O

requimte

rede de quimica e tecnologia

Encontra-se aberto concurso para a atribuicdo de uma Bolsa de Investigacdo (Referéncia
REQUIMTE 2024-26) no Laboratdrio Associado para a Quimica Verde — UIDB/50006/2020,
com o apoio financeiro da FCT/MCTES através de fundos nacionais, na instituicdo
REQUIMTE, nas seguintes condigdes:

Area Cientifica: Quimica Computacional

Requisitos de admissao: Mestre na area de Quimica, Bioquimica ou areas afins e a frequentar
um programa doutoral na area ou inscricdo/frequéncia de um curso ndo conferente a grau
ministrado por uma instituicdo de ensino superior em articulacdo com uma unidade de I&D na
mesma area. Experiéncia em técnicas de bioquimica computacional, tais como modelacdo

molecular, docking de alvo-ligante e simulagdes de dindmica molecular de sistemas bioldgicos.

Caso o grau de mestre tenha sido conferido por instituicdo de ensino superior estrangeira, o
mesmo tem de obedecer ao disposto no Decreto-Lei n.° 66/2018, de 16 de Agosto, devendo
quaisquer formalidades ai estabelecidas estar cumpridas até a data da assinatura do contrato de

bolsa.

Plano de trabalhos: O objetivo principal é a otimizacdo de protocolos in silico para
compreender a ligacdo de aptameros a alvos especificos de interesse, fornecendo uma base para
o design racional e selecdo de aptdmeros com maior afinidade e especificidade para o alvo.

O trabalho envolvera:

(1) Avaliacdo de ferramentas in silico para a previsdo da estrutura secundéria de aptameros de
DNA e RNA,;

(2) Otimizacéo de protocolos para a previséo da estrutura 3D dos aptameros;

(3) Avaliacdo de diferentes protocolos para a previsao da ligacdo de aptdmeros a proteinas e
moléculas pequenas como alvos através de docking;



(4) Otimizacdo de protocolos de simulagcdo de dindmica molecular para a simulagdo da
interacéo aptamero-alvo e caracterizagdo das interagdes dominantes formadas;

(5) Aplicacdo dos protocolos otimizados a problemas reais como prova de conceito através da
colaboragéo com diferentes grupos de investigagdo experimental.

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 Investigagdo da Fundacdo para a Ciéncia e a Tecnologia em

vigor (https://former.fct.pt/apoios/bolsas/regulamento.phtml.pt).

Local de trabalho: O trabalho sera realizado na Faculdade de Medicina da Universidade do
Porto no Laboratorio de Investigacdo em Simulagdes Biomoleculares (BioSIM), sob orientacdo
de Sérgio Filipe Sousa. O BioSIM é um grupo de investigacdo que trabalha na interface entre
0s métodos tedricos e experimentais, aplicando e desenvolvendo ferramentas computacionais
na Descoberta de novos farmacos, Catélise Enzimética e Reconhecimento Molecular. Combina
Métodos QM/MM, Mecénica Quéntica, Dindmica Molecular, Docking, Rastreio Virtual e
métodos de Perturbacdo de Energia Livre, sempre em estreita ligacdo com a componente
experimental. Tem também estado envolvido no desenvolvimento de diversas aplicacdes
informaticas e bases de dados cientificas que tém vindo a ser disponibilizadas a comunidade

cientifica. Mais informagdes podem ser encontradas no site do grupo (www.biosim.pt).

Duracao da(s) bolsa(s): A bolsa tera a duracdo de 6 meses, eventualmente renovavel por iguais

periodos, com inicio previsto para Dezembro de 2024.

Valor do subsidio de manutencdo mensal: O montante da bolsa corresponde a 1.259,64
Euros, conforme tabela de valores das bolsas atribuidas directamente pela FCT, I.P. no Pais
(https://www.fct.pt/wp-content/uploads/2024/02/Tabela-de-Valores-SMM _atualizacao-

2024.pdf), sendo o respetivo pagamento efetuado mensalmente por transferéncia bancaria.


http://www.biosim.pt/
https://www.fct.pt/wp-content/uploads/2024/02/Tabela-de-Valores-SMM_atualizacao-2024.pdf
https://www.fct.pt/wp-content/uploads/2024/02/Tabela-de-Valores-SMM_atualizacao-2024.pdf

Métodos de selecdo: A selecdo dos candidatos sera realizada de acordo com os seguintes
critérios:
i) 25%, coeréncia cientifica global do CV, incluindo diversidade e qualidade das producdes

cientificas nas areas especificas do anuncio;

i) 50%, experiéncia demonstrada em técnicas de bioquimica computacional, tais como
modelacdo molecular, docking e simulagdes de dindmica molecular, particularmente aplicadas

a simulacéo de aptameros ou de sistemas de RNA ou DNA.

iii) 25%, experiéncia demonstrada em simulacdes de dinamica molecular de sistemas
biomoleculares com campos de forca classicos (AMBER, CHARMM, GROMACS, etc.);

No caso de candidatos admitidos cuja avaliacdo ndo difira em mais de 10% da classificacdo
obtida pelo candidato melhor posicionado, o juri entrevistara estes candidatos, sendo que a
entrevista contara 50% da classificacéo final.

E importante notar que o juri reserva-se o direito de ndo atribuir a presente bolsa caso os
resultados da avaliagdo dos candidatos e a sua adequacao aos objetivos do projeto ndo sejam

satisfatorios, ou seja, candidatos com uma classificacéo final inferior a 50%.

Composicao do Juri de Seleccéo:

Dr. Sérgio Filipe Sousa (presidente do juri de sele¢do),
Professor Dr. Pedro Jorge Araudjo Alves da Silva (vogal),
Professor Dr. André Melo (vogal)

Dr. Nuno Manuel Ferreira de Sousa de Azevedo Cerqueira (vogal suplente).

Forma de publicitacio/notificagdo dos resultados: Os resultados finais da avaliagdo seréo
publicitados, atraves de afixacdo nas instalacbes da Instituicdo, sendo o candidato(a)

aprovado(a) notificado através de email.



Candidatura:
O concurso encontra-se aberto no periodo de 28/10/2024 a 11/11/2024.

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 2024-26), acompanhada dos seguintes documentos em formato PDF: Curriculum
Vitae, carta de motivacdo, certificado de habilitacbes e outros documentos considerados

relevantes.

More information: https://www.requimte.com/
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