
Konkurs na stanowisko postdoca (adiunkta naukowego) z

projektu OPUS w Pracowni Modelowania Molekularnego

Wydzia lu Chemii Uniwersytetu Gdańskiego

Tytu l projektu:

,,Skorelowane oddzia lywania średniopolowe przenoszone wzd luż  lańcucha
polipeptydowego jako klucz do zrozumienia tworzenia struktury, dynamiki
i allosterii bia lek oraz opartego o fizyk ↪e modelowania tychże”

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

Kierownik projektu: prof. dr hab. Józef Adam Liwo

Nazwa stanowiska: postdoc (adiunkt naukowy)

Wymagania w stosunku do Kandydata:

1. Stopień doktora nauk ścis lych 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 regu lami Narodowego Centrum Nauki zatrudniania z projektów, data
uzyskania stopnia doktora nie może być wcześniejsza niż 12 lat przed dat ↪a
zatrudnienia finansowanego z projektu.

2. Znajomość j ↪ezyka angielskiego na poziomie co najmniej umożliwiaj ↪acym samodzielne
czytanie prac naukowych w tym j ↪ezyku oraz podstawow ↪a komunikacj ↪e.

3. Znajomość molekularnej mechaniki kwantowej, mechaniki statystycznej oraz metod
chemii obliczeniowej. Wskazane doświadczenie w rozwijaniu pól si lowych.

4. Doświadczenie w prowadzeniu symulacji dynamiki molekularnej oraz analizy wy-
ników symulacji. Wskazane jest doświadczenie obejmuj ↪ace metadynamik ↪e oraz roz-
szerzenia dynamiki molekularnej (metoda wymiany replik).

5. Znajomość metod statystycznej analizy danych. Wskazana znajomość metody ana-
lizy czyników g lównych (PCA) oraz metod uczenia maszynowego.

6. Znajomość podstaw organizacji strukturalnej bia lek.

7. Umiej ↪etność pracy na stacjach roboczych pod systemem UNIX na poziomie co naj-
mniej średniozaawansowanego użytkownika. Wskazana jest również umiej ↪etność pro-
gramowania w j ↪ezykach C/C++/Fortran.

8. Solidność w pracy i umiej ↪etność samodzielnego rozwi ↪azywania problemów nauko-
wych.

Informacje o projekcie:

Bia lka s ↪a makromoleku lami o wysoce zorganizowanej strukturze i wspó lbieżnej dyna-
mice, która przejawia si ↪e w komunikacji allosterycznej umożliwiaj ↪acej np. transdukcj ↪e
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sygna lów oraz w ruchliwości b ↪ed ↪acej cech ↪a motorów molekularnych. Ostatnio opraco-
wano wysoce dok ladne metody modelowania struktury bia lek oparte na sztucznej inte-
ligencji, przede wszystkim AlphaFold, jednak ci ↪agle jesteśmy dalecy od zrozumienia, w
jaki sposób wspó lbieżność oddzia lywań mi ↪edzyatomowych powoduje tworzenie elementów
struktur oraz wspó lbieżne ruchy. Podej́scia gruboziarniste w schemacie “od do lu do
góry” (tj. wyprowadzenie oddzia lywań mi ↪edzy centrami gruboziarnistymi z oddzia lywań
mi ↪edzyatomowych) mog ↪a pomóc rozwi ↪azać ten problem.

W naszej pracowni rozwijamy gruboziarnisty model UNRES bia lek, w którym  lańcuch po-
lipeptydowy jest przedstawiony w postaci śladu atomów w ↪egla α a centrami oddzia lywań
s ↪a scalone grupy peptydowe oraz scalone  lańcuchy boczne. Model UNRES jest skuteczny
w symulacjach struktury i dynamiki bia lek, umożliwiaj ↪ac 1000-krotnie rozszerzenie skali
czasowej symulacji w stosunku do symulacji pe lnoatomowych. Oparcie pola si lowego
UNRES na fizyce oddzia lywań umożliwia również interpretacj ↪e jego sk ladowych jako
określonych z góry bloków oddzia lywań, które organizuj ↪a struktur ↪e i dynamik ↪e bia lek.
W przypadku podej́sć pe lnoatomowych takie wzory oddzia lywań można wykryć jedynie
prowadz ↪ac analiz ↪e wyników symulacji dynamiki molekularnej, stosuj ↪ac metod ↪e czynników
g lównych lub podobne. Ostatnio odkrylísmy nowe wk lady gruboziarniste, odpowiadaj ↪ace
d lugozasi ↪egowym oddzia lywaniom kolektywnym wzd luż fragmentów rozci ↪agni ↪etych i he-
likalnych  laćuchów polipeptydoweych.

Celem projektu jest (i) określenie roli dalekozasi ↪egowych korelacji pomi ↪edzy resztami
aminokwasowymi dalekimi w sekwencji, które nie oddzia luj ↪a ze sob ↪a bezpośrednio w
tworzeniu struktury trzeciorz ↪edowej bia lek, (ii) wykorzystanie otrzymanych wyników do
wzbogacenia gruboziarnistego pola si lowego UNRES w odpowiadaj ↪ace im wk lady do ener-
gii, które powinny polepszyć jego zdolność do modelowania skomplikowanych globalnych
zwini ↪eć bia lek, (iii) zbadanie wp lywu wyżej wymienionych korelacji na dynamik ↪e bia lek,
w szzególności na komunikacj ↪e allosteryczn ↪a oraz wyj ↪atkow ↪a efektywność rotuj ↪acych mo-
torów molekularnych. Doktorant b ↪edzie uczestniczy l w realizacji nast ↪epuj ↪acych zadań:

Zadania przypisane do stanowiska:

1. Identyfikacja kolektywnych ruchów, odpowiedzialnych za komunikacj ↪e allosteryczn ↪a,
w wybranych bia lkach przy pomocy pe lnoatomowych symulacji dynamiki molekular-
nej oraz analiz ↪e wyników tych symulacji metod ↪a czynników g lównych oraz metodami
uczenia maszynowego.

2. Identyfikacja kolektywnych ruchów bia lek badanych metodami pe lnoatomowej dy-
namiki molekularnej w ramach zadania 1 przy użyciu symulacji gruboziarnistej w
polu si lowych UNRES i określenie wk ladu cz lonów korelacyjnych pola si lowego do
ruchów kolektywnych i komunikacji allosterycznej.

3. Badanie kolektywnych ruchów zachodz ↪acych w wybranych rotuj ↪acych moto-
rach molekularnych poprzez symulacje gruboziarnistej dynamiki molekularnej z
użyciem pola UNRES, zawieraj ↪acego nowe wk lady korelacyjne oraz pomocniczych
pe lnoatomowych symulacji dynamiki molekularnej.

Warunki zatrudnienia:
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1. Umowa o prac ↪e (100% etatu) na okres 12 miesi ↪ecy, odnawialna na kolejne 12 miesi ↪ecy
(maksymalny okres zatrudnienia 2 lata).

2. Wynagrodznie brutto-brutto: 12000 PLN miesi ↪ecznie. Ta suma zawiera
obowi ↪azkowe sk ladki na ubezpieczenie spo leczne, w tym sk ladk ↪e pracodawcy.

3. Orientacyjna data rozpocz ↪ecia zatrudnienia: 1.07.2026 lub później, nie później niź
1.01.2027.

Dokumenty wymagane do aplikacji:

1. List motywacyjny.

2. Życiorys naukowy zawieraj ↪acy list ↪e publikacji.

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

4. Co najmniej jeden list rekomendacyjny od poprzedniego mentora. Kandydaci,
którzy aplikuj ↪a o stanowisko postdoka po raz pierwszy musz ↪a uzyskać list reko-
mendacyjny od promotora rozprawy doktorskiej. List rekomendacyjny musi
być wys lany bezpośrednio przez osob ↪e rekomenduj ↪ac ↪a mailem na adres
adam.liwo@ug.edu.pl

Wraz z wymaganymi dokumentami należy z lożyć podpisan ↪a klauzul ↪e infor-
macyjn ↪a, dotycz ↪ac ↪a przetwarzania danych osobowych (do pobrania ze strony
UG lub od kierownika projektu).

Dokumenty można z lożyć osobíscie w Biurze Dziekana Wydzia lu Chemii UG, ul. Wita
Stwosza 63, 80-308 Gdańsk, wys lać poczt ↪a, adresuj ↪ac przesy lk ↪e do prof. J.A. Liwo lub
wys lać poczt ↪a elektroniczn ↪a na adres adam.liwo@ug.edu.pl (preferowany sposób). W
tym ostatnim przypadku list motywacyjny może być treści ↪a listu elektronicznego, do
którego prosz ↪e do l ↪aczyć skany dokumentów.

Po up lywie terminu sk ladania, zg loszenia zostan ↪a poddane wst ↪epnej selekcji a wybrani
kandydaci zostan ↪a zaproszeni na rozmow ↪e kwalifikacyjn ↪a, która odb ↪edzie si ↪e w trybie
zdalnym lub na Wydziale Chemii UG. O terminie rozmowy kwalifikacyjnej wybrani Kan-
dydaci zostan ↪a powiadomieni drog ↪a mailow ↪a.

Pytania w sprawie oferty prosz ↪e kierować mailowo do prof. Liwo na adres
adam.liwo@ug.edu.pl lub adam.liwo@gmail.com.

Zg loszena powiny być z lożone do 30.04.2026. Zg loszenia nades lane po tym terminie b ↪ed ↪a
rozpatrywane, jeżeli wcześniej nie zostanie dokonany ostateczny wybór Kandydata.
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