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Recenzja rozprawy doktorskiej mgr Sylwii Czach 

Rozprawa doktorska mgr Sylwii Czach jest zatytułowana „Komputerowe modelowanie zmian 

strukturalnych w wybranych białkach i ligandach regulowanych optycznie" (ang. "Computational 

Modeling of Structural Changes in Selected Optically Regulated Proteins and Ligands"). Promotorem 

tej rozprawy jest prof. dr hab. Wiesław Nowak z Wydziału Fizyki, Astronomii i Informatyki 

Stosowanej, Instytutu Fizyki UMK, a promotorem pomocniczym dr inż. Jakub Rydzewski. 

Tematyka rozprawy dotyczy dalekozasięgowych zmian strukturalnych zachodzących w białkach 

fotoaktywnych metodami obliczeniowymi, w szczególności metodami dynamiki molekularnej ze 

wzmocnionym próbkowaniem oraz opartymi na uczeniu maszynowym. Białka w roztworach są 

dynamiczne, ale w odpowiedzi na środowisko ta dynamika się zmienia i może zostać ukierunkowana 

funkcjonalnie. Jednym z elementów środowiska, który może takie zmiany wywołać, jest światło. 

Istnieją białka, które posiadają wewnątrz swojej struktury chromofory. Chromofory ulegają 

wzbudzeniu przy odpowiedniej długości fali, co skutkuje zmianą konformacyjną, na przykład typu cis­

trans, czyli obrotem określonej grupy chemicznej wokół wiązania, co może wywołać dalekozasięgowe 

konsekwencje dla dynamiki białka. Z kolei zmiana konformacyjna może być związana z 

funkcją biologiczną białka. Co ważne, takie procesy są odwracalne i mogą zachodzić w 

sposób cykliczny. 

Efektem badań doktorantki przedstawionych w rozprawie są trzy opublikowane oryginalne artykuły 

naukowe (w Journal of Physical Chemistry B w roku 2022, w Cel/u/ar Signalling w roku 2023 oraz w 

Physical Biology w roku 2025), jedna praca przeglądowa umieszczona jako preprint w serwisie arXiv i 

jeden artykuł w przygotowaniu. 

Tematyka rozprawy jest spójna i dotyczy białek regulowanych optycznie, jednak format rozprawy nie 

jest standardowy. Autorka podzieliła rozprawę na opis układów, którymi się zajmowała, poprzedzając 

całość wstępem dotyczącym fotoaktywnych białek i metod obliczeniowych. Rozprawa jest napisana 

w języku angielskim, ale zawiera streszczenie w języku polskim. Całość zajmuje ponad 150 stron 

maszynopisu. 

ul. Banacha 2c, 02-097 Warszawa 
tel.: 22 5543600, 22 5543603 
e-mail: sekretariat@cent.uw.edu.pl











Ponadto cele rozprawy doktorskiej mgr Sylwii Czach zostały dobrze sformułowane, w pełni 

zrealizowane oraz są zgodne z wynikami badań autorki. Autorka podjęła się badań bardzo trudnych 

układów białkowych, które reagują na wzbudzenie światłem i propagują w ten sposób dynamikę 

układu związaną z funkcją. Ogrom wykonanej pracy, trudne analizy i właściwy dobór metod 

spowodowały, że udało się odpowiedzieć na pytania badawcze dotyczące krajobrazu energetycznego 

w stanach podstawowych i wzbudzonych. Autorka nie musiała stosować szczegółowego opisu 

kwantowo-mechanicznego połączonego z dynamiką, gdyż właściwie dobrała metody badawcze. 

Podsumowując, stwierdzam, że rozprawa doktorska mgr Sylwii Czach przedstawia oryginalne 

rozwiązanie problemu naukowego, potwierdza wiedzę teoretyczną mgr Sylwii Czach w dziedzinie 

nauk ścisłych i przyrodniczych, w dyscyplinie nauki fizyczne, oraz potwierdza umiejętność 

samodzielnego prowadzenia pracy naukowej. Stwierdzam, że przedstawiona mi do recenzji rozprawa 

doktorska spełnia warunki określone w art. 187 Ustawy Prawo o szkolnictwie wyższym i nauce z dnia 

20 lipca 2018 roku (Dz. U. z 2024 r. poz. 1571 z późn. zm.). W związku z tym wnoszę o dopuszczenie 

mgr Sylwii Czach do dalszych etapów przewodu doktorskiego. 

Ze względu na liczbę i jakość opublikowanych artykułów oraz nowatorskie podejście do symulacji 

białek regulowanych optycznie wnoszę o wyróżnienie rozprawy. Autorka pokazała, że metody 

obliczeniowe mogą być użyte do opisu mechanizmów działania białek fotoaktywnych, do 

projektowania ich ligandów oraz nowych układów regulowanych światłem. Część metod badawczych 

nie była dotąd stosowana do białek fotoaktywnych. Wyniki przedstawione w rozprawie są oryginalne 

i w większości opublikowane w czasopismach z listy JCR. 
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