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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr inż. Magdaleny Ługowskiej 

Rozprawa doktorska mgr inż. Magdaleny Ługowskiej o tytule w języku polskim „Algorytmy analizy 

struktur białkowych i ligandów lekopodobnych w celu modelowania i symulacji czasu przebywania 

leku w miejscu docelowym" (ang. Algorithms for the analysis of molecular protein structures and 

drug-like ligands for modeling and simulation of residence time drug-molecular target) została 

wykonana na Wydziale Automatyki, Elektroniki i Informatyki Politechniki Śląskiej. Promotorami tej 

rozprawy są prof. dr hab. inż. Marek Kimmel oraz dr inż. Marcin Pacholczyk (jako promotor 

pomocniczy). 

Dla zachodzenia wielu procesów w komórkach konieczne jest, aby cząsteczki biorące w nich udział 

stworzyły odpowiedni kompleks bimolekularny. Często tworzone są kompleksy mniejszych ligandów 

jako substratów reakcji, z większymi białkami (enzymami), czy kwasami nukleinowymi. 

Oddziaływanie ligand-receptor rozpoczyna się zwykle od asocjacji komponentów w zatłoczonym 

środowisku komórki, gdzie ostatecznie dochodzi do stworzenia charakterystycznego i często 

unikalnego kompleksu. Utworzenie specyficznego kompleksu ligand-receptor można zablokować 

poprzez zaprojektowanie cząsteczki (inhibitora), która oddziałuje z większym powinowactwem z 

receptorem niż naturalny ligand. Na takiej podstawie działa wiele leków celujących w białka. Jednak 

nie tylko powinowactwo, czyli siła oddziaływania inhibitor-receptor ma znaczenie, ale także czas 

przebywania inhibitora w miejscu wiążącym receptora. Temat badawczy poruszony w rozprawie 

dotyczył właśnie obliczania czasów przebywania (rezydencji) różnych ligandów w ich miejscach 

wiążących w receptorach. 

Zwykle oddziaływania ligand-receptor określa się poprzez stałą równowagową dysocjacji (Kd) lub 

asocjacji (Ka), Stała Kd jest natomiast ilorazem stałej szybkości dysocjacji (kott) i asocjacji (kon) 

komponentów kompleksu. Dla dokładniejszego opisu oddziaływania ligand-receptor używa się też 

czasu rezydencji liganda w miejscu wiążącym. Co ważne, zauważono, że czas rezydencji może 
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zawiera czasy rezydencji dla 60 kompleksów. Baza ta będzie użyteczna dla innych badaczy i mam 

nadzieję, że uzupełniana o nowe dane doświadczalne, jeśli się pojawią. 

Podsumowując stwierdzam, że rozprawa doktorska mgr Magdaleny Ługowskiej stanowi oryginalne 

rozwiązanie problemu naukowego, potwierdza jej wiedzę teoretyczną w dziedzinie nauk 

inżynieryjno-technicznych, dyscyplinie informatyka techniczna i telekomunikacja oraz umiejętność 

samodzielnego prowadzenia pracy naukowej. Przedstawiona mi do oceny rozprawa doktorska 

spełnia warunki ustawy z dnia 20 lipca 2018 roku Prawo o szkolnictwie wyższym i nauce, w 

szczególności art. 187 tej Ustawy. W związku z tym wnoszę o dopuszczenie mgr Magdaleny 

Ługowskiej do dalszych etapów przewodu doktorskiego. 
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