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Oponent se v posudku vyjadri dle Studijniho a zkusebniho rddu VUT zejména:
a) k aktudlnosti tématu disertacni prdce,

b) zda disertacni prdce splinila stanoveny cil,

¢) k postupu reseni problému a k vysledkim disertacni prdce s uvedenim konkrétniho prinosu doktoranda,

d) k vyznamu pro praxi nebo rozvoj oboru,

e) k formdini upravé disertacni prace a jeji jazykové urovni,

f) zda disertacni prdce splriuje podminky uvedené v § 47 odst. 4 zakona,

g) zda student prokdzal nebo neprokdzal tvirci schopnosti v dané oblasti vyzkumu a zda prdce splriuje nebo nesplriuje
poZadavky standardné kladené na disertacni prdce v daném oboru. Bez tohoto zdvéru je posudek neplatny.

Ke kaZzdému z niZe uvedenych bodii je nutno doplnit strucny komentar.

Ad a) Aktudlnost tématu disertacni prace

Téma disertacni prace je velmi aktualni.

Komentar:

Prace se zabyva tematikou objevovani |éCiv in silico s pomoci strojového uceni, kterd v sou¢asné dobé
zaziva nebyvaly rozvoj. Zamétuje se na studium vztahu mezi molekulami [éCiv a s nimi spojenymi
nezadoucimi vedlejSimi ucinky, coZ je téma, které je nové a zajimavé. Zkouma je pomoci analyzy
dostupnych verejnych dat pomoci KNIME workflow, cozZ je moderni zpUsob, jak vést reprodukovatelné
analyzy ve vypocetni biologii a bioinformatice.
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Ad b) Splnéni stanoveného cile disertacni prace

Cil disertacni prace byl ¢astecné splnén.

Komentar:

V praci je predstaven ndstroj vyuzivajici strojové uceni ke studiu vztahu mezi strukturami [éCiv a jejich
nezddoucimi vedlejSimi Ucinky, coz bylo deklarovano jako cil prace a tento cil byl tedy splnén.

Nicméné chybi povéstna tfesnicka na dortu — aplikace nastroje na neznamé molekuly mimo plavodni
dataset s predikci moznych vedlejsich Gcink( s kvalitativnim indikatorem. Takova aplikace by pak mohla
fungovat coby upozornéni, které vedlejsi ucinky ocekavat pro latku pti provadéni klinickych zkousek.

Ad c) Postup Feseni problému a vysledky disertacni prace s uvedenim konkrétniho pfinosu doktoranda

Postup reseni problému a vysledky disertaéni prace jsou nadprtiimérné.
Komentar:
Autorka odvedla velkou préci v pfipravé velkého mnoZstvi workflow zpracovdvajici jednotlivé aspekty

prace s daty o |é¢ivech i jejich vedlejsimi U¢inky. Skoda jen, Ze ve vysledkové ¢asti pak chybi i hlubsi
diskuze ziskanych dat a toho, co znamenaji. Vice viz dotazy.

Ad d) Vyznam pro praxi nebo rozvoj oboru

Vyznam pro praxi nebo rozvoj oboru je primérny.
Komentar:

Prace uvadéna v disertaci nebyla nikde publikovéna, coz pfi jeji kvalité je docela Skoda, zvlasté v situaci,
kdy autorka jiz publikovala 5 peer-review ¢lank( (z toho 1 prvoautorsky) a dalSich nékolik konferencnich
prispévkl s podobnou tematikou, které jiz posbiraly ptes 77 citaci, coz je u doktoranda velice slusny
pocet.




Ad e) Formalni uprava disertacni prace a jeji jazykova troven

Formalni Gprava disertacni prace a jeji jazykova uroven je vynikajici.
Komentar:

Disertacni prace ma vice nez 100 stran a vice neZ 110 referenci a je psana vybornou angli¢tinou. Formalni
chyby jsem si vSiml jen na str. 26, kde jsou k vidéni hned tfi rozdilné citacni styly, ale je to naprosto
osamocena a minoritni chyba.

Ad f) Disertacni prace spliiuje podminky uvedené v § 47 odst. 4 zakona

Disertacni prace podminky uvedené v § 47 odst. 4*) zakona ¢. 111/1998 sb. o vysokych $kolach spliiuje.

(*(4) Studium se Fadné ukoncuje statni doktorskou zkouskou a obhajobou disertacni prace, kterymi se
prokazuje schopnost a pripravenost k samostatné cinnosti v oblasti vyzkumu nebo vyvoje nebo k
samostatné teoretické a tvirci umélecké Cinnosti. Disertacni préce musi obsahovat plvodni a uverejnéné
vysledky nebo vysledky pFijaté k uverejnéni.

Ad g) Prokazani tvarci schopnosti studenta v dané oblasti vyzkumu a zda prace spliiuje nebo nespliiuje
pozZadavky standardné kladené na disertacni prace v daném oboru.

Doktorand prokazal tvirci schopnosti v dané oblasti vyzkumu a prace spliiuje pozadavky standardné
kladené na disertacni prace v daném oboru.

Komentar:

Celkové hodnoceni:
Potvrzuji, Ze prace Mgr. Pavliny Cickové splfiiuje pozadavky kladené na disertacni prace v oboru
bioinformatiky.




Otazky oponenta:

1. V ramci filtrovani pro tvorbu datasetu jste pouZili jen schvalena nizkomolekularni l1éciva se
znadmymi vedlejsimi ucinky. Nebylo by dobré dataset doplnit i o lé¢iva kvali nezadoucim
Gcinklim stazena z trhu?

2. Zménily by se vysledky pro vybranych 10 nejcastéjsich vedlejsich ucink(, pokud by nebyly
vyfiltrovany jen jako velice bézné, nebo bézné vedlejsi ucinky a misto toho by se zavedlo
vazeni podle ¢astosti vedlejsich priznakl?

3. U grafli na Figure 4.9, 4.10, 4.12, 4.13, 4.15, 4.16 a 4.19 uvadite, Ze jsou Udajné vychylena
doprava. Je to pravda, nebo je to jen artefakt nékolika odlehlych hodnot? Navic — co z této
informace plyne? Jaky byste k témto grafim doplnila hodnotici komentar, ktery v praci
samotné chybi?

4, Casto se uvadi, e nezadouci Ucinky jsou zptisobeny predeviim interakcemi s jinymi
molekuldrnimi cili. Vidite to ve svych udajich? Tj. vidite, Ze by se vedlejsi ucinky zvySovaly s
poétem cil(?

5. Pfipadné, jevi se néktery molekuldrni cil jako ¢astéjsi pro specifické nezadouci Ucinky?

6. Mohly by se vysledné modely pouZit k sestaveni prediktord vedlejsich Gcinkd pro neznamé
latky? Idedlné v podobé, kdy by k pfedpovidanym nezadoucim ucinkiim byla uvedena
pravdépodobnost vyskytu ¢i vyskytu nezadouciho ucinku podle souboru modeld.

Disertacni praci k obhajobé X doporucuji [Inedoporucuiji.

Dne: 27.09.2022

Podpis: .........

doc. RNDr. Karel Berka, Ph.D.

Katedra fyzikalni chemie, Pfirodovédecka fakulta Univerzity Palackého v Olomouci





