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Uvod

PredloZena praca Dr. Medka pozostdva z dsmich kapitol. Logicky mozno pricu ¢lenit’ na tri
Zasti. Prva obsahuje tvodné 3tyri kapitoly, kde autor definuje problém (kap. 2), stanovuje
ciele (kap.1), popisuje formalny aparat ktory je pouZity (kap. 3) a ddva prehlad sucasnych
metdd riesenia (kap.4). V druhej, nosnej ¢asti prace, su opisané autorove pristupy k rieSeniu —
staticky pripad (kap.5) a dynamicky pripad (kap.6). Tretia Cast' sumarizuje vysledky (kap.7)
a predikuje d’al$ie mozné postupy (kap.8).

Také &lenenie povazujem za spravne, veelku moZno povedat Ze je obsahovo iobjemovo
vyvézZene.

Dizerta&nd préca je napisana v anglickom jazyku.

Délezitost’ prace pre dany obor

Hlavny prinos predloZenej dizertaénej prace vidim v jej interdisciplindmosti: si tu vyvijané
metédy pre analyzu geometrie proteinovych molekidl s cielom identifikovat’ ,tunely®
v takychto molekuldch. Uloha bola formulovana v oblasti biochémie a vyrieSenie tohto
problému je déleZité pre pochopenie mechanizmov, ktoré dovoluji ovplyviiovat' vlastnosti
proteinovych molekil. Z tohto pohladu sa prica javi ako doleZitd. Skutocni dblezitost’
dosiahnutych vysledkov zhladiska biochémie vzhladom na svoje vzdelanie neviem
kvalifikovane postdif. Oakéval by som ale, Ze vysledky by mali byt publikované
v spolupréci s odbornikmi v oblasti biochémie — toto som v priloZenom zozname praci autora
nenasiel.

Z pohl'adu informatiky je iloha zaujimava a netrivialna. Rie3enia sice existujl, no ako autor
demonstruje, jeho rieSenie dava lepsie vysledky. Ako je vidno zo zoznamu autorovych praci,
vysledky st publikovateIné na medzinarodnom fore. Ocakéval by som viak aspon jednu
samostatnu publikiciu.

Riesenie problému a pouzité metody

Pri hPadani tunelu v bielkovinovej bunke autor vychédza zo zoveobecnenia Voronoiovského
diagramu (VD) — EVD (Euklidovsky VD), hrany ktorého obsahuji vahy — vzdialenosti od
najblizsej sféry. Tunel sa hFad ako cesta v grafe s najmenSiou sumarnou vahou.

Pre hladanie cesty s minimalnou véhou je pouzity Standardny pristup — Dijkstrov algoritmus.
Autorov prinos tie§enia spo¢iva v urychleni procesu tvorby EVD, resp. generovani véhovej
funkcie, kde na zaklade dokazaného tvrdenia (Lemma 5.1) autor nemusi konStruovat’ cely
EVD. Za prvy hlavny vysledok prace moZno povazovat metodu ndjdenia tunelu
v bielkovinovej molekule pre staticky pripad molekuly (kap. 5). Pritom takto najdené rieSenie
je lepsie, ako alternativne pristupy (Tab. 7.1 — 7.9).

Autor riedi i dynamicky pripad, tj. ulohu, kde pozicie atémov v molekule sa postupne menia.
Navrhnuté rieenie spotiva v nezAvislej analyze statickych pripadov a zhlukovaniu takto
najdenych tunelov. Analyzované si Styri metédy zhlukovania. Je analyzovana i alternativna
metoda sledovania vyvoja jednotlivych tunelov bez zhlukovania. Toto je mozné povaZovat' za
druhy hlavny vysledok prace — v dostupnej literatiire sa porovnatel'né rieSenie nevyskytuje.
Vysledky st implementované v SW Caver 2.0, ktorého spolutvorcom autor dizertacie je.
Riedenie je konfrontované s inymi pristupmi (kap. 7): Caver 1.0, (predosla verzia projektu
CAVER), MOLE, MolAxis.

Autor taktieZ ukazuje, kde st rezervy si€asného rieSenia a navrhuje cesty d'alieho vylepSenia
pouzitej metody pre dynamicky pripad — vyuZitie koherencie v postupnosti statickych rieSeni.



