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Recenzja osiagni¢cia naukowego zatytulowanego: ,,Symulacje dynamiki molekularnej duzych
zmian konformacyjnych biomolekul: Procesy samoskladania i nanomechanika biatek w
zastosowaniach w badaniach choréb SARS-CoV-2 i Alzheimera®, oraz calosci dorobku

badawczego i aktywnosci naukowej dr. Adolfo Maximo Poma Bernaola.

Dr Adolfo Maximo Poma Bernaola ukonczyt w roku 2007 studia magisterskie z fizyki na
Uniwersytecie Stanowym Unicamp w Sao Paulo w Brazylii (Physics Department of Condensed
Matter, State University of Campines). Obronit tam prace zatytutowana: “Atomistic simulation of rare
cvents through the transition path sampling” (,Symulacja atomowa rzadkich zdarzen poprzez
probkowanie Sciezki przejscia”). Promotorem tej pracy magisterskiej byl profesor Maurice de Koning.

Pracg doktorska pan Adolfo Poma wykonywal w Zakladzie Teorii Polimeréw Instytutu Maxa
Plancka (Polymer Theory Group, Max Planck Institute for Polymer Research). Rozprawe
zatytutowang: “Coarse-graining and quantum-classical adaptive coupling in soft matter”
(-,Gruboziarnistos¢ i kwantowo-klasyczne sprzezenie adaptacyjne w materii miekkiej) obronit on w
roku 2011 na Uniwersytecie Johannesa Gutenberga w Mainz (Johanes Gutenberg University, Mainz,
Germany). Promotorami pracy doktorskiej byli profesorowie Kurt Kremer i Luigi Delle Site.

W latach 2011-2013 dr Poma odbyt staz podoktorski w grupie badawczej profesora Giovanni
Ciccoli w Instytucie Fizyki Rzymskiego Uniwersytetu ,.La Sapienza”.

W latach 2013-2018 dr Adolfo Poma pracowat na stanowisku adiunkta w kierowanym przez
profesora Marka Cieplaka Srodowiskowym Laboratorium Fizyki Biologicznej, Instytutu Fizyki,
Polskiej Akademii Nauk. Od roku 2018 dr Poma jest adiunktem w Zakladzie Biosysteméw i Materii
Migkkiej, Instytutu Podstawowych Problemow Techniki, Polskiej Akademii Nauk w Warszawie. W
latach 2021-2022 dr Adolfo Poma kierowal grupg badawcza chemii obliczeniowej i modelowania
biomolekut w Migdzynarodowym Centrum Badan Innowacyjnych Biomaterialow (ICRI-BioM-
International Centre for Research on Innovative Bio-based Materials) Politechniki Lodzkiej. ICRI-
BioM wchodzi w zakres migdzynarodowego programu Fundacji na rzecz Nauki Polskie (International
Research Agendas PLUS), wspotfinansowanego przez Europejski Fundusz Rozwoju Regionalnego.

Tak wigc dr Adolfo Maximo Poma Bernaola zdobywal do$wiadczenie badawcze w
renomowanych osrodkach naukowych, majgc duzo sposobnosci doskonalenia swojej wiedzy poprzez
kontakty z autorytetami naukowymi.

ul. Ludwika Pasteura 1, 02-093 Warszawa
tel.: 22 55 26211 (Biuro Dziekana), 22 55 26230 (Administracja)
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Na oceniane osiggni¢cie naukowe, zatytutowane: ,.Symulacje dynamiki molekularnej duzych
zmian konformacyjnych biomolekul: Procesy samoskladania i nanomechanika bialek w
zastosowaniach w badaniach choréb SARS-CoV-2 i Alzheimera” sklada si¢ 8 publikacji
wymienionych ponizej.

