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Recenzja
w postgpowaniu o nadanie stopnia doktora habilitowanego dr Adolfo Poma Bernaoli

dla Rady Naukowe;j Instytutu Podstawowych Problemow Techniki Polskiej Akademii Nauk

Pan Adolfo Pomo Bernaola jest fizykiem. Magisterium z fizyki uzyskat na State University of
Campinas w Sao Paulo w Brazylii. Tematem magisterium byla ,,Symulacja atomistyczna
rzadkich zdarzen poprzez probkowania sciezki przejscia”. Praca ta zostala wykonana na
Wydziale Fizyki Materii Skondensowanej. Nastepnie rozpoczgt studia doktoranckie na
Uniwersytecie Johannesa Gutenberga w Moguncji, wykonujac prace doktorskg w Instytucie
Maxa Plancka Badan nad Polimerami, zakoniczone w 2011 roku obrong rozprawy pod tytutem
,.Gruboziarnistos¢ 1 kwantowo klasyczne sprzgzenie adaptacyjne w materii miekkiej”.
Promotorami przewodu byli prof. Kurt Kremmer oraz prof. Luigi Dell Site.

Przez dwa kolejne lata byl zatrudniony jako post-doc w Instytucie Fizyki Uniwersytetu
Rzymskiego "La Sapienza", a nastgpnie jako adiunkt kolejno w IFPAN, Politechnice Lodzkiej
i, od 2018 roku do chwili obecnej, w Zaktadzie Biosysteméw i Materii Miekkiej Instytutu
Podstawowych Problemow Techniki PAN.

Dr. Adolfo Poma przedstawitl osiggniecie habilitacyjne pt. "Symulacje dynamiki molekularnej
duzych zmian konformacyjnych biomolekul: Procesy samosktadania i nanomechanika biatek
w zastosowaniach w badaniu choréb SARS-CoV-2 i Alzheimera".

Osiaggnigcie stanowi zestaw osmiu opublikowanych w czasopismach angielskojezycznych prac
naukowych. Pierwszych pie¢ prac przedstawia wykorzystanie modeli gruboziarnistych i wktad
Autora w rozw() metodologii modelowania gruboziarnistego i jego poréwnania z symulacjami
pelnoatomowymi do badania systemow biomolekularnych sktadajgcych sie z réznego rodzaju
komponentow takich jak np. biatka, cukry oraz ich kompleksy. W trzech pozostatych
artykutach [A6 do AS8] przedstawiono badania nanomechaniki wybranych kompleksow,
istotnych dla choréb takich jak COVID-19 i choroba Alzheimera. W pracach tych koncentruje

si¢ habilitant na stabilnosci kompleksow i jej roli w epidemiologii lub rozwoju danej choroby.



