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Niniejsza recenzja zostala przygotowana w odpowiedzi na pismo Sekretarza Rady
Naukowej Instytutu Podstawowych Problemdéw Techniki Polskiej Akademii Nauk (IPPT
PAN), Pana prof. dr hab. inz. Zbigniewa Ranachowskiego, z dnia 8 kwietnia 2024 roku,
w zwigzku z postepowaniem habilitacyjnym dr Adolfo Maximo Poma Bernaola.

Habilitant jest zatrudniony na stanowisku adiunkta w Zakladzie Biosystemoéw i Materii
Miekkiej w IPPT PAN. Tytul magistra fizyki uzyskal na State University of Campinas,
Sio Paulo, Brazylia, w 2007 roku, natomiast dyplom doktora nauk przyrodniczych
w dyscyplinie fizyka uzyskal na Johannes Gutenberg University, Mainz, Niemcy, w 2011

roku.

Opis osiggniecia naukowego

Przedlozone osiggniecie naukowe obejmuje cykl o$miu tematycznie powiazanych artykuléw
opublikowanych w recenzowanych czasopismach naukowych. Kazdy z tych artykulow,
w roku swojej publikacji, zostal wpisany na list¢ zgodnie z przepisami art. 267 ust. 2 pkt
2 1lit. b ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018 roku. Kazdy
artykul zostal przypisany do dyscypliny inzynierii biomedycznej, w ktérej Habilitant
ubiega sie 0 nadanie stopnia.



Wszystkie artykuly z tego cyklu sa pracami wieloautorskimi, z liczba autoréw od 3 do 5.
W ezterech publikacjach Habilitant jest pierwszym autorem, a w pozostalych czterech
jego nazwisko widnieje na ostatniej pozycji. We wszystkich artykulach jest réwniez
oznaczony jako autor korespondencyjny. Na podstawie o§wiadezen wspdlautordw oraz
notek “Author Contribution” w artykulach, gdzie byly one zamieszczone, stwierdzam, ze
wklad Habilitanta w powstanie tych prac byl znaczacy.

Artykuly z tego cyklu zostaly opublikowane w latach 2015-2022. Z wyjatkiem najnowszych
trzech prac z lat 2021-2022, pozostale artykuly zostaly juz kilkadziesiat razy cytowane.
Czasopisma, w ktérych publikowano te artykuly, sa wysoko cenione i posiadaja wysoki
wspoOlezynnik wplywu (Impact Factor).

Ocena osiaggniecia naukowego

Na przedstawiony cykl skladaja sie nastepujace prace:

[A1l] Thu, T. T. M., Moreira, R. A., Weber, S. A., Poma, A. B. (2022). Molecular
Insight into the Self-Assembly Process of Cellulose 15 Microfibril. International
Journal of Molecular Sciences, 23(15), 8505. DOI:10.3390/ijms23158505

W pracy zbadano proces samoorganizacji mikrowlokien celulozy 18 na poziomie
molekularnym za pomoca symulacji dynamiki molekularnej (MD). Celem jest
zrozumienie interakeji miedzy oligomerami g-D-glukozy a mikrowldoknami celulozy I3,
istotnych dla biosyntezy celulozy i wstepnej obrébki biomasy. Badania koncentruja sie na
preferencjach wigzania oligomeréw do réznych krystalicznych powierzchni mikrowtdkien,
uwzgledniajac wplyw oddzialywan hydrofobowych i hydrofilowych oraz role wiazan
wodorowych.

[A2] Moreira, R. A., Weber, S. A,, Poma, A. B. (2022). Martini 3 Model of
cellulose microfibrils: on the route to capture large conformational changes of
polysaccharides. Molecules, 27(3), 976. DOI: 10.3390/molecules27030976

Artykul przedstawia rozwdj gruboziarnistego modelu Martini 3 (CG) dla mikrowltékien
celulozowych, majacego na celu uchwycenie duzych zmian konformacyjnych
w polisacharydach. Badanie koncentruje si¢ na trzech strukturach celulozy: Ia,
I5 i II. Autorzy wykorzystuja symulacje dynamiki molekularnej (MD) wszystkich
atomow do generowania struktur poczatkowych i walidacji modelu CG. Model CG
stosuje wigzy harmoniczne i pole sit Martini 3 do opisu wewnetrznej struktury tancuchéw
celulozy. Proces parametryzacji obejmuje mapowanie centréw atomowych na kulki
CG i optymalizacje parametréw interakcji w celu odtworzenia cech strukturalnych
obserwowanych w symulacjach MD wszystkich atoméw. Model CG skutecznie



odwzorowuje wlasciwoéci strukturalne i stabilnosé termiczna wlékien celulozy, co czyni
g0 odpowiednim do badania duzych zmian konformacyjnych i interakcji z innymi
biomolekulami w $rodowisku wodnym. Badanie wskazuje, ze model Martini 3 moze by¢
dalej ulepszany dla wiekszych zmian konformacyjnych poprzez wlaczenie potencjalow
podobnych do Go.

[A3] Poma, A. B., Chwastyk, M., Cieplak, M. (2015). Polysaccharide—protein
complexes in a coarse-grained model. The Journal of Physical Chemistry B, 119(36),
12028-12041. DOI:10.1021/acs.jpcb.5b06141

W pracy przedstawiono dwa modele gruboziarniste (CG) dla trzech heksoz: celulozy,
mannoheksozy i amyloheksozy, w celu zbadania ich interakeji z bialkami. Pierwszy model
opiera sie na $rodkach masy (CM) monomerdw, natomiast drugi na atomach C4. Model
oparty na atomach C4 okazal sie bardziej precyzyjny i odpowiedni do badania tych
interakeji.

Efektywne stale sztywnosci dla obu modeli okre$lono przy uzyciu symulacji wszystkich
atomdw oraz dwoch metod statystycznych: Inwersji Boltzmanna (BI) i podejécia opartego
na energii (EB). Wyniki wykazaly spéjnosé¢ miedzy obiema metodami, jednak metoda
EB lepiej pasowala do danych eksperymentalnych.

Analiza oddzialywan niewigzacych, przy uzyciu potencjaléw Lennarda-Jonesa, wykazala,
ze wiazania wodorowe w polisacharydach sa silniejsze niz w biatkach. Energie kontaktu
miedzy atomami C4 a o-C w kompleksach katalitycznych heksaoza-Man5B byly znacznie
wyzsze niz w biatkowych wiazaniach wodorowych. Modele CG zweryfikowano za pomoca
badan wszystkich atoméw, co potwierdzilo zgodnosé¢ w dynamice fluktuacyjnej.

Badania podkredlaja znaczenie modeli CG w analizie duzych biosysteméw, oferujac
ujednolicone ramy dla interakeji polisacharyd-bialko. Wyniki sugeruja, Ze stereochemia
heksoz wplywa na parametry CG, a model oparty na C4 daje wieksza precyzje. Wykazano,
7e modele CG skutecznie opisuja istotna dynamike komplekséw polisacharyd-biatko,
ulatwiajac symulacje w dluzszej skali czasowej.

[A4] Poma, A. B., Chwastyk, M., Cieplak, M. (2016). Coarse-grained model of the
native cellulose la and the transformation pathways to the 13 allomorph. Cellulose,
23(3), 1573-1591. Impact Factor: 6.121, DOI:10.1007 /s10570-016-0903-4

W pracy przedstawiono gruboziarnisty model (CG) opisujacy krystaliczne formy celulozy
Io i 13 oraz $ciezki ich transformacji. Autorzy wykorzystuja symulacje dynamiki
molekularnej (MD) dla wszystkich atoméw w celu uzyskania efektywnych parametréw
dla modelu CG, w ktérym monomery glukozy sa reprezentowane przez atomy C4. Do
wyznaczenia parametréow zastosowano dwie metody, inwersje Boltzmanna (BI) i podejscie
oparte na energii (EB). Badanie wykazalo, ze podczas gdy parametry zwigzane ze



sztywnoscig sa podobne dla obu allomorféw, oddzialywania niezwiazane réinia sie, co
prowadzi do nizszej energii i energii swobodnej dla I3 w poréwnaniu z la.