Al. Molecular insight into the self-assembly process of cellulose 1B microfibril, TTM Thu, RA
Moreira, SAL Weber, AB Poma, International Journal of Molecular Sciences 23 (15), 8505

A2. Martini 3 Model of cellulose microfibrils: on the route to capture large conformational changes of
polysaccharides, RA Moreira, SAL Weber. AB Poma. Molecules 27 (3). 976

A3. Polysaccharide—protein complexes in a coarse-grained model, AB Poma. M Chwastyk, M
Cieplak. The Journal of Physical Chemistry B 119 (36), 12028-12041

A4. Coarse-grained model of the native cellulose and the transformation pathways to the allomorph,
AB Poma, M Chwastyk. M Cieplak. Cellulose 23 (3), 1573-1591

AS. Elastic moduli of biological fibers in a coarse-grained model: Crystalline cellulose and B-
amyloids, AB Poma, M Chwastyk, M Cieplak, Physical Chemistry Chemical Physics 19 (41), 28195-
28206

A6. Quantitative determination of mechanical stability in the novel coronavirus spike protein, R A
Moreira, M Chwastyk, JL Baker, HV Guzman. AB Poma, Nanoscale 12, 16409-16413

A7. Characterization of structural and energetic differences between conformations of the SARS-CoV-
2 spike protein, RA Moreira, HV Guzman, S Boopathi. JL Baker, AB Poma, Materials 13 (23). 5362

A8. Nanomechanical stability of AP tetramers and fibril-like structures: molecular dynamics
simulations, AB Poma, TTM Thu, LTM Tri, HL Nguyen, MS Li, The Journal of Physical Chemistry B

125 (28). 7628-7637

Powyzsze artykuly opublikowano w dobrych czasopismach o duzym wspdtczynniku
oddzialywania (IF). Sa one do$¢ czgsto cytowane przez innych badaczy. Dr Poma jest autorem
korespondujgcym wszystkich o$miu publikacji. Oczywiscie wszystkie te artykuly byly recenzowane
przez ekspertow. Habilitant opisat gléwne aspekty zgloszonego osiggnigecia w swoim autoreferacie. W
czesci wstepnej tego autoreferatu oméwione sg podstawy teoretyczne metod modelowania uktadéw
biomakromolekulamych, ze szczegdlnym uwzglednieniem klasycznej dynamiki molekularnej (MD),
wybranych metod modelowania gruboziarnistego, oraz sposobow integrowania obu podejsé.
Habilitant wspomina zashigi noblistow, Martina Karplusa i Michaela Levitta w zastosowaniu metody
MD w biologii molekularnej. Warto bylo wymienié tez trzeciego wspdtlaureata tej nagrody - Arieha
Warshela, ktérego wkiad w rozwéj metod modelowania molekularnego byt réwniez bardzo znaczacy.
Nagrode¢ przyznano za ,,wkiad w rozwdj wieloskalowych modeli ztozonych uktadéw chemicznych™,
jako, Ze laureaci rozwijali nie tylko metody MD ale tez sposoby modelowania na réznych poziomach
reprezentacji biomolekut.

Habilitant zwraca uwage na ograniczenia klasycznych metod MD, ktore wynikaja z duzych
rozmiar6w ukladéw biomolekularnych i czgsto z wyjatkowo rozleglej skali czasowej badanych
zjawisk. Warto bylo wspomnie¢ o innych ograniczeniach modeli MD. Mianowicie, dla bardzo
zréznicowanego skladu atomowego 1 dalekozasiegowych korelacji oddzialywan atomowych
dlugoczasowe symulacje mogg by¢ obarczone trudnymi do oszacowania bledami. Na przykiad
potencjal Lennarda-Jonesa 12-6 dobrze opisuje prosta ciecz w dosé szerokim zakresie temperatur, ale



