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Opinia o
osiagni¢ciach naukowych oraz o catoksztalcie dzialalnosci naukowe;

dr inz. Adolfo Maximo Poma Bernaola

przedstawionych w zwigzku z prowadzonym postepowaniem habilitacyjnym

Swojg opinig¢ w sprawie postgpowania habilitacyjnego wykonatem na podstawie dostarczonych
mi materialéw przez Instytut Podstawowych Probleméw Techniki PAN (Rada Naukowa) oraz
sporzadzitem w zakresie eksperckim zwiazanym z moja aktywnoscia naukowa w odniesieniu do
Osiagnigeia naukowego majacego stanowié¢ znaczacy wkiad w rozwoj danej dyscypliny naukowe;j
Kandydata (inzynieria biomedyczna).

Pan dr Adolfo Maximo Poma Bernaola swojg kariere naukowa rozpoczat w San Paulo
w Brazylii gdzie na State University of Campinas w 2007 r. otrzymata stopien magistra w zakresie
fizyki. Dalej swoja karier¢ naukowa kontynuowat juz w Europie gdzie na Johannes Gutenberg
University, Mainz, Niemcy otrzymata w 2011 r. stopiefi doktora w dyscyplinie fizyka za prace pt.:
~Coarse-graining and quantum-classical adaptive coupling in soft matter”. Promotorem pracy byli
Prof. Dr. Kurt Kremer i Prof. Dr. Luigi Delle Site. Staz podoktorski dr Bernaola odbyt w latach
2011-1013 w Institute of Physics, University of Rome “La Sapienza” w Rzymie. Poczynajac od
2013 r dr Bernaola zostat zatrudniony jako adiunkt w Instytucie Fizyki PAN, Pracownia Fizyki
Biologicznej w Warszawie, gdzie pracowat do 2018 r. W roku 2018 zostat nastgpnie zatrudniony
jako adiunkt w Instytucie Podstawowych Probleméw Techniki PAN, Zakiad Biosystemow
i Materii Migkkiej w Warszawie, gdzie pracuje do chwili obecne;j. Przy czym w latach 2021-2022
jako adiunkt zostat tez miodszym kierownik grupy chemii obliczeniowej i modelowania
biomolekut na Politechnice L6dzkiej, ICRI-BioM. Te wszystkie fakty odnosnie mobilnosci
Kandydata mozna zatem uznac za spelnienie jednego z wymogow ustawowych, iz Habilitant
prowadzit istotng aktywnoscig naukowg albo artystyczna realizowana w wiecej niz jednej uczelni,

instytucji naukowej lub instytucji kultury, w szczegélnosci zagranicznej.
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Zanim przejde do oceny Osiagnigcia/Osiggnie¢ naukowego/naukowych, przedstawie
opini¢ o pozostalych elementach wniosku habilitacyjnego (sg jedynie zwyczajowo oceniane),
ktére sa pozytywne. Habilitant oprocz 8 publikacji sktadajacych sie na Osiggniecie naukowe
posiada w swoim dorobku naukowym w sumie 12 innych publikacji, ktore wszystkie zostaty
opublikowane po doktoracie. Dodatkowo posiada jedno opracowania monograficzne w postaci
rozdziatu w ksigzce. W sumie jego dorobek obejmuje 20 prace z listy JCR. W dorobku dr Bernaola
mozna tez odnotowac udziat w szeregu konferencji, gdzie przedstawiat swoje referaty w postaci
ustnej lub posterowej. Niektore z tych konferencji sa dobrze rozpoznawalne w srodowisku
naukowych. Parametry naukowometryczne Kandydata sg dos¢ dobre i na pewno adekwatne do
dyscypliny jaka reprezentuje i etapu rozwoju swojej kariery. Jego indeks H wynosi 16 (WoS),
aliczba cytowan 826, w tym bez autocytowari jest 735 (WoS — dane z wniosku). Srednio na
publikacj¢ daje to wynik ok. 36 cytowan niezaleznych. Jest to bardzo wysoka liczba, swiadczaca
o rozpoznawalnosci naukowej Kandydata. Dr Bernaola wykazuje tez spora aktywnoscia
w realizacji projektow grantowych (jako wykonawca lub gtéwny wykonawca). W sumie zdobyt
trzy granty (dwa OPUS i jeden SONATA) jako kierownik i uczestniczyt w realizacji dwoch
innych. Przy czym do realizacji jednego z projektow nie doszto co moze warto wyjasnic
zapraszajagc Kandydata na posiedzenie komisji. Uczestniczyt tez w realizacji projektow
migdzynarodowych. Habilitant wykazuje spora aktywnos¢ organizacyjng na niwie akademickiej.
Jest edytorem w jednym czasopismie i byl edytorem goscinnym w dwdch numerach specjalnych
czasopism. Jest cztonkiem dwdch prestizowych migdzynarodowych towarzystw naukowych
(Biophysical Society i American Physical Society). Dziata tez jako cztonek kilku ciat eksperckich
w Polsce (NCN, FNP) i poza (EC, Peru). Habilitant byta tez recenzentem w wielu czasopismach
naukowych, przy czym recenzowanie tak wielu prac dla czasopism z MDPI, w mojej osobistej
ocenie, nie nalezy uznawac jako prestizowe zajecie. Habilitant prowadzi zauwazalng lecz skromng
aktywnos¢ dydaktyczna w postaci opieki nad w sumie czterema stazystami po doktoracie.
Z przedstawionych danych nie wynika tez, ze byt promotorem pomocniczym w przewodach
doktorskich lub promotorem w prowadzeniu magistrantow. Kandydat otrzymat w sumie cztery
nagrody za swojg dziatalnos¢ naukowa. Mimo, Ze te wszystkie elementy oceny nie sg podstawa
formalng do otrzymania stopnia dr habilitowanego, ale w przypadku Habilitanta pokazuja, ze jest
on dojrzatg osobg pod wzgledem organizacyjnym i w peni przygotowana do roli samodzielnego
pracownika naukowego ze stopniem dr hab.

Przedstawione przez Habilitanta osiggnigcie naukowe, bedace podstawg starania sig
o stopien dr hab. pt. ,Symulacje dynamiki molekularnej duzych zmian konformacyjnych
biomolekut: Procesy samosktadania i nanomechanika biatek w zastosowaniach w badaniu choréb

SARS-CoV-2 i Alzheimera” zawiera 8 prac opublikowanych w latach 2015-2022. Warto
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odnotowacd, ze we wszystkich pracach Habilitant byt albo pierwszym albo ostatnim autorem
i zawsze byt autorem korespondencyjnym. Opis wktadow autoréw dr Bernaola przedstawia dos¢
wyczerpujaco i opisy te wskazujg jednoznacznie na wiodgcg role Habilitanta w tych pracach
(projektach). Pod tym wzgledem nie mam zastrzezen co do opisu udziatéw. Warto tez zaznaczy¢,
ze sktady autorskie przedstawianych prac sa bardzo migdzynarodowe.

Oceniajac monotematyczny cykl publikacji na poczatku chcialbym zwrdéci¢ uwage na blad
w tytule, gdyz SARS-CoV-2 nie jest nazwg choroby a nazwa wirusa. Przedstawiony cykl
poswiecony jest bardzo ciekawe] tematyce zwigzanej z wieloskalowymi obliczeniami
biopolimerdw biatkowych i cukrowych. Cykl prac jest spojny 1 metodycznie i tematycznie, mimo,
ze rozne uktady byly przedmiotem badan. Badane biopolimery stanowig istotny sktad komorek
iw sumie tworzg makrouktady, ktére z jednej strony trudne s3 do badania metodami
eksperymentalnymi, a z drugiej do niedawna byly poza zasiggiem metod opartych na symulacjach
molekularnych. Méwigc ogolnie, Kandydat wkroczyl w ten obszar dzigki temu, ze rozwinat
metody dynamiki molekularnej typu ang. coarse grain (CG). Przedmiotem jego zainteresowania
byly wiasciwoscei dynamiczne i mechaniczne tych uktadéw, a wiele wynikéw Jego symulacji
przyniosto dane zgodne lub zblizone z danymi eksperymentalnymi co pokazuje, ze rozwdj metod
CQG jest istotny i moze w przysziosci prowadzi¢ do badania uktadow nawet subkomadrkowych.

Praca Al dotyczy wglagdu na poziomie molekularnym w proces samoorganizacji
mikrowtokien celulozy Ip i przynosi ciekawe wyniki na temat fluktuacji i odziatywan
elektrostatycznych 1 Van der Waalsa miedzy tancuchami oligomeréw B-D-glikanow
a mikrowfoknem celulozy. Praca A2 jest pracg metodyczng i dotyczy opracowania uniwersalnego
modelu gruboziarnistego do badania dhugich mikrowldkien celulozowaych w polu sitowym
MARTINI 3. Jest to ciekawe i wartosciowe rozwiazanie implementujace nowa metode CG w tym
polu sifowym (ulepszenie metody SBCG czyli Gd), co pozwala na badanie duzych zmian
konformacyjnych w celulozie. Nowoscig w tym rozwinieciu byto zastosowanie nowego modelu
rozpuszczalnika. Nowa metoda dzigki temu nie tylko pozwala na badanie zmian konformacyjnych
policukréw, ale tez na ich odzialywanie z biatkami. Praca A3 jest dalszym rozwinigciem modelu
gruboziarnistego typu Go w celu badania kompleksow biatko-cukier. W pracy tej opracowano
szereg parametrow pola sitowego dla réznych fragmentéw biopolimeréw. Korzystano przy tym
z dwoch metod statystycznych. Opracowany nowy model GC pozwala na bardziej efektywna
symulacje ukfadéw w duzej skali i zawiera model tak zwany wody ukrytej. Wyniki symulacji
nowej metody poréwnywano z wynikami symulacji pelnoatomowe;j i otrzymano dobre zgodnosci.
Jest to bardzo istotne aby nowe uproszczone metody kalibrowaé i poréwnywal z bardziej
zaawansowanymi. Praca A4 jest kolejng pracg metodyczna, gdzie metoda CG zostala zastosowana

do wyznaczania efektywnych parametréw CG dhugich wiokien w allomorfach celulozy. Metoda
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wykorzystana do wyznaczenia efektywnych parametrow CG byla taka sama jak w przypadku
uktadu polisacharyd-biatko. Zaleta tego modelu jest to, Ze moze zosta¢ zastosowany do badania
uktadow wieloskalowych, takich jak wtokna celulozy o dtugosci 1000nm, ktére obecnie nie mogg
by¢ symulowane w podejsciu pelnoatomowym. Praca A5 obejmowata ciekawe zjawisko
rozwijania pojedynczego farficucha biatka w warunkach mechanicznych i termicznych.
W podejsciu tym wykorzystano model CG oparty na rozwinigciu Go. W pracy rozszerzono zakres
zastosowania modelu na modelowanie duzych agregatéw typu p-amyloidy i mikrowldkna
celulozy 1. Wyniki badan byly skorelowane z danymi z AFM. Rozwinigty model jest
warto$ciowym narzedziem do nanomechanicznej charakteryzacji duzych systemow biatkowych
i cukrowych dostarczajgc informacji na temat zachowania nanomechanicznego widkien
biologicznych. Zaleta tego modelu jest szybkos¢ obliczeniowa. Praca A6 jest trochg przesunigciem
symulacji w kierunku biafek i obejmuje badania nanomechanicznej stabilnosci i charakterystyki
energetycznej biatka kolca wirusa SARS-CoV-2. Praca powstawala w czasie pandemii, gdzie
kolejne wersje zmutowanego wirusa byly odkrywane i szeroko badane pod wzgledem
oddziatywania domeny RBD wirusa z domena ludzkiego receptora ACE2. Warto podkresli¢, ze
praca ta byla pierwsza opublikowang praca, ktéra w 2020 roku opisata stabilnos¢ mechaniczng
biatka S (Spike) w wirusie SARS-CoV-2 oraz réznice migdzy nim a biatkiem pochodzacym
z SARS-CoV-1. Wniosta ona wiele w zrozumienie tego procesu stabilizacji wolnego biatka S.
Praca A7 natomiast jest kontynuacja pracy A6 i dotyczy charakterystyki strukturalnej
i energetycznej ektodomeny homotrimerowego biatak S wirusa SARS-CoV-2 w réznych
konformacjach (typu up lub down). W pracy przeprowadzono analiz¢ réznicowa map
kontaktowych (dCD) w roznych wariantach tego biatka (up lub down). W pracy przeprowadzono
szereg symulacji dynamika molekularng i badano dCD dla wielu klatek symulacji.
Najwazniejszym ustaleniem bylo zaobserwowanie, ze konformacja 3down (catkowity stan
zamkniety) jest najbardziej stabilna ze wszystkich badanych systemow i jest ona stanem
natywnym w przypadku braku obecnosci receptora ACE2. Przeprowadzone obliczenia zgodne sa
z danymi in vitro. Ustalenie to wskazuj¢, ze podniesienie jednej z domen RBD zachodzi tylko
w przypadku pojawienia si¢ receptora ACE2 i moze by¢ zwigzane z odzialywaniami np.
elektrostatycznymi dalekiego zasiggu. Praca A8 jest kontynuacja zastosowania metod CG
w ramach podejscia Go do badan nanomechanicznych uktadéw biatkowych. W pracy tej metoda
ta zostala zastosowana do badania oligomeréw APs; obecnych w chorobie Alzheimera.
Przedstawiona praca byla weryfikacjg badan eksperymentalnych (AFM) innej grupy badawczej,
ktora wykazywata roznice w stabilnosci nanomechanicznej migdzy skupiskami A,

protowtoknami, a strukturami widknistymi w systemach APas2. W pracy stosowano petnoatomowe



symulacje DM z implementacjg sity zewngtrznej i obliczenia SBCG. Przeprowadzone symulacje
pozwolity na okreslenie parametrow elastycznosci do poréwnan eksperymentalnych.

Habilitant w swoim Autoreferacie omawia poszczegdlne prace i przy tej okazji
podsumowuje co jest osiggnieciem naukowym wniesionym przez dang prace. Jako recenzent
jednak bardziej hoiistycznie podejde do tego czym zajmuje si¢ Habilitant i jakie sg tego efekty w
postaci osiggnigcia. W moim przekonaniu mozna mowi¢ nawet o dwoch osiagnigciach naukowych
o znaczacym wkiadzie w rozwoj danej dyscypliny naukowej. Pierwszym z nich jest rozwdj metod
CG, ktore pozwalaja na prowadzenie symulacji dynamika molekularng makroukfadow
biopolimerdéw i badanie ich wlasciwosci dynamicznych i mechanicznych. Stad tez mozna mowic,
ze jest to osiagnigcie w dyscyplinie inzynieria biomedyczna, a nie nauko chemiczne. Drugim zas
osiggnieciem jest zastosowanie rozwijanych CG metod do badania konkretnych uktadow
makromolekularnych typu policukry, uklady biato-cukry/policukry czy tez uktady biatkowe, gdzie
struktura i odziatywanie ma znaczenie. Sg to uktady strukturalne, a nie enzymatyczne stad ich
rozmiary sa znaczne. Habilitant w swoich badaniach prowadzi symulacje tych biopolimeréw pod
katem wiasciwosci strukturalnych i mikromechanicznych, co tez miesci si¢ w dyscyplinie
inzynierii biomedyczne;j.

Podsumowujac oceng Osiagniecia naukowego Habilitantka moge stwierdzi¢, ze w sumie
do przedstawionych osiggnigc nie mam uwag krytycznych a przedstawiony zbi6r prac, ze wzgledu
na tematyke jak i potencjalne zastosowanie nowych metod CG, spelnia wymogi ustawowe
i stanowi znaczny wkiad w rozwdj dyscypliny inzynieria biomedyczna. Mozna nawet
przypuszczac, ze proponowane badania bgdg stanowi¢ dopiero poczatek zastosowan metod CG
rozwijanych przez Habilitanta do innych uktadéw jako uzupetnienie badan eksperymentalnych.

Podsumowujac natomiast catosciowo swoja recenzje moge powiedzied, ze osiagniecie
naukowe w postaci cyklu publikacji i rozlegta dziatalnosé naukowa w tym migedzynarodowa oraz
mobilnos¢ Kandydata wypetniajg wymogi ustawowe (Ustawa z dn. 20 lipca 2018 r. Prawo
o szkolnictwie wyzszym i nauce — tekst jednolity Dz. U.z2023 r. poz. 742), a catoksztalt naukowy
dorobku i dziatalnosci naukowej dr Adolfo Maximo Poma Bernaola sg bardzo solidne i stanowia
znaczacy wklad w rozwdj nauki w dyscyplinie inzynieria biomedyczna. Wnosze zatem do Komisji

habilitacyjnej powotanej do przeprowadzenia przewodu habilitacyjnego o przyjecie rozprawy

habilitacyjnej dr Adolfo Maximo Poma Bernaola oraz dopuszczenie Go do dalszych etapow

postepowania habilitacyjnego.