W pierwszej pracy [Al] Autorzy przedstawiaja wyniki symulacji, metoda dynamiki
molekularnej, procesu samoorganizacji mikrowlokien celulozy. Dwie, 60ns trajektorie z
krokiem czasowym 2fs, pozwolily na charakterystyke oddziatywan pomiedzy pojedynczymi
wléknami a oligomerami prowadzacych do tworzenia celulozy I beta i na okreslenie zaleznosci
tego procesu od dtugosci tanicucha i sity oddziatywan hydrofilowych. Opracowanie metodologii
pozwalajacej na uzycie gruboziarnistego modelu MARTINI3 i zmodyfikowanego modelu
celulozy pozwolito na wydluzenie poszczegélnych produkcyjnych symulacji do 100 ns i
osiagniecie limitu symulacji budowy Sciany komorkowej roslin. Inng wartoscia
zaproponowanych zmian jest otwarcie mozliwosci obliczen z uwzglednieniem oddzialywan z
innymi sktadnikami uktadu (biatka, lipidy, cukry itp.). Kolejna iteracjg, omdwiong w publikacji
[A3], jest rozwiniecie modelu gruboziarnistego przy uzyciu reprezentacji typu Go. Wyzwanie
przeprowadzenia symulacji kompleksow biatko-polisacharyd wymagato opisu zapewniajacego
ramy dla ujednoliconego podejscia do ukladow polisacharydowo-biatkowych zawierajacych
efektywne atomy, ktore odpowiadaja grupom o poréwnywalnej wielkosci. Budowa nowego
modelu zostata przeprowadzona w pracowni profesora Marka Cieplaka, od lat specjalizujacego
sie w modelach typu Go. Nic wiec dziwnego, ze weryfikacja na przykladzie kompleksu
katalizatorowego heksozy-Man5B, zaréwno eksperymentalna jak réwniez w poréwnaniu z
symulacjami petnoatomowymi dynamiki molekularnej, wypadta dla modelu znakomicie.
Model taki zostat sparametryzowany dla celulozy na podstawie petnoatomowych symulacji
MD, jak opisano w publikacji [A4]. Model gruboziarnisty oparty na podejsciu Go zastosowano
takze w pracy [AS5] do charakteryzacji nanomechanicznej duzych wlokien celulozy oraz beta
amyloidéw. Poréwnanie wynikow symulacji z dostepnymi eksperymentami potwierdzito
stosowalno$¢ zbudowanego modelu do opisu nanomechanicznych wiasciwosci duzych
systemow biatkowych i cukrowych. W publikacji [A6] przedstawiano badania struktury,
stabilnosci i charakterystyki energetycznej biatka S domeny RBD wirusow SARS-CoV-1 i
SARS-CoV-2 na podstawie analiz trajektorii dynamiki molekularnej. Rozwinigciem tego nurtu
badan jest praca [A7], w ktorej okreslono roznice energii swobodnej pomiedzy konformacjami
otwartymi a stanem catkowicie zamknigtym biatka S (tj. takim, w ktérym zaden monomer w
trimerze nie wystepuje w konformacji ,,up” wymaganej do interakcji biatka S z receptorem
ACE2). Istotne w chorobie Alzheimera, peptydy Abeta-42 i Abeta-40 oraz ich wiasciwosci
agregacyjne zbadano symulacyjnie, przy wykorzystaniu zmodyfikowanego modelu Go, w
procesie nano-nakluwania i opisano w publikacji [A8]. Uzyskane wyniki dostarczajg cennych
informacji o mechanizmie wzrastania stabilnosci z rozmiarem wiokien peptydow Abeta 1 sg

zgodne z wynikami badan metoda mikroskopii sit atomowych.



W podsumowaniu stwierdzam, ze przedstawione przez dr Adolfo Poma osiem publikacji
stanowi spdjne osiggnigcie zgodne z tytutem przedstawionej rozprawy habilitacyjnej. Prace
habilitanta zostaly opublikowane w dobrych i bardzo dobrych czasopismach o zasiegu
miedzynarodowym. Z faktu, Ze jest habilitant autorem korespondencyjnym wszystkich o$miu
prac oraz z o$wiadczen wspotautoréw wynika jego dominujgcy wklad do przedstawionych
prac. Opisane w nich badania habilitanta stwarzaja nowe mozliwosci symulacji ukladow

biomolekularnych i jako takie stanowia istotny wktad do inzynierii biomedyczne;j.

Pozostale osiagniecia dr Poma to 12 publikacji w czasopismach o zasiegu miedzynarodowym
1 wspdlautorstwo jednego rozdziatu w ksigzce wydanej w 2022 roku przez wydawnictwo

Springer US. W pieciu z tych publikacji jest dr Poma autorem korespondencyjnym.

Prace habilitanta byty cytowane ponad 800 razy, a jego indeks Hirscha wynosi 16, a wiec jest

wysoki jak na ten etap kariery naukowej.

Jest ponadto wspolautorem siedmiu abstraktow konferencyjnych. Wyglosit 24 wyktady i

seminaria na zaproszenie w Polsce, Europie i USA.

Dr Poma byl kierownikiem dwoch projektow NCN 1 uczestniczyt jako wykonawca w dwéch

projektach europejskich kierowanych przez Prof. Marka Cieplaka.
Pelni funkcje eksperckie w EU, NCN, akeji COST, FNP i Uniwersytecie $w. Marka w Peru.

Jest takze edytorem trzech czasopism naukowych, w tym edytorem akademickim w Journal of

Structural Biology.
Byl recenzentem prac w ponad 20 czasopismach naukowych.

W podsumowaniu stwierdzam, ze opisane w rozprawie habilitacyjnej osiggni¢cie naukowe dr
Adolfo Poma Bernaoli stanowi istotny wklad do inzynierii biomedycznej, a catoksztalt Jego
dzialalnosci naukowej spelnia z naddatkiem ustawowe i zwyczajowe wymagania do uzyskania

stopnia naukowego doktora habilitowanego.
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