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Text posudku:

Metody identifikace protein-ligand interakci byly donedavna zaloZeny primarné na analyze
3D struktury. S ptichodem proteinovych jazykovych modelii se ovSem ukazuje, ze predikce
vazebnych mist je mozna Cisté z proteinové sekvence a to v kvalité ptiblizujici se kvalitdm
metod zalozenych na 3D struktufe. Cilem préace pak bylo kvantifikovat rozdil mezi témito
dvéma pfistupy a navrhnout moznost jejich integrace.

Ptedlozena diplomova prace je délend do tii hlavnich sekcei: uvod a motivace, popis
navrzenych pfistupl a analyza implementovanych metod.

Prace je interdisciplinarniho charakteru; ivodni ¢ast prace je tedy vénovana vysvétleni
biologického pozadi problému a vhledu do domény predikce interakci. Druhd ¢ast ivodu je
pak vénovana popisu metod strojového uceni.

Druhé ¢ast prace je pak vénovana popisu pouZitych pfistupi a dat, které se pouZzivaji k
benchmarkingu vyvinutych metod. Navrzené piistupy zahrnuji integraci proteinovych
jazykovych modelil a riznych moZnosti zapojeni struktury. To zahrnuje jak zapojeni protruze,
vazebného mista, tak rlizné zplsoby agregace embeddingii z jazykovych modelid na zakladé
3D vzdalenosti prislusnych aminokyselin.

Vyhodnoceni implemetovanych piistupti je provedeno na standardnim benchmarku rtiznych
typti ligandi vzhledem k riznym metrikam, véetné vyhodnoceni statistické vyznamnosti
pfinosu implemetnovanych metod vzhledem k baseline metod¢, kterd odpovida pfimo€arému
pouziti embeddingli jazykovych modeli spolu s MLP. Dale prace obsahuje porovnani se
state-of-the-art metodou P2Rank.

Experimentalni ¢ast prace obsahuje velké mnozstvi testl, které¢ vyzadovalo netrivialni
mnozstvi prace pro nastaveni procestt umoziujici takovéto large-scale GPU vypocty.
Relativné elementarni zapojeni strukturni informace je vyvazeno pravé komplexitou zbytku
prace. I tak prace ukazuje, Ze zapojeni strukturni informace dokaZze ptinést lehké vylepSeni
oproti sekvencni baseline. Nicméné také se ukazuje , Ze narust je minimalni a vyrazné
vylepSeni vykonu by vyzadovalo vice netrividlni zpisob zapojeni, pfipadné zapojeni
netrivialnich strukturnich charakteristik.

Student pracoval pravidelné po celou dobu feSeni projektu, komunikoval s vedoucim a ke
konci aktivné navrhoval vlastni piistupy k feSeni problému.

Praci doporuc¢uji k obhajobé.
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Praci nenavrhuji na zvlastni ocenéni.

Pokud praci navrhujete na zvilastni ocenéni (cena dékana apod.), prosim uved'te zde strucné
zdiivodnéni (vzniklé publikace, vyznamnost tématu, inovativnost prace apod.).
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