dla wielkich, wielosktadnikowych uktadéw to przyblizenie, wybrane z powodu latwosci w catkowaniu
réwnan ruchu, nie musi by¢ najlepszym. Habilitant opisuje tez wybrane modele gruboziarniste (CG -
Coarse-Grained), ze szczegdlnym uwzglgdnieniem modelu MARTINI. Model ten zostal pierwotnie
stworzony do modelowania dwuwarstwy lipidowej i okazat si¢ doskonalym narzedziem do symulacji
tworzenia si¢ blon komorkowych i ich dynamiki. Mniej udane byly proby rozszerzenia modelu na inne
biomolekuly, w szczego6Inosci na biatka membranowe. Zwykle stosuje sie modele oddziatywan oparte
na znanych strukturach. Habilitant nazywa takie modele (oparte na znanej strukturze) modelami typu
Go. To okreslenie jest niesciste, a czgsto mylace, i moim zdaniem zbedne. Dawno temu, w latach 70-
tych ubieglego wieku, Nobuhiro G ze wspélpracownikami zaproponowali prosty model tancucha na
regularnej 2-wymiarowej siatce jako obraz zwinigtego biatka. Modelowanie bialek oparte na znanej
strukturze (structure-based models), wykorzystywane dzis przez wielu badaczy, ma mato wspolnych
wlasnosci z modelem G&, i chyba dobrze by bylo nie uzywac tej mylacej nazwy.

Zastosowane i rozwijane przez dr. Poma wieloskalowe modelowanie biomolekut jest ciekawe i
bez watpienia pozwalajagce opisywaé zlozone procesy. Nie mniej warto zwrocié uwage, Ze
wykorzystujace fizyczne pola sitowe pelnoatomowe symulacje MD i dynamika molekularna modeli
gruboziarnistych nie sg jedynymi narz¢dziami obliczeniowej teoretycznej biologii molekularnej. Od
dawna, co 2 lata odbywa si¢ $wiatowy eksperyment sprawdzania mozliwosci teoretycznego
przewidywania struktury natywnej biatek (The Critical Assessment of protein Structure Prediction -
CASP). Przez wiele edycji CASP najdoktadniejszymi metodami okazywaly si¢ nie te wykorzystujace
pola sitowe i symulacje MD, ale metody oparte na réznego typu statystycznych modelach
oddziatywan i uzywajace réznorodnych technik probkowania przestrzeni konformacyjnej. Dzié, dzieki
rewolucyjnym osiggnigciom sztucznej inteligenciji (AI) w przewidywaniu struktur biatek, otwieraja si¢
zupelnie nowe mozliwosci modelowania wiclkoskalowego. Wykorzystanie Al, a zwlaszcza uczenia
maszynowego, do wydajnego definiowania potencjatéw statystycznych pozwala na modelowanie nie
tylko bialek, ale rowniez innych biomolekut.

Warto tez zauwazy€, Zze symulacje gruboziarniste przeprowadzone metodg Monte Carlo (z
lokalnymi modyfikacjami modelowanej struktury) dostarczaja rownie dobrego (przyblizonego) obrazu
dynamiki duzych zmian konformacyjnych jak ten uzyskiwany metoda dynamiki molekularnej.

W pracach Al i A2 badano proces powstawania i elastycznych wlasnosci wiokien celulozowych.
W pracy Al uzyto pelnoatomowych symulacji MD do zbadania oddzialywan molekularnych w
mikrowloknach, w szczegdlnoscei ich lokalnej ruchliwosci. Praca pozwolila okredlié jaki jest latwo
dostgpny zakres modelowania wiokien celulozowych z zastosowaniem klasycznych metod MD.
Pozwolilo to wyznaczy¢é potrzebne parametry do zaprojektowania nowego wariantu metody
MARTINI, umozliwiajgcego symulacje wigkszych wiokien opisanych w pracy A2. Zaproponowany
model CG celulozy umozliwia uwzglednienie efektow rozpuszczalnika i modelowanie oddziatywan
widkien z innymi molekulami dla ktérych istnieja juz parametry w modelu MARTINIL. Ten nowy
model widkien jest z powodzeniem wykorzystywany przez innych badaczy.

