C

requimte

rede de quimica e tecnologia

Encontra-se aberto concurso para a atribuicdo de uma Bolsa de investigacdo pds doutoral (Referéncia
REQUIMTE 2022-51), na Unidade de Ciéncias Biomoleculares Aplicadas - UIDB/04378/2020, com o
apoio financeiro da FCT/MCTES através de fundos nacionais, na instituicio REQUIMTE, nas seguintes

condigdes:

Area Cientifica: Quimica

Requisitos de admissao: Doutorados em Quimica, Bioquimica, Quimica Medicinal, Bioinformatica,
Cheminformatica ou dreas afins, que tenham obtido este grau hd menos de trés anos. Sera dada
preferéncia a candidatos com experiéncia comprovada em Descoberta de Drogas Assistida por
Computador e em Simula¢des de Dinamica Molecular. Experiéncia em programacado (ex. Python) e
experiéncia no desenvolvimento pipeline workflows integrando diferentes métodos in silico em
projetos de descoberta de medicamentos auxiliados por computador é altamente desejavel (RDKit,

KNIME, etc), bem como um bom conhecimento de Computacgdo de Alto Desempenho (HPC).

Plano de trabalhos: O objetivo principal é desenvolver e otimizar fluxos de trabalho para integrar
diferentes métodos in silico para aplicagdao em projetos de descoberta de medicamentos auxiliados
por computador, incluindo:

(1) aquisicdo de dados de moléculas de bancos de dados publicos;

(2) filtrar conjuntos de moléculas por ADME e outras propriedades;

(3) criagdo e otimizagdo das suas estruturas 3D;

(4) preparagdo de bibliotecas 3D apropriadas para triagem virtual baseada em estrutura;
(5) selegdo e preparacgdo de estruturas 3D do alvo ou de alvos multiplos;

(6) incorporacdo de diferentes ferramentas de docking independentes e funcdes de scoring no
workflow;

(7) criacdo de conjuntos de validacdo especificos de alvos e otimizacdo automatizada de protocolos
especificos para alvos e sua aplicacdo para as bibliotecas de compostos 3D desejados;



(8) selecdo de top hits, parametrizacdo de campo de for¢a dos compostos e simulagdes de dinamica
molecular dos complexos alvo-ligando correspondentes (com AMBER, CHARMM ou GROMACS);

(9) andlise de propriedades de simulacdo de dindmica molecular e calculos de energia livre (FEP, TI,
MM-PBSA).

Legislacdo e regulamentacdo aplicavel:
Estatuto do Bolseiro de Investigacdo Cientifica, aprovado pela Lei n? 40/2004, de 18 de agosto e
republicado pelo DL 123/2019, de 28 de agosto e Regulamento de Bolsas e Investigacdo da Fundacdo

para a Ciéncia e a Tecnologia em vigor (https://www.fct.pt/apoios/bolsas/regulamento.phtml.pt).

Local de trabalho: O trabalho sera desenvolvido na Faculdade de Medicina da Universidade do Porto,
sob a orientacdo cientifica de Sérgio Filipe Sousa.

Duracdo da(s) bolsa(s): A bolsa terd a duragdo de 6 meses, com inicio previsto para Dezembro de 2022.
O contrato de bolsa podera ser renovado por iguais periodos até a duracdo maxima de 3 anos.

Valor do subsidio de manutencdo mensal: O montante da bolsa corresponde a 1.686 Euros, conforme
tabela de valores das bolsas atribuidas directamente pela FCT, ILP. no Pais
(http://www.fct.pt/apoios/bolsas/valores), sendo o respetivo pagamento efetuado mensalmente por

transferéncia bancaria.

Métodos de selecgdo: A sele¢do dos candidatos serd efetuada de acordo com os seguintes critérios:

i) 20%, coeréncia cientifica global do CV, incluindo diversidade e qualidade dos indicadores cientificos,
incluindo artigos relevantes publicados e publicados nas areas especificas do edital;

ii) 25%, experiéncia na criagdo de fluxos de dados ou pipelines em descoberta de medicamentos
assistida por computador com softwares como o KNIME ou alternativas similares;

iii) 25%, experiéncia comprovada na cria¢do de bases de dados 3D, aplicagGes de quimioinformatica e
docking/virtual screening;

iv) 20%, experiéncia comprovada em simulagdes de dinamica molecular de sistemas biomoleculares
com campos de forga classicos (AMBER, CHARMM, GROMACS, etc);

v) 10%, experiéncia em computagdo de alto desempenho, gerenciamento de cluster e otimizagdo de
caodigo.


https://www.fct.pt/apoios/bolsas/regulamento.phtml.pt
http://www.fct.pt/apoios/bolsas/valores

No caso de candidatos admitidos cuja avaliagdo nao difira em mais de 10% da classificagao obtida pelo
candidato mais bem posicionado, o juri entrevistard esses candidatos, sendo a entrevista responsavel
por 50% da classificacdo final.

Note-se que o juri se reserva o direito de ndo atribuir a bolsa atual caso os resultados da avaliacdao dos
candidatos e a sua adequacgdo aos objetivos do projeto ndo sejam satisfatérios, ou seja, candidatos
com classificagao final inferior a 50%.

Composicdo do Juri de Selecgao: Dr. Sérgio Filipe Sousa (presidente do juri de selecdo), Professor Dr.
Pedro Jorge Araujo Alves da Silva (vogal), Professor Dr. André Melo (vogal) e Dr. Nuno Manuel
Ferreira de Sousa de Azevedo Cerqueira (vogal suplente).

Forma de publicitagdo/notificacdo dos resultados: Os resultados finais da avaliacdo serdo
publicitados, através de afixacdo nas instalagdes da Instituicdo, sendo o candidato(a) aprovado(a)
notificado através de email.

Prazo de candidatura: O concurso encontra-se aberto no periodo de 21/10/2022 a 21/11/2022.

Forma de apresentagdo das candidaturas: As candidaturas devem ser formalizadas, obrigatoriamente,
através do envio de carta de candidatura acompanhada dos seguintes documentos: Curriculum Vitae,
certificado de habilitagGes e outros documentos comprovativos considerados relevantes.

As candidaturas devem ser formalizadas através de email enviado para bolsas@iceta.up.pt, contendo
obrigatoriamente em assunto a referéncia a que se candidata (Referéncia REQUIMTE 2022-51), sob
pena de exclusdo da candidatura.
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