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Przedmiotem badań rozprawy jest rozwinięcie i przetestowanie wybranych teoretycznych 

modeli obliczeniowych przewidywania czasów przebywania ligandów w miejscach wiążących 

wybranych rodzin białek, ich bimolekularnych targetów oraz analiza możliwości sprawdzenia 

czy mogą one być stosowane w sposób uniwersalny, niezależnie od wielkości ligandów i 

rodziny badanych białek. W wielu przypadkach, takie czasy dobrze korelują się ze 

skutecznością molekuł leków in vivo, lepiej niż powinowactwa wiązania. Im bowiem dłuższy 

czas leku w jego miejscu wiążącym, tym większe prawdopodobieństwo jego skutecznego 

działania. Inaczej mówiąc, molekuły leków są farmakologicznie aktywne tak długo jak długo 

pozostają związane z receptorem. Dlatego wyznaczanie, lub przynajmniej szacowanie 

czasów przebywania ligandów w miejscach docelowych, tzw. residence limes - typowo 

oznaczanych jako -c, stało się popularnymi procedurami, zarówno eksperymentalnymi jak i 

teoretycznymi, oceny skuteczności potencjalnych leków. Czas przebywania związany jest z 

stałą szybkości dysocjacji relacją odwrotności, -c = 1 /dd,ss- Czasy takie wraz z innymi 

parametrami kinetycznymi reakcji brane są pod uwagę w badaniach nad selekcją molekuł, 

kandydatów na potencjalne leki. 

Jeżeli chodzi o badania eksperymentalne, bezpośrednie lub wspomagające, istnieją różne 

metody pomiaru czasu przebywania kompleksu receptor-ligand, takie jak: 
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Zakładam, że Doktorantka będzie mogła ustosunkować się do moich uwag w czasie obrony 

doktoratu. 

Na zakończenie chciałbym podkreślić, że większość wyników rozprawy została 

opublikowana w recenzowanych czasopismach i/lub prezentowana na konferencjach, forma 

doktoratu jest poprawna a Doktorantka posiada doświadczenie w realizacji dość złożonych 

procesów symulacyjnych i analizy wyników, co wymaga również dobrych umiejętności 

programistycznych. 

Podsumowując stwierdzam, że przedłożona mi do oceny rozprawa doktorska mgr inż. 

Magdaleny Ługowskiej stanowi oryginalne rozwiązanie problemu naukowego związanego z 

naukami inżynieryjno-technicznymi. Zarówno rozprawa jak i dorobek publikacyjny dowodzą, 

że Doktorantka ma ogólną wiedzę teoretyczną w dyscyplinie informatyka techniczna i 

telekomunikacja i potrafi samodzielnie prowadzić badania naukowe w wykorzystaniem metod 

informatycznych. Recenzowane dzieło spełnia ustawowe (tj. ustawa - ustawa z dnia 20 lipca 

2018 roku - Prawo o szkolnictwie wyższym i nauce (Oz. U. 2018 poz. 1668 z póżn. zm.) oraz 

zwyczajowe wymagania stawiane rozprawom doktorskim. Wnoszę o dopuszczenie mgr inż. 

Magdaleny Ługowskiej do dalszych etapów postępowania prowadzącego do uzyskania 

stopnia naukowego doktora w dyscyplinie informatyka techniczna i telekomunikacja. 

Prof. dr hab. Bogdan Lesyng 
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