W pracy A3 zaprojektowano gruboziarnisty model polisacharydéw i opracowano algorytm
umozliwiajacy symulacje oddziatywan biatek z sacharydami. Biatka traktowane sg jako cze$ciowo
elastyczne struktury opisane polozeniami wegli alfa, podczas gdy w polisacharydach monomery
cukrowe reprezentowane sg jako pojedyncze pseudo-atomy. Pokazano, ze taki model CG umozliwia
symulacje MD zgodne z wynikami otrzymanymi z zastosowaniem symulacji MD w reprezentacji
petnoatomowej dla badanych ukladow. Otwiera to mozliwosé swobodnego dokowania gietkich
biomolekut do czgsciowo gietkich struktur biatka.



W pracy A4 opisano symulacje duzych zmian konformacyjnych dlugich widkien celulozowych.
Zastosowano ciekawe podejscie wieloskalowe, w ktérym pelnoatomowe symaulcje MD zostaly
wykorzystane do zidentyfikowania najbardziej ruchliwych fragmentéw i wyznaczenia odpowiednich
potencjatéow dla modeli gruboziarnistych.

W pracy A5 pokazano jak uzyskane metodami doswiadczalnymi fragmentaryczne dane dotyczgce
elastyczno$ci moga by¢ wykorzystane do zdefiniowania modelu oddziatywan umozliwiajgcego
wydajne symulacje wilasnosci elastycznych CG modeli duzych widkien, czy duzych agregatow
biatkowych. Wykazano ilosciowg zgodnos¢ tej metody ze znanymi danymi doswiadczalnymi, czy z
symulacjami atomowymi w dostepnych dla nich przedziatach czasowych. Zaproponowane strategie
symulacji duzych ukladéw biologicznych moga by¢ alternatywa dla zaawansowanych modeli sieci
elastycznych (Elastic Network Model i pochodne modele), lub ich uzupetieniem.

Wielu badaczy zajmujacych sig biologig molekularmg z oczywistych wzgledéw poswiecito duzo
uwagi badaniom nad struktura, mechanizmem dzialania i zmiennoscia ewolucyjng koronawirusa
SARS-CoV-2. Dos¢ szybko ustalono, Ze biatko kolca wirusa (Spike protein) odgrywa giéwna role w
transmisji kodu genetycznego wirusa do zaatakowanych komérek. Konieczne stato si¢ jak najszybsze
opisanie tego procesu na poziomie molekulamym. Dr Poma wzigt udzial w badaniach
doswiadczalnych biatka kolca. Wykorzystal tez opracowane wczeéniej techniki modelowania
molekularnego. Udato mu si¢ scharakteryzowa¢ wilasciwosci energetyczne wybranych konformacji
biatka kolca. Moze to mie¢ znaczenie dla dalszych badafn biomedycznych choroby COVID-19
przenoszonej przez koronawirus SARS-CoV-2 i jego mutacje. Wyniki opisano w pracach A6 i A7.

Metody modelowania zaprojektowane przez dr. Adolfo Poma byly tez wykorzystane do symulacji
protofilamentéw, bedgcych stadium posrednim formowania si¢ widkien amyloidowych.
Prawdopodobnie takie oligomeryczne protofilamenty moga by¢ gléwnym czynnikiem wywolujacym
chorobg Alzhaimera. Wyniki tych badanh opisano w pracy A8.

Prace A1-A8 dokumentujace osiggnigcie naukowe dr. Adolfo Maximo Poma Bernaola pokazujg
dobrze przemyslany i skutecznie realizowany plan stworzenia wydajnej metody symulowania
ztozonych proceséw zachodzacych w duzych uktadach biologicznych. Biomolekuly i ich kompleksy
byly modelowane z wykorzystaniem réznych reprezentacji badanych struktur i réznych modeli
oddziatywan, od klasycznych pol sitowych dynamiki molekularnej, po uproszczone modele, oparte na
obserwacjach doswiadczalnych, w szczegblnosci na danych strukturalnych. Opisane w publikacjach
A1-A8 zastosowania takiego wieloskalowego podejécia pokazuje jego przydatnos$é dla wielu zadan
badawczych biologii molekularnej i bioinzynierii. Osiagnigcie habilitacyjne oceniam wysoko i
uwazam, Ze spolecznos¢ naukowa korzystalaby czesciej z zaproponowanych sposobéw symulacii
biomolekul, gdyby odpowiednie oprogramowanie bylo tez rozpowszechniane w postaci ogélnie-
dostgpnych serwerdw internetowych.

