modifikovat tato reseni, navrhovat nova, zpracovavat rozsahla data. Navic se projevil jako velmi schopnych programator.
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11l. CELKOVE HODNOCENI A NAVRH KLASIFIKACE

Shrite aspekty zdvérecné prdce, které nejvice ovlivnily Vase celkové hodnoceni.

Prdce splnuje vsechny body zaddni. Jednd se o téma, které vyZaduje jednak velmi dobrou znalost robotickych
metod pldnovdni' pohybu a zdrover znalost vybranych témat v oblasti vypocetni biochemie. Student pracoval zcela
samostatné, navrhl a implementoval nové algoritmy a proved| rozsdhlé testovdni na datasetech dodanych
chemickymi experty. Prdce je velmi prinosnd a bude slouZit k dalsimu vyzkumu v této oblasti. Jako vedouci jsem se
dosud nesetkal s tak aktivnim, preciznim a zapdlenym studentem.

Predlozenou zavérecnou praci hodnotim klasifikacnim stupném A - vyborné.

Datum: 15.6.2018 Podpis:
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