Postdoc z grantu Sheng-2

Tytul projektu: ,Modelowanie, wspomagane przez dane do$wiadczalne, struktury zespotow
statystycznych biatek wewnetrznie nieuporzadkowanych oraz ich asocjacji”

Kierownik projektu: prof. dr hab. Jozef Adam Liwo
Nazwa stanowiska: adiunkt naukowy (Postdoctoral Associate)
Wymagania w stosunku do Kandydata:

1. Stopien doktora nauk chemicznych, fizycznych, biologicznych lub pokrewnych.

2. Znajomos$¢ jezyka angielskiego na poziomie co najmniej umozliwiajagcym
samodzielne czytanie prac naukowych w tym j¢zyku oraz podstawowg komunikacje.

3. Znajomos$¢ metody dynamiki molekularnej oraz do$§wiadczenie w prowadzeniu
symulacji 1 opracowywaniu ich wynikéw. Wskazana znajomos$¢ rozszerzen dynamiki
molekularnej (wymiana replik 1 hamiltonowska wymiana replik).

4. Znajomos$¢ metod eksperymentalnych okres$lania struktur biatek, w szczego6lnosci
metody magnetycznego rezonansu jadrowego, co najmniej w zakresie wielkosci
dostepnych z tych pomiardéw oraz ich uzycia w modelowaniu struktur.

5. Doswiadczenie w modelowaniu struktur biatek przy uzyciu dynamiki molekularnej z
wigzami eksperymentalnymi.

6. Umiejetnos¢ pracy na stacjach roboczych pod systemem UNIX na poziomie co
najmniej S$redniozaawansowanego uzytkownika, lacznie z umiej¢tnoscig pisania
skryptow.

7. Znajomo$¢ co najmniej podstaw programowania w jezyku C, C++ lub FORTRAN.

8. Rzetelnos¢ 1 umiejetno$¢ samodzielnego rozwigzywania postawionych zadan
naukowych.

Informacje o projekcie i opis zadan:

Projekt ma na celu opracowanie zorientowanej na zespoly statystyczne, wspomaganej danymi
eksperymentalnymi metody dynamiki molekularnej (EODAMD; Ensemble Oriented Data
Assisted Molecular Dynamics) okreslania dynamicznej struktury biatek wewnetrznie
nieuporzagdkowanych) IDP oraz biatek o wielu stanach konformacyjnych (takich, jak np.
chaperony molekularne). Metoda bedzie oparta na symulacjach dynamiki molekularnej z
hamiltonowska wymiang replik w gruboziarnistym polu sitowym UNRES opracowanym w
laboratorium kierownika projektu. Wiezy eksperymentalne beda nakladane na caty zespot
konformacyjny poprzez ich usrednienie wzgledem replik 1 okien symulacyjnych. Jest to
mi¢dzynarodowy projekt Sheng-2 realizowany we wspotpracy z grupa prof. Chuna Tanga z
Uniwersytetu Pekinskiego. Pracownik zatrudniony w czg$ci projektu na stanowisku postdoca
bedzie miat nastgpujace zadania:

1. Opracowanie metody obliczania przesuni¢¢ chemicznych protonow i atomoéw wegla-
13 1 azotu-15, jak réwniez wartosci RDC dla zadanej geometrii gruboziarnistej.

2.
Implementacja pseudopotencjatlow odpowiadajacych wigzom z eksperymentow
sieciowania chemicznego (CXMS) w pakiecie UNRES oraz testowanie tych
potencjatéw we wspomaganych danymi sieciowania chemicznego symulacjach biatek
o znanych strukturach z uzyciem pakietu UNRES.



3. Opracowanie rozszerzonej metody dynamiki molekularnej z wymiang replik, z
usrednianiem wigzOw eksperymentalnych wzgledem czasu 1 replik, w celu
uwzglednienia eksperymentalnych wiezow usrednionych wzgledem konformacji, oraz
testowanie metody na bialkach wielostanowych, dla ktérych istnieja dane
eksperymentalne.

Warunki zatrudnienia:

1. Umowa o prace (peten etat) na stanowisku adiunkta naukowego na rok z mozliwoscig
przedluzenia na nastgpny rok.

2. Srodki przewidziane na miesigczne wynagrodzenie: 10000 PLN brutto-brutto.

3. Orientacyjny czas rozpoczecia: 1.06.2022

Dokumenty wymagane do aplikacji:

1. List motywacyjny.

2. Zyciorys naukowy zawierajacy liste publikacji.

3. Kserokopia dyplomu lub odpisu dyplomu doktorskiego, dopuszczalny skan lub wersja
elektroniczna.

4. Co najmniej 1 opinia z poprzedniego miejsca zatrudnienia lub opinia promotora pracy
doktorskiej. Opinia promotora jest wymagana jezeli Kandydat aplikuje o pozycje
podoktorska po raz pierwszy.

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
wysta¢ poczta elektroniczng na adres adam.liwo@ug.edu.pl (preferowany sposob). W tym
ostatnim przypadku list motywacyjny moze by¢ trescig listu elektronicznego, do ktorego
prosze dotaczy¢ skany dokumentow.

Po uptywie terminu skladania, ztoZzone zgloszenia zostang poddane wstgpnej selekcji a
wybrani kandydaci zostang zaproszeni na rozmowe¢ kwalifikacyjna, ktora odbgdzie sie w
trybie zdalnym lub na Wydziale Chemii UG. O terminie rozmowy kwalifikacyjnej wybrani
Kandydaci zostang powiadomieni drogg mailowa.

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

Pytania w sprawie oferty prosz¢ kierowa¢ mailowo do prof. Liwo na adres

adam.liwo@ug.edu.pl lub adam.liwo@gmail.com.

Termin zglaszania uplywa z dniem 28.02.2022