Caloksztalt aktywnosci naukowej dr. Adolfo Poma oceniam réwniez bardzo wysoko. Po
uzyskaniu stopnia doktora i po odbyciu stazu podoktorskim poszerzal on swoja wiedze pracujac w
renomowanych grupach badawczych. Kierowal tez pracami malych grup badawczych. O jego
aktywnos$ci naukowej i wysokim poziomie merytorycznym prowadzonych badan $wiadczy znaczna
liczba publikacji naukowych. Oprécz o$miu prac prezentujacych osiagnigcie habilitacyjne
opublikowal on, po uzyskaniu stopnia doktora, 12 innych prac w dobrych czasopismach naukowych.
Jest tez wspélautorem rozdzialu w monografii wydawnictwa Springer. Wigkszo$¢ publikacji dr.
Adolfo Poma dotyczyla zaawansowanego modelowania ukfadéw biologicznych, réwniez z
wykorzystaniem modeli gruboziarnistych. Wedtug Web of Sciences jego prace byly cytowane przez



innych badaczy okofo 750 razy. Liczba cytowan raportowana przez Google Scholar to okofo 1500,
przy czym liczba ta uwzglgdnia tez autocytowania oraz cytowania w materiatach konferencyjnych,
czy tez w rozprawach doktorskich, itp. Dla kogos kto uzyskat stopien doktora przed mniej wigcej 13-
tu laty to przyzwoity wynik, swiadczacy o tym, ze dr Poma jest aktywny naukowo i zajmuje si¢
badaniami waznymi dla spolecznosci naukowej. Swoje prace dr Poma prezentowal tez wiele razy w
formie zaproszonych wyktadéw na seminariach i konferencjach naukowych. Wyglosit tez kilka
specjalistycznych wykladéw dla doktorantéw.

Dr Adolfo Maximo Poma Bernaola recenzowat paredziesiat prac przysylanych do dobrych i
bardzo dobrych czasopism. Ocenial tez projekty grantowe, co jest dodatkowym potwierdzeniem
uznania dla jego wiedzy eksperckiej. Dr Adolfo Poma wykazal si¢ tez umiejetnoscig zdobywania
funduszy na swoje badania. Kierowat dwoma projektami grantowymi finansowanymi przez Narodowe
Centrum Nauki (SONATA-11 lata 2018-2022, oraz OPUS-23 lata 2023-2027, projekt w trakcie
realizacji). Jego badania byly tez nagradzane przez instytucje naukowe w ktérych pracowal. Uwazam,
ze dr Poma jest dobrze przygotowany do samodzielnej dziatalnosci naukowe;.

Po zapoznaniu sie z dokumentacjg prezentowanego osiggniecia naukowego, oraz 2
cafoksztattem aktywnosci naukowej dr. Adolfo Maximo Poma Bernaola uwazam, Zze w petni spetnia
on wymagania ustawowe (Ustawa z dnia 20 lipca 2018r. - Prawa o szkolnictwie wyiszym i nauce),
stawiane ubiegajgcym sie o stopiert doktora habilitowanego. Jestem tez przekonany, ze
przedstawione do oceny osiggniecie naukowe ,Symulacje dynamiki molekularnej duzych zmion
konformacyjnych biomolekuf: Procesy samosktadania i nanomechanika biatek w zastosowaniach w
badaniach choréb SARS-CoV-2 i Alzheimera” stanowi znaczacy wktad w rozwéj nauk inzynieryjno-
technicznych, dyscypliny inZzynieria biomedyczna. Popieram wiec wniosek o nadanie panu doktorowi
Adolfo Maximo Poma Bernaola stopnia doktora habilitowanego.

Prof. Dr hab. Andrzej Kolinski