Model CG jest testowany w poréwnaniu z symulacjami wszystkich atoméw, wykazujac
dobra zgodnosé wlasciwosci strukturalnych i funkeji rozkladu promieniowego (RDF)
obu allomorféw. Model jest nastepnie wykorzystywany do badania transformacji
fazowej miedzy Iov i 13, ujawniajac, ze konwersja obejmuje amorficzne stany przejéciowe.
W badaniu zbadano réwniez wspélistnienie regionéw Ia i I8 w obrebie wldkna celulozy,
wykazujac plynne przejscie miedzy tymi dwiema formami.

Podkreslono wydajno$é modelu CG, umozliwiajac badanie reorganizacji strukturalne;
na duza skale i proceséw w dlugiej skali czasowej, ktére sa niepraktyczne obliczeniowo
w przypadku symulacji wszystkich atoméw. Wyniki potwierdzaja, ze 13 jest bardziej
stabilny niz Ie, zaréwno pod wzgledem potencjalu, jak i energii swobodnej.

[A5] Poma, A. B., Chwastyk, M., Cieplak, M. (2017). Elastic moduli of biological
fibers in a coarse-grained model: Crystalline cellulose and j3-amyloids. Physical
Chemistry Chemical Physics, 19(41), 28195-28206. DOI:10.1039/C7CP05269C

W pracy zbadano wladciwodei mechaniczne mikrowldkien celulozowych i S-amyloidowych
za pomoca modelu gruboziarnistego (CG) opartego na strukturze. Analizowano odpowiedz
mechaniczng na rozcigganie i odksztalcenia weglebne, koncentrujac sie na modulach
sprezystosci: wzdluznym (Y7), poprzecznym (Y7) oraz rozciagania (S, shear). Model
CG zostal zweryfikowany za pomoca danych eksperymentalnych i symulacji wszystkich
atomoéw, wykazujac spdjnosé wynikdw.

Dla celulozy badanie wykazalo znaczng anizotropie - Y7, jest okolo 20 razy wieksze
niz Y7 (140 GPa vs. 7 GPa), co przypisano zaangazowaniu wiazan kowalencyjnych
w rozcigganie. Natomiast S-amyloid wykazuje odwrotna anizotropie — Y7, stanowi okolo
polowy Yr w przypadku symetrii potréjnej (3 GPa vs. 7 GPa) oraz jeszcze bardziej
wyraznie w przypadku symetrii podwdjnej (1,6 GPa vs. 21 GPa). Modul rozciagania S
wynosi 3,0 GPa dla celulozy, a dla S-amyloidu 1,2 GPa przy symetrii potréjnej i 0,6 GPa
przy symetrii podwdjnej.

Badanie podkresla, ze anizotropia w celulozie wynika z rozciggania wiazan kowalencyjnych,
podczas gdy w S-amyloidzie jest spowodowana deformacjami sieci wiazan wodorowych.
Model CG oferuje ujednolicone podejécie do obliczania wszystkich stalych sprezystosci,
dostarczajac wgladu w procesy deformacji tych widkien.



[A6] Moreira, R. A., Chwastyk, M., Baker, J. L., Guzman, H. V., Poma, A. B.
(2020). Quantitative determination of mechanical stability in the novel coronavirus
spike protein. Nanoscale, 12(31), 16409-16413. DOI:10.1039/DONR03969A

Artykul bada mechaniczng stabilnosé biatka spike (S) wirusa SARS-CoV-2 (CoV2)
w poréwnaniu z bialkiem spike wirusa SARS-CoV (CoV1) z 2002 roku. Celem badania
jest zrozumienie zwigkszonego rozprzestrzeniania si¢ COVID-19 poprzez analiz¢ domeny
wiazacej receptor (RBD) bialka kolca. Korzystajac z symulacji dynamiki molekularnej
i modeli nanomechanicznych, autorzy odkryli, ze RBD CoV2 wykazuje wigksza stabilnos¢
mechaniczng niz RBD CoV1, z silami zrywajacymi wynoszgcymi odpowiednio 250 pN i 200
pN. Zwiekszona stabilno$¢ przypisano réznicom strukturalnym i dodatkowym kontaktom
stabilizujacym w RBD CoV2. Badanie sugeruje, ze te wlasciwosci mechaniczne moga
ulatwiaé przylaczanie sie wirusa, fuzje i wnikanie do komérek gospodarza, przyczyniajac
sie do wiekszej zdolnosci przenoszenia COVID-19. Odkrycia te wskazujg na potencjalne
cele dla projektowania lekéw przeciwwirusowych majacych na celu destabilizacje RBD
w celu zahamowania wnikania wirusa.

[A7] Moreira, R. A., Guzman, H. V., Boopathi, S., Baker, J. L, Poma, A, J. . B.
(2020). Characterization of structural and energetic differences between
conformations of the SARS-CoV-2 spike protein. Materials, 13(23), 5362.
DOI:10.3390/mal13235362

Badanie koncentruje sie na stabilnodci strukturalnej i réznicach energetycznych réznych
konformacji bialka kolca SARS-CoV-2, kluczowego dla zdolnodci wirusa do wiazania
sie z receptorem ACE2 i wnikania do komorek. Wykorzystujac metody obliczeniowe,
takie jak symulacje dynamiki molekularnej (MD) i obliczenia Poissona-Boltzmanna (PB),
analizowano stabilnoéé i profile energetyczne trzech konformacji biatka kolca: wszystkie
domeny wiazace receptor (RBD) w dél (3down), jedna RBD w gore (lup2down) oraz
dwie RBD w gére (2upldown).

[A8] Poma, A. B, Thu, T. T. M., Tri, L. T. M., Nguyen, H. L., Li, M. S. (2021).
Nanomechanical stability of A/ tetramers and fibril-like structures: molecular
dynamics simulations. The Journal of Physical Chemistry B, 125(28), 7628-7637.
DOI1:10.1021 /acs.jpcb.1c02322

Badanie dotyczy stabilnosci nanomechanicznej tetrameréw amyloidu beta (Af) oraz
struktur przypominajacych wldkna, ktére sa zwiazane z choroba Alzheimera (AD) i innymi
zaburzeniami neurodegeneracyjnymi. Wykorzystano modele gruboziarniste (CG) oraz
symulacje dynamiki molekularnej (MD) do analizy wlaSciwosci mechanicznych tych
agregatow A/3. Gléwnym celem jest zrozumienie, jak stabilnoé¢ mechaniczna zmienia sie
w trakcie procesu zwléknienia i jej potencjalny wplyw na toksycznosé komarkowa.

on



Podsumowanie

Powyzsze publikacje skupiaja sie na gruboziarnistym modelowaniu i symulacjach
molekularnych, szczegélnie w kontekscie badan nad celuloza oraz bialkami strukturalnymi
I enzymatycznymi. Zawieraja one doglebne analizy dotyczace agregacji do postaci
wlokien oraz wytrzymalosci mechanicznej i stabilnosci strukturalnej bialek wirusa
SARS-CoV-2. Wyniki tych badan dostarczaja cennych informacji na temat réznic
energetycznych i stabilnosci konformacji bialek SARS-CoV-2, co ma kluczowe znaczenie
dla opracowywania nowych metod terapeutycznych i lepszego zrozumienia wiasciwosci
mechanicznych systeméw biologicznych, takich jak oligomery i wldkna.

Stwierdzam, ze cykl publikacji stanowi tematycznie polaczony zbidr artykuléw naukowych,
z ktérych kazdy wnosi unikalny wklad w rozwéj metod gruboziarnistego modelowania
i symulacji molekularnych. Razem tworza one znaczacy postep w dziedzinie inzynierii
biomedycznej. Zestaw tych publikacji spelnia kryteria osiagniecia naukowego zgodnie
z art. 219 ust. 2 ustawy Prawo o szkolnictwie wyzszym i nauce z dnia 20 lipca 2018
roku.

Ocena cato$ciowego dorobku naukowego, dydaktycznego
i organizacyjnego

Dorobek publikacyjny dra Adolfa Maximo Pomy Bernaoli, z wylaczeniem 8 prac
skladajacych sie na zgloszone osiagniecie naukowe, obejmuje 21 publikacji: 1 rozdzial
w monografii miedzynarodowej, 12 artykuléw w czasopismach naukowych, 1 artykul
wstepny (Editorial) oraz 7 materialéw konferencyjnych. Warto podkreslié, ze jego
artykuly ukazaly sie w renomowanych periodykach, takich jak Nature Communications
(IF2022 = 17,694) i Nano Letters (IF2022 = 12,262). Od 2012 roku, czyli od daty
najstarszej publikacji, drednia roczna liczba jego publikacji wynosi 2-3. Szcezegdlnie
intensywny wzrost aktywnosci publikacyjnej odnotowano od 2015 roku, zwlaszcza od
momentu objecia przez dra Pome funkcji kierownika grupy badawczej, co éwiadezy o jego
dojrzalodci naukowe;j.

W swoim wniosku dr Poma opisuje $ciezke naukowa, rozpoczynajac od pracy jako
stazysta naukowy na Uniwersytecie “La Sapienza” w Rzymie, gdzie prowadzil
symulacje molekularne ab initio. Nastepnie pracowal jako adiunkt w Instytucie Fizyki
Polskiej Akademii Nauk, gdzie opracowal modele do badania zmian konformacyjnych
w ukladach biomolekularnych. Zostal mianowany kierownikiem grupy badawczej
w Miedzynarodowym Centrum Badan Innowacyjnych Biomaterialéw, gdzie jego prace
nad nanomechanikg oddzialywania wirus-komérka w kontekscie SARS-CoV-2 zostaly
opublikowane w Nature Communications. To wszystko dowodzi jego istotnej aktywnosci
naukowej w réznych instytucjach.



Dzialalno$é dydaktyczna dra Pomy nie jest znaczaca, co jest zrozumiale, biorac pod
uwage jego prace w instytucie badawcezym, a nie na uczelni. Tym bardziej warto docenié
jego inicjatywe w prowadzeniu kurséw dla doktorantdéw i organizowaniu seminariéw.

Dr Poma regularnie prezentuje swoje wyniki badan, wyglaszajac prelekcje lub prezentujac
plakaty naukowe $rednio kilka razy w roku. Czes$é tych wystapien miala miejsce na
krajowych seminariach, ale nie zabraklo takze prezentacji na istotnych konferencjach
zagranicznych, takich jak spotkanie American Physical Society.

Za swoje osiagniecia naukowe dr Poma otrzymal kilka nagréd na szezeblu lokalnym.
Wazniejsze jednak jest zdobycie finansowania trzech projektéw w konkursach, cho¢
z jednego sie wycofano (wniosek nie zawiera szczegdléw tej decyzji). Szezegblnie godne
uwagi jest prowadzenie projektu NCN OPUS w 23 edvcji, gdzie wskaznik sukcesu wynosil
tylko 13%. Ponadto, dr Poma zostal ekspertem NCN na lata 2022-2025, COST-Actions
w 2022 roku oraz National University of San Marcos (UNMSM) w Peru od 2017 roku.

Na koniec warto dodaé, ze dr Poma jest aktywnym czlonkiem globalnej spolecznosci
naukowej. Wykonal ponad 170 recenzji artykuléw naukowych dla réznych periodykow
i pelni role edytora w trzech czasopismach naukowych. Jego uznanie potwierdzaja takze
dane naukometryezne: 826 cytowan wedlug Web of Science, 1507 cytowan wedlug Scopus
oraz indeks Hirscha wynoszacy 16.

Konkluzja

Biorac pod uwage pozytywna ocene osiagniecia naukowego dr. Adolfo Maximo Pomy
Bernaoli, w postaci cyklu powigzanych tematycznie publikacji pt. “Symulacje dynamiki
molekularnej duzych zmian konformacyjnych biomolekul: Procesy samoskladania
i nanomechanika bialek w zastosowaniach w badaniu choréb SARS-CoV-2 i Alzheimera”,
stwierdzam, ze dr Poma spelnia wymagania stawiane kandydatom do stopnia naukowego
doktora habilitowanego.

W zwigzku z powyzszym, popieram wniosek o nadanie Panu dr Adolfo
Maximowi Poma Bernaoli stopnia doktora habilitowanego nauk inzynieryjno-
technicznych w dyscyplinie inZzynieria biomedyczna.
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