Pripomienky a poznamky
Formalne pripomienky

1.

2.

3.

Hlavnou formélnou pripomienkou je jazykova Grovefi — myslim, Ze predlozena praca by si
zasllzila preciznejsiu jazykovi korekturu.

Formdlny popis algoritmov je nejednotny. Napr. algoritmy vkap.3.1 si vysvetlend
suvislym textom, Dijkstrov algoritmus a algoritmy v kap. 3.4 si vyjadrené vyétom
jednotlivych krokov, algoritmy vlastného riesenia st pisané ,,pseudozdrojovym textom®.
Praci by prospela jednotnost’ vyjadrovania.

Predpokladam, Ze do Tab. 7.10 sa symboly ,,%* dostali nedopatrenim.

Faktické pripomienky

L.

2.

Préca je sice ,,informaticka“, no vzhl'adom na rie§ené problémy ju moZno povaZovat za
interdisciplindrnu. Preto si myslim, Ze by malo byt’ venované viac priestoru detailnej§iemu
popisu geometrie: skutoéne nie je moZné bliZ§ie charakterizovat vnlitornti geometricki
stavbu skiimanych bielkovinovych molekl?

Podobne pri analyze dynamického pripadu by som oakéval, Ze existuju akési — vopred
zname obmedzenia vzajomného pohybu atémov v molekule.

MozZno by toto pomohlo néjst’ efektivnejsie rieSenia pri hl'adani tunelov. Naviac, v praci som
nenaSiel ani tak zdkladnt informaciu, kolko atémov (rddovo) bielkovinovd molekula
obsahuje.

s

Lemma 5.1 je formulovana ,.existenénym“ spdsobom. Nebolo by moZné sformulovat
silnejSie tvrdenie ,.konStruktivne®, tj. néjst’, kde lezi bod pozadovanych vlastnosti? (Pritom
v kap. 5.2 st body pozadovanych vlastnosti pouZité.)

Nie som si isty, ¢i mozZno povaZovat' variaciu velkosti atémov v rozmedzi 1.2 — 1.85A za
zanedbatel'nu (je to vlastne pomer 2:3).

V kap. 5.2 (str. 54) je navrhnuté pouzivat’ namiesto EDT len DT (vid’ predchddzajiuca
pripomienka), resp. RT. Je tak v koneénom désledku Lemma 5.1 vyuZit4 v autorovom
riefen{?

Bolo by asi vhodné detailnejie analyzovat’ vzajomny vztah DT, EDT aRT. Napr. na
vybranych testovacich dlohdch svopred zndmymi presnymi parametrami porovnat
rieSenia, ktoré davaju prislusné konstrukcie.

Podobne pri porovnani SW boli pouZité ,realne“ molekuly s nezndmymi vlastnostami
aporovnavali sa rie§enia, ktoré dané SW nagli. Stilo by za to otestovat SW na
modelovych situdcidch so znamymi vlastnostami (dizka a 3irka tunelu) a zistit' nakol’ko
dany SW toto rieSenie najde.

Pre zhlukovanie tunelov pri analyze dynamického pripadu autor vychidzal
z Casopiseckych a konferenénych ¢lankov [52, 21, 9, 42, 33]. Myslim, Ze by bolo rozumné
vychédzat’ z vhodnej monografie.

Z obr. 7.2 vyplyva, Ze pre riedené tlohy je Dijkstrov algoritmus, aj ked’ m4 zloZitost O(n*)
podstatne rychlej8i (zhruba 1:10), ako algoritmus pre DT, ktory ma zloZitost Onlog(n)).
Pre aké velké » je tento pomer vyslednych Easov zachovany?

Zavereéné zhodnotenie

PredloZend préca riesi aktudlny problém z oblasti 3D modelovania, ktory nachadza praktické
uplatnenie v biochémii. Podl'a méjho nézoru autor preukazal schopnost tvorivého pristupu
pri rieSeni problému. Praca spliiuje poZiadavky $tandardne kladené na dizertaéné prace.

Pracu doporucujem k obhajobe a navrhujem hodnotenie B-C,
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