Stypendium doktoranckie

Zainteresowani powinni posiadac
znajomos$¢ podstaw chemii
kwantowej, mie¢ doswiadczenie
w obliczeniach kwantowo-chemicz-
nych typu DFT czy tez QM/MM dla
uktadéw biologicznych oraz zna¢
jezyk angielski w stopniu zaawan-
sowanym. Podstawowym celem
projektu badawczego jest opraco-
wanie jednolitego mechanizmu
reakcji przeniesienia metylu, katali-
Zowanej przez enzymy zawierajgce
pochodne witaminy B, , zwane tez
korynozaleznymi metylotransfera-
zami (MeTrs).

Zastosowane zostana nowocze-
sne metody obliczeniowe chemii
kwantowej, w tym metody DFT
z poprawkami dyspersyjnymi i kom-
binowane metody QM(DFT)/MM do
obliczeri zaréwno dla izolowanