Konkurs na stanowisko postdoca (adiunkta naukowego) z

projektu OPUS w Pracowni Modelowania Molekularnego
Wydzialu Chemii Uniwersytetu Gdanskiego

Tytul projektu:

,,Skorelowane oddzialywania sredniopolowe przenoszone wzdtuz tancucha
polipeptydowego jako klucz do zrozumienia tworzenia struktury, dynamiki
i allosterii bialek oraz opartego o fizyke modelowania tychze”

Numer umowy: UMO-2023/51/B/ST4/01218

Kierownik projektu: prof. dr hab. Jézef Adam Liwo

Nazwa stanowiska: postdoc (adiunkt naukowy)

Wymagania w stosunku do Kandydata:

1.

Stopien doktora nauk $cistych i przyrodniczych w dyscyplinie chemia, fizyka, bio-
logia, bioinformatyka, biotechnologia lub nauk/dyscyplin pokrewnych lub udoku-
mentowana perspektywa uzyskania tego stopnia do czasu zatrudnienia. Zgodnie
z regulami Narodowego Centrum Nauki zatrudniania z projektéw, data
uzyskania stopnia doktora nie moze by¢ wczesniejsza niz 12 lat przed data
zatrudnienia finansowanego z projektu.

Zmajomosc¢ jezyka angielskiego na poziomie co najmniej umozliwiajacym samodzielne
czytanie prac naukowych w tym jezyku oraz podstawowa komunikacje.

Zmajomo$¢ molekularnej mechaniki kwantowej, mechaniki statystycznej oraz metod
chemii obliczeniowej. Wskazane do$wiadczenie w rozwijaniu pol sitowych.

. Doswiadczenie w prowadzeniu symulacji dynamiki molekularnej oraz analizy wy-

nikéw symulacji. Wskazane jest doswiadczenie obejmujace metadynamike oraz roz-
szerzenia dynamiki molekularnej (metoda wymiany replik).

Zmajomo$¢ metod statystycznej analizy danych. Wskazana znajomosé metody ana-
lizy czynikéw gtéwnych (PCA) oraz metod uczenia maszynowego.

6. Znajomos¢ podstaw organizacji strukturalnej bialek.

Umiejetno$é pracy na stacjach roboczych pod systemem UNIX na poziomie co naj-
mniej Sredniozaawansowanego uzytkownika. Wskazana jest rowniez umiejetnosé pro-
gramowania w jezykach C/C++/Fortran.

Solidnos¢ w pracy i umiejetnosé samodzielnego rozwiazywania probleméw nauko-
wych.

Informacje o projekcie:

Biatka sa makromolekulami o wysoce zorganizowanej strukturze i wspotbieznej dyna-
mice, ktéra przejawia sie w komunikacji allosterycznej umozliwiajacej np. transdukcje


https://chemia.ug.edu.pl/wydzial/katedry/katedra-chemii-teoretycznej/pracownia-modelowania-molekularnego
https://chemia.ug.edu.pl/
https://ug.edu.pl/

sygnaléw oraz w ruchliwodci bedacej cecha motorow molekularnych. Ostatnio opraco-
wano wysoce doktadne metody modelowania struktury bialek oparte na sztucznej inte-
ligencji, przede wszystkim AlphaFold, jednak ciagle jestesmy dalecy od zrozumienia, w
jaki sposob wspotbieznoséé oddzialtywan miedzyatomowych powoduje tworzenie elementow
struktur oraz wspdtbiezne ruchy. Podejscia gruboziarniste w schemacie “od dotu do
géry” (tj. wyprowadzenie oddzialywan miedzy centrami gruboziarnistymi z oddziatywan
miedzyatomowych) moga pomée rozwiazaé ten problem.

W naszej pracowni rozwijamy gruboziarnisty model UNRES biatek, w ktorym tancuch po-
lipeptydowy jest przedstawiony w postaci sladu atoméw wegla v a centrami oddzialywan
sa scalone grupy peptydowe oraz scalone fancuchy boczne. Model UNRES jest skuteczny
w symulacjach struktury i dynamiki biatek, umozliwiajac 1000-krotnie rozszerzenie skali
czasowej symulacji w stosunku do symulacji pelnoatomowych. Oparcie pola sitlowego
UNRES na fizyce oddzialywan umozliwia rowniez interpretacje jego skladowych jako
okreslonych z géry blokéw oddzialywan, ktére organizuja strukture i dynamike biatek.
W przypadku podej$¢ pelnoatomowych takie wzory oddzialywan mozna wykry¢ jedynie
prowadzac analize wynikéw symulacji dynamiki molekularnej, stosujac metode czynnikéw
gtéwnych lub podobne. Ostatnio odkryliSmy nowe wktady gruboziarniste, odpowiadajace
dhugozasiegowym oddzialtywaniom kolektywnym wzdtuz fragmentéw rozciagnietych i he-
likalnych ta¢uchéw polipeptydoweych.

