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Ocena
rozprawy doktorskiej p. mgr Krzysztofa Baczynskiego p.t. ,,Badanie atomowych

modeli blony tylakoidu przy uzyciu symulacji dynamiki molekularnej”

Fotosynteza jest jednym z najbardziej intensywnie badanych procesow ze wzgledu
na jej olbrzymie znaczenie dla wyzywienia ludzkos$ci, a takze w aspekcie zapewnienia
potrzeb energetycznych. Konwersja energii $wiatla na energi¢ wigzan chemicznych
dokonuje si¢ w blonach fotosyntetycznych (tylakoidach) posiadajgcych specyficzny sktad
bialkowy, barwnikowy i lipidowy. Dominujacymi lipidami tylakoidow 1 jednoczesnie
charakterystycznymi dla tych blon sg galaktolipidy — monogalaktozylodiacyloglicerol
(MGDG) 1 digalaktozylodiacyloglicerol (DGDG). To, ze w procesie ewolucji whadnie te
lipidy zostaly wyselekcjonowane jako lipidy blon fotosyntetyczunych, zapewne wiaze si¢ z
ich specyficznymi wlasciwosciami, ktorych nie posiadajg inne grupy lipidoéw powszechnie
wystepujgce w pozostatych blonach komorki roslinnej. Badanie atomowych modeli
zbudowanych z tych lipidéw przy uzyciu symulacji dynamiki molekularnej jest dziataniem
prowadzacym do pelniejszego poznania ich wlasciwosci i zrozumienia dlaczego wladnie te
lipidy wystepuja w blonach fotosyntetycznych. Ponadto badania takie moga dostarczy¢
wiclu waznych informacji, ktorych nie mozna uzyskaé na drodze eksperymentalnej.

Tym zagadnieniom poswiecona jest rozprawa doktorska mgr Krzysztofa Baczynskiego.
Doktorant zbudowat modele dwuwarstwy skladajace si¢ z MGDG 1 DGDG oraz model
odwroconej fazy heksagonalnej, nastgpnic przeprowadzit symulacje dynamiki
molckularnej tych ukladow i dokonat analizy istotnych parametréw i ich ewentualnych

zaian w trakcie symulacji.



Temat badawczy podjety przez mgr Baczynskiego jest interesujacy i naukowo wazny,

dlatego w opinii recenzenta spetnia on wszelkie wymogi stawiane rozprawom doktorskim.

Recenzowana rozprawa doktorska liczy lacznie 109 stron maszynopisu i zawiera 36
rysunkow i 7 tabel. Spis cytowanego pismiennictwa obejmuje 115 pozycji literaturowych.
W liczacym 8 stron ,,Wstepie” Doktorant opisuje budowe i sklad blon tylakoidow, a
nastepnic dokonuje szezegdtowe charakterystyki galaktolipidéw, bedacych przedmiotem
ninicjszej rozprawy. Rozdziat ten konezy si¢ sformutowaniem celéw badawczych
rozprawy, ktorymi sg: zbudowanie z galaktolipidéw uwodnionych dwuwarstw 1 ich
charakterystyka; zbadanie wplywu lipidu nielamellarnego, ktorym jest MGDG na
wiasnosci blony zbudowanej z DGDG; zbudowanie z MGDG odwrdcone) fazy
heksagonalnej 1 dokonanie jej charakterystyki

Aktualny stan wiedzy na temat dotyczacy zagadnien bedacych przedmiotem
rozprawy, przedstawiony we Wstepie, swiadczy o dobrej orientacji Doktoranta w

literaturze przedmiotu.

Kolejny rozdziat p.t. ,,Materiaty i Metody” zawiera opis wykorzystywanych metod
badawczych. Rozdzial ten podzielony jest na kilka czescei, z ktdrych pierwsza opisuje
podstawy symulacji dynamiki molekularnej, druga poswigcona jest budowie ukladow
symulacyjnych, trzecia dotyczy przypisania parametrow funkcji potencjalu, czwarta
informuje o parametrach kontrolujgeych przebieg symulacji, a pigta i szdsta dotycza
walidacji uktadéw modelowych i wyznaczania wartosci srednich.

W opinii recenzenta strona metodyczna pracy nie budzi zastrzezen. Zastosowane

metody sa nowoczesne i adekwatne do badanych zagadnien.

Kolejny rozdzial poswigcony jest przedstawieniu uzyskanych wynikow. Rozdzial
ten, udokumentowany licznymi rysunkami i tabelami podzielony jest na trzy gltowne
czese, ktore poswigcone sq kolgino: réwnowazeniu ukladow symulacyjnych; opisowi
wlasciwodcel zrownowazonych jedno- i dwuskladnikowych blon galaktolipidowych;
badaniom modelu odwroconej tazy heksagonalne;.

Rozprawe konezg rozdzialy: ,,Dyskusja” w ktérej Doktorant dyskutuje otrzymane

wyniki na tle literatury $wiatowej, ,,Podsumowanie” 1 ,,Bibliogratia”



Wired wynikéw przedstawionych w rozprawie, zdaniem recenzenta na szczegdlne

podkreslenie zaslugujg:

1.

Zbudowanie z galaktolipidéw posiadajacych wielonienasycone kwasy
tluszczowe modeli dwuwarstwy i modelu odwroconej fazy
heksagonalnej i wykazanie ich poprawnosci w oparciu o dostgpne w
literaturze dane symulacyjne i wyniki eksperymentalne

Wyznaczenie szeregu parametrow opisujacych symulowane uktady,
takich jak $rednie pole powierzchni przypadajace na czasteczke lipidu,
szeroko$¢ otrzymanych dwuwarstw, warto$¢ molekularnego parametru
uporzadkowania wzdluz fancuchéw acylowych, a takze orientacja
tancuchéw acylowych i gtéw polarnych.

Wykazanie, ze kat nachylenia (8) gtéw polarmych MGDG jest wigkszy
niz w przypadku DGDG co $wiadczy o bardziej poziomej orientacji,
natomiast $rednie pola powierzchni przypadajace na czasteczke tych
lipidow sa zblizone. Biorge pod uwage dwukrotnie wigksza glowe
polarng w przypadku DGDG, $wiadczy to, ze jej swoboda rotacji jest
mniejsza niz w przypadku glowy polarnej MGDG.

Dokonanie analizy tworzonych wigzan wodorowych zaréwno typu woda-
lipid jak i bezposrednich typu lipid-lipid.

Zbadanie wplywu nielamellarnego lipidu, tj. MGDG na wiasciwosci blon
mieszanych i wykazanie, z¢ istnieje nieliniowy zwigzek pomigdzy polem
powierzchni Ay i zawartoscig MGDG, a ponadto udokumentowanie, z¢
lipid ten nie wplywa na uporzadkowanie i nachylenie tancuchow w
obszarze hydrofobowego rdzenia blony.

Wyznaczenie profili gestosci elektronowej oraz profili ci$nienia
lateralnego, wskazujacych, ze MGDG wykazuje wigksza tendencjg niz
DGDG do kompresji w obszarze glow polarnych, a ponadto lipid ten
wplywa w znaczacy sposdb na profil cisnienia lateralnego w blonach
micszanych.

Przeprowadzenie analizy sieci oddzialywan w obrebie interfazy woda —
blona i wykazanie m.in., ze w uktadzie MGDG_295 jedna czasteczka
tego lipidu najczescie] jest polaczona z dwiema innymi, natomiast w
przypadku analogicznego ukiadu ale zbudowanego z DGDG, jedna

czasteczka lipidu faczy si¢ z czterema innymi czasteczkami.



Wykazanie obecnosci klastréw w symulowanych ukladach i okreslenie
czynnikow wplywajacych na prawdopodobienstwo ich tworzenia.
Pionierskie wyniki dotyczace zbudowania stabilnego modelu
komputerowego odwrocone) fazy heksagonalnej utworzonego z MGDG.
Opisanie podstawowych parametrow symulowanej odwrdocone] fazy
heksagonalne;j, takich jak odleglosé¢ migdzyplaszezyznowa, diugosé

komorki clementarnej i promien kanahi wodnego.

Podczas czytania rozprawy nasungly sie takze drobne uwagi krytyczne:

W tekdcie zauwazono liczny bledy literowe 1 stylistyczne. Szczegdlnie sposdb
dzielenia wyrazow budzi czasem zdziwienie.

W spisie ilustracji, w punktach 3.15 i 3.18 niepotrzebnie pozostawiono stowa
»{(szczegdly w tekscie)”

Str. 1 — zamiast z ,,16 roznych roshin” powinno byc¢ ,,z 16 roznych gatunkéw
rodlin”

Str. 2 - zamiast ,,Kompleks cytochromu bsf” powinno si¢ raczej pisaé
LKompleks cytochromowy lub cytochromdw bef” gdyz kompleks ten jest
utworzony przez dwa rézne cytochromy.

W opisie Rys. 1.1. zamiast ,,galaktolipidéw” winno by¢ ,,gliceroliptddw™.
Poprawng nazwg jest ,,sulfochinowozylodiacyloglicerol” a nie
wsulfochinowozodiacylglicerol”.

Str. 5 - Galaktolipidy sa gléwnym lipidowym skiadnikiem tylko blon
fotosyntetycznych, a nie wszystkich blon roélinnych.

Str. 57 - W przypadku uktadu dwusktadnikowego MG DG 11 295 (Rys.
2.23) rozktad prawdopodobienstwa jest szerszy niz w przypadku uktadu
jednosktadnikowego DGDG 295 nie dlatego, Ze czeste sg polaczenia lipidu z
piecioma czy szescioma innymi lipidami, ale dlatego, ze czg¢stsze sg polgczenia
7z jednym, dwoma, trzema, sicdmioma, osmioma i dziewig¢cioma lipidami.

W opisie tabeli 3.6 powinno by¢ ,,pomosty wodne” zamiast ,,pomosty

wodorowe”.



Powyzsze uwagi krytyczne nie dotyczg merytorycznej zawarto$ci rozprawy, a
jedynie jej strony redakcyjnej. Pracg doktorskg mgr Krzysztofa Baczynskiego oceniam
wysoko. Jest ona dobrze napisana i czyta si¢ jq z duzym zainteresowaniem. Doktorant
wykazal si¢ bardzo dobrym opanowaniem metod, zwigzanych z modelowaniem
molekularnym, niezbednych do realizacji zaplanowanych badan. Wszystkie wyniki
zostaly poddane krytycznej analizie i rzeczowo przedyskutowane w oparciu o bardzo
dobrg znajomos¢ swiatowego pismiennictwa, a ich interpretacja nie budzi zastrzezen.
Badania wykonane przez mgr Krzysztofa Baczynskiego poszerzaja nasza wiedzg¢ o
wlasciwosciach uktadéw zbudowanych z galaktolipidow. Uzyskane wyniki wnosza do
nauki swiatowej wiele istotnych informacji, ktérych nie sposob uzyskac na drodze
eksperymentalnej, a ktore uzupelniajg nasza wiedzg na temat wlasciwosei roznych
struktur tworzonych przez galaktolipidy

Oceniana rozprawa spelnia wszystkie wymagania stawiane rozprawom doktorskim.
Przedkladam wi¢c Wysokiej Radzie Wydzialu Biochemii, Biofizyki i Biotechnologii
Uniwersytetu Jagiellonskiego w Krakowie wniosek o dopuszczenie p. mgr Krzysztofa

Baczynskiego do dalszych etapow przewodu doktorskiego.
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