Posudek oponenta bakalarské prace
Jméno a pfijmeni uchazecky: Katefina Faltejskova

Nazev prace: Identifikace transproteinovych poéra

A. Bodové hodnoceni jednotlivych aspektii prace (oznacte pravé jednu z moznosti)

1. Rozsah BP a jeji €lenéni

A — ptiméfené, odpovidaji charakteru BP a vyznamu jednotlivych ¢asti

2. Odborna spravnost

C — uspokojiva, s ¢etnéjSimi drobnymi zavadami

3. Uvedeni pouZzitych literarnich a j. zdroju

B — uspokojivé, s obéasnymi neobratnostmi zejm. v umisténi odkazi, nebo s celkové niz§im poétem citaci

4. Jazyk prace

B — velmi dobry, ojedinglé stylistické neobratnosti, gramatické n. pravopisné chyby

5. Formalni a graficka urovei prace

B — velmi dobra, ojedinélé chyby formatu citaci, pieklepy, chybéjici zkratky apod.

Slecna Faltejskova vypracovala svou bakaladfskou praci na téma identifikace molekulérnich cest
v biomakromolekulach ptistupnym ligandim. Ptestoze nazev muze evokovat specializaci na
konkrétni typ téchto tzv. kanalt — port, které slouzi k transportu molekul skrz lipidovou membrénu,
v ramci prace je prostor vénovan i druhému typu tzv. tunelim, které zajistuji transport malych
molekul do aktivnich a vazebnych mist proteind.

Prace je psand bez vétsiho mnoZzstvi gramatickych chyb, ale bohuzel se autorka nevyvarovala
nékolika preklepd a oc€ividnych typografickych chyb, které svédci o jisté ledabylosti. Bohuzel se
v rukopisu opakuje vétsi mnozstvi velmi vagnich pojmenovani napft. ,,pomérné ptimy por (s. 5),
(profil) ,,stoupd, ¢i klesa pomérné rovnomérné (s. 6), ,,vyrazné¢ nekonvexni mnozina (s. 8)“ a dalsi,
kterym se Slo jednoduse vyvarovat. K vlastnimu obsahu prace pak mam nékolik vytek. Na urovni
bakaléiské prace bych ocekaval alespon letmé zminéni, odkud data, se kterymi se v praci operuje,
pochazi, jak jsou ukladana a distribuovana. Matematické definice jsou pojaty volnym zplisobem,
coz neni Spatn¢, ale mély by byt piresné a odkazovat se na relevantni literaturu. Napf. uvedena
definice Voroného grafu zcela opomiji hranici konvexniho obalu, kde jsou Voroného bunky
nekonec¢né.

Byt’ je v sekci 2.2 akcentovana pouze analyza pord a tuneld, Sla pojmout mnohem formalnéji. Je
nékolik ¢lankd (napf. vynikajici reSerSe Simodes et al. 2017), které dodrzuji standardni ¢lenéni
nastroji pro jejich identifikaci na zéklad¢ pouzitych algoritmii (optimalizacni metody, teorie o/f
tvar,, prohledavani miizky a vypliovaci metody). Autorkou navrzené déleni metod obsahuje
nékolik nejednoznacnosti: naptf. dle mého nazoru do sekce 2.2.2 lze zatadit vSechny nastroje,
jelikoz vstupem je vzdy 3D struktura proteinu nebo PoreWalker uvedeny v sekci 2.2.4, lze zaradit



ido sekce 2.2.1. V ramci algoritmu dochézi k vypliiovani volného prostoru mezi atomy pomoci
kouli. Uplné€ pak byl minut vyvoj néstroji z poslednich nékolika let, napt. BetaCavityVoid (Kim et
al. 2015), CHEXVIS (Masood et al. 2015) nebo AnimoAminoMiner (Byska et al. 2017).

Ve treti kapitole, zejména v sekci 3.4 mohla jit autorka dale a mohla zkusit sama porovnat aktualni

verze dostupnych nastroji na vybranych piikladech transmembranového proteinu a enzymu.
Podobné srovnani nebylo v poslednich letech nikde publikovano.

B. Obhajoba

Dotazy k obhajobé

1. Na obr. 1.2 je rozdil poru a tunelu demonstrovan na nacrtu jejich profili. Lepsi by bylo je
zminit pfimo i s relevantnimi strukturami a vizualizovanymi kanaly, jelikoz uvedeny obrazek ma
velmi malou vypovidajici hodnotu. O jaké biologické systémy se jedna? Ma v obou systémech
profil kanald, tak jak je uveden, vliv na biologickou funkci?

2. Popis algoritmu MOLE 2.0 obsahuje nepfesnosti. Jakym zplisobem tedy MOLE 2.0 pocita
tunely? Lze viibec v tomto pfipad¢€ hovoftit o vypoctu konvexniho obalu jako o proceduie vedouci
k vysledkim?

3. Vsekei 2.2.1 uvadite, Ze pfistupy vyuzivajici pouze analyzu povrchu nemohou rozlisit
uzavieny por. Existuje n&jaky nastroj, ktery je schopen na statické struktufe automaticky detekovat
por, ktery je blokovany napf. postrannim fetézcem a je tedy nespojity? Pokud ano, mohla byste
uvést o jaky nastroj se jedna a uvést priklad na konkrétni PDB struktuie?

4. VSechny v praci studované nastroje pro vypocet Voroného grafu zanedbavaji rozdily mezi
poloméry atomti, byt CAVER 3.0 a MOLAXIS se snazi pomoci drobného triku tento fakt
minimalizovat. Jak by vypadal Voroného graf, kdyby doslo k zahrnuti rdznych vdW polomért
atoml ptfimo do jeho vypoctu? Staci 2D schéma pro ilustraci, jak by se vysledny obrazek lisil od
obrazku 2.3.

5. V sekei 4.1 uvadite, ze piistup do aktivniho mista enzymu je b&ézné regulovan pomoci tuneld,
kdy tunel délky alespoii 5A je piitomen u drtivé vétsiny proteintl. Mohou mit takto kratké , tunely*
né¢jakou biologickou funkcei, nebo se jedna spise o artefakt algoritmu?

Stanovisko k opravé chyb v praci: ]
opravny listek/oprava v textu NENI podminkou pfijeti prace

C. Celkovy navrh

Praci doporucduji k ptijeti k dal§imu fizeni: ANO
Navrhovana celkova klasifikace: B-C podle prubéhu obhajoby

Datum vypracovani posudku: 07.06.2018
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