Celem projektu jest (i) okreslenie roli dalekozasiegowych korelacji pomiedzy resztami
aminokwasowymi dalekimi w sekwencji, ktore nie oddzialuja ze soba bezposrednio w
tworzeniu struktury trzeciorzedowej biatek, (ii) wykorzystanie otrzymanych wynikéw do
wzbogacenia gruboziarnistego pola sitowego UNRES w odpowiadajace im wkiady do ener-
gii, ktoére powinny polepszy¢ jego zdolno$¢ do modelowania skomplikowanych globalnych
zwinie¢ bialek, (iii) zbadanie wplywu wyzej wymienionych korelacji na dynamike bialek,
w szzegolnosci na komunikacje allosteryczna oraz wyjatkowa efektywnosé rotujacych mo-
torow molekularnych. Doktorant bedzie uczestniczyt w realizacji nastepujacych zadan:

Zadania przypisane do stanowiska:

1. Identyfikacja kolektywnych ruchéw, odpowiedzialnych za komunikacje allosteryczna,
w wybranych biatkach przy pomocy pelnoatomowych symulacji dynamiki molekular-
nej oraz analize wynikéw tych symulacji metoda czynnikéw gléwnych oraz metodami
uczenia maszynowego.

2. Identyfikacja kolektywnych ruchéow biatek badanych metodami pelnoatomowej dy-
namiki molekularnej w ramach zadania [I| przy uzyciu symulacji gruboziarnistej w
polu sitowych UNRES i okreslenie wkladu cztonéw korelacyjnych pola sitowego do
ruchow kolektywnych i komunikacji allosteryczne;j.

3. Badanie kolektywnych ruchéw zachodzacych w wybranych rotujacych moto-
rach molekularnych poprzez symulacje gruboziarnistej dynamiki molekularnej z
uzyciem pola UNRES, zawierajacego nowe wklady korelacyjne oraz pomocniczych
peloatomowych symulacji dynamiki molekularne;j.

Warunki zatrudnienia:


https://unres.pl

1. Umowa o prace (100% etatu) na okres 12 miesiecy, odnawialna na kolejne 12 miesiecy
(maksymalny okres zatrudnienia 2 lata).

2. Wynagrodznie brutto-brutto: 12000 PLN miesiecznie. Ta suma zawiera
obowiazkowe skladki na ubezpieczenie spoleczne, w tym skladke pracodawcy.

3. Orientacyjna data rozpoczecia zatrudnienia: 1.07.2026 lub pdzniej, nie pdézniej niz
1.01.2027.

Dokumenty wymagane do aplikacji:

1. List motywacyjny.
2. Zyciorys naukowy zawierajacy liste publikacii.

3. Kopia dyplomu doktorskiego lub potwierdzenie, ze Kandydat uzyska stopient dok-
tora. Dopuszczalny jest skan lub wersja elektroniczna dokumentu.

4. Co najmniej jeden list rekomendacyjny od poprzedniego mentora. Kandydaci,
ktérzy aplikuja o stanowisko postdoka po raz pierwszy musza uzyskaé list reko-
mendacyjny od promotora rozprawy doktorskiej. List rekomendacyjny musi
by¢ wyslany bezposrednio przez osobe rekomendujaca mailem na adres
adam.liwo@ug.edu.pl

Wraz z wymaganymi dokumentami nalezy zlozy¢ podpisana klauzule infor-
macyjna, dotyczaca przetwarzania danych osobowych (do pobrania ze strony
UG lub od kierownika projektu).

Dokumenty mozna ztozy¢ osobiscie w Biurze Dziekana Wydziatu Chemii UG, ul. Wita
Stwosza 63, 80-308 Gdansk, wysta¢ poczta, adresujac przesytke do prof. J.A. Liwo lub
wystaé poczta elektroniczna na adres adam.liwo@ug.edu.pl (preferowany sposéb). W
tym ostatnim przypadku list motywacyjny moze by¢ trescia listu elektronicznego, do
ktorego prosze dotaczy¢ skany dokumentow.

Po uplywie terminu sktadania, zgloszenia zostana poddane wstepnej selekcji a wybrani
kandydaci zostana zaproszeni na rozmowe kwalifikacyjna, ktora odbedzie sie w trybie
zdalnym lub na Wydziale Chemii UG. O terminie rozmowy kwalifikacyjnej wybrani Kan-
dydaci zostana powiadomieni droga mailowa.

Pytania w sprawie oferty prosze kierowa¢ mailowo do prof. Liwo na adres
adam.liwo@ug.edu.pl lub adam.liwo@gmail.com.

Zgloszena powiny by¢ ztozone do 30.04.2026. Zgloszenia nadestane po tym terminie beda
rozpatrywane, jezeli wczesniej nie zostanie dokonany ostateczny wybdér Kandydata.
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