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Ogtoszenie o konkursie na stanowisko doktoranta/doktorantki

True Bioisosteres — Structural and Thermodynamic Classification of Molecular Fragments for

Projekt

roje Ligand Design
Jednostka Wydziat Chemii, Uniwersytet Warszawski
Miejsce realizacji Warszawa, Polska

Kierownik projektu dr hab. Maura Malinska

Finansowanie Projekt SONATA BIS-11 finansowany przez Narodowe Centrum Nauki

Grupa naukowa dr hab. Maury Malinskiej, dziatajgca na Wydziale Chemii Uniwersytetu Warszawskiego, poszukuje
osoby posiadajgcej status doktoranta/doktorantki w Szkole Doktorskiej do realizacji projektu doktorskiego
prowadzonego w ramach projektu SONATA BIS ,, True Bioisosteres — Structural and Thermodynamic Classification of
Molecular Fragments for Ligand Design”.

Projekt SONATA BIS-11 dotyczy strukturalnego i termodynamicznego opisu zmian bioizosterycznych oraz zrozumienia,
kiedy rozne fragmenty molekularne moga zachowywac sie podobnie w tym samym srodowisku wigzagcym. W ramach
doktoratu nacisk zostanie potozony na walidacje metod obliczeniowych stuzgcych do opisu termodynamiki wigzania
oraz na mechanistyczne zrozumienie zrédet ich sukceséw i niepowodzen.

Punktem wyjscia bedzie zestaw dobrze scharakteryzowanych uktadéw gospodarz-gos¢, obejmujacy rowniez serie
umozliwiajgce analize zamian bioizosterycznych, dla ktorych dostepne sg wysokiej jakosci struktury krystalograficzne
oraz dane termodynamiczne z pomiardéw izotermicznej kalorymetrii miareczkowe;.

Projekt daje mozliwos¢ pracy na styku chemii obliczeniowej, chemii supramolekularnej, termodynamiki wigzania i
chemii strukturalne;.

Zakres obowiagzkow

Do zadan doktoranta/doktorantki bedzie nalezato:
® przygotowanie i analiza zestawu uktadow referencyjnych o znanej strukturze i eksperymentalnej termodynamice
wigzania;
e prowadzenie obliczen dockingowych oraz analiza alternatywnych modéw wigzania;
e wykonywanie i analiza symulacji dynamiki molekularnej;
e zastosowanie metod MM/GBSA i/lub MM/PBSA oraz analiza ich czutosci na stosowany protokaét;
¢ obliczenia swobodnej energii wigzania, w szczegolnosci z wykorzystaniem metod APR;
¢ analiza wptywu protonaciji, hydratacji, konformaciji oraz elektrostatyki na wyniki obliczen;
e poréwnywanie wynikow obliczeniowych z danymi strukturalnymi i termodynamicznymi;

¢ aktywny udziat w catym procesie badawczym i publikacyjnym — od tworzenia koncepcji badan i projektowania
obliczen po analize wynikéw i przygotowanie manuskryptow;

e wspotpraca i skuteczna komunikacja z cztonkami zespotu oraz zewnetrznymi grupami badawczymi;

¢ udziat w planowaniu strategii badawczych i rozwijaniu nowych kierunkéw projektu.
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Wymagania

Kandydat/kandydatka powinien/powinna posiadaé:
¢ tytut magistra chemii, fizyki, biofizyki lub pokrewnej dyscypliny;
e status doktoranta/doktorantki w Szkole Doktorskiej;

¢ zainteresowanie chemig obliczeniowg, modelowaniem molekularnym oraz fizycznymi podstawami rozpoznania
molekularnego;

e samodzielnosé, aktywnos¢ i inicjatywe w pracy naukowej;
¢ dobrg znajomos¢ jezyka angielskiego;
¢ bardzo dobrg organizacje pracy, rzetelnosc i doktadnosc¢;

* umiejetnosc¢ pracy zespotowej oraz krytycznej analizy wynikow.

Mile widziane
¢ doswiadczenie w programowaniu, w szczegdlnosci w Pythonie, lub gotowos¢ do rozwijania kompetencji
programistycznych;
¢ doswiadczenie z systemami Linux i pracg na klastrach obliczeniowych;

e wczesniejszy kontakt z dynamika molekularng, dockingiem, metodami obliczania swobodnej energii lub chemiag
kwantows;

¢ zainteresowanie termodynamika wigzania, chemig supramolekularng lub krystalografig.

Brak wczesniejszego doswiadczenia ze wszystkimi wymienionymi metodami nie jest wymagany — istotna jest
gotowos¢ do ich poznania i rozwijania kompetencji w trakcie doktoratu.

Oferujemy
¢ stypendium naukowe w wysokosci 5000 zt finansowane w ramach projektu SONATA BIS-11 na minimum 21
miesiecy;
* mozliwos$¢ wspotautorstwa publikacji w uznanych czasopismach naukowych;

e wsparcie w rozwijaniu kompetencji z zakresu modelowania molekularnego, analizy danych i metod obliczania
swobodnej energii;

¢ dostep do danych eksperymentalnych i strukturalnych umozliwiajgcych bezposrednig walidacje metod
obliczeniowych;

¢ udziat w konferencjach krajowych i miedzynarodowych;

e prace w interdyscyplinarnym zespole tgczacym eksperyment, chemie strukturalng i metody obliczeniowe.

Wymagane dokumenty

Zainteresowane osoby proszone sg o przestanie:
e CV; w przypadku wspotautorstwa publikacji prosimy o krétki opis wktadu kandydata/kandydatki w ich powstanie;
e listu motywacyjnego;

¢ informacji o przetwarzaniu danych osobowych — wzér dostepny na stronie Wydziatu Chemii UW:
www.chem.uw.edu.pl/oferty-pracy/;

¢ referencji lub danych kontaktowych do os6b mogacych udzieli¢ referenciji.

Dokumenty nalezy przesta¢ do dnia 18 wrzesnia 2026 r. na adres mmalinska@chem.uw.edu.pl, wpisujgc w tytule
wiadomosci: PhD position.
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