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DESARROLLA TU TALENTD
DIGITAL

RESUMEN DEL PROYECTO: Se combinaran técnicas de IA, espectroscopia STD NMR, y quimica
computacional para acelerar el diseno de fairmacos basados en fragmentos. La baja afinidad de los
fragmentos de cribado de quimiotecas supone un gran desafio para obtener estructuras 3D y presenta la
RMN como la técnica para obtenerlas en dichas condiciones. Los datos de RMN se interpretan mediante
modelos 3D y requieren una evaluacion precisa del acuerdo del modelo con los experimentos (validacion
de modelos), y es aqui donde este proyecto desarrollara protocolos de IA y quimica computacional para
aportar soluciones mas eficaces. Recientes aportaciones de nuestro grupo de investigacion en
metodologias digitales para el andlisis de interacciones débiles por RMN son: Anal. Chem., 2024, 96, 615y
J. Med. Chem, 2024, en prensa. Ambos trabajos han generado nuevas herramientas digitales para acelerar
la caracterizacion de interacciones débiles: RedMat(http://redmat.iiq.us-csic.es) y RedDat
(https://stdrdweb.streamlit.app/).

Requisitos:

|I. Doctorado en Quimica

2. Experiencia pre- y/o posdoctoral en RMN y técnicas de modelizacién molecular.

3. Experiencia especializada en espectroscopia de RMN de interacciones.

4. Formacion/experiencia en programacion en python, andlisis de datos, y algoritmos de aprendizaje
automatico supervisado y no supervisado.

Méritos valorables:

|. Experiencia en técnicas MD avanzadas.

2. Experiencia en analisis avanzado de STD NMR (CORCEMA-ST, RedMat)

3. Estancia/s postdoctoral/es en el extranjero.

4. Nivel avanzado de inglés (CI o superior).

QUE SE OFRECE: El candidato se integrara en el [IQ-CSIC, en Sevilla, en un grupo de investigacion
reconocido internacionalmente por sus aportaciones al estudio de interacciones ligando-proteina débiles
mediante técnicas de STD NMR, y que posee una solida trayectoria en desarrollo de metodologias hibridas
RMN/computacion para estudios biomoleculares. El candidato recibira una formaciéon equivalente a
270 ECTS, que incluye formacion en herramientas de aprendizaje automatico, 3 estancias formativas
en los centros CIC bioGUNE (Bilbao), y Universidad de la Rioja (Logrono), asi como la participacion en
un numero de escuelas avanzadas de quimica computacional y de espectroscopia RMN.

CONTACTO: contactar (informalmente), ANTES DEL 7 DE AGOSTO DE 2024, con Jesus Angulo:
E-mail: j.angulo@iig.csic.es (ASUNTO: Momentum MMT24-11Q-01)
Teléfono: +34 954489566

C/ Américo Vespucio, 49
Isla de la Cartuja

41092 Sevilla

Tel. +34 954 48 95 66

j-angulo@iiq.csic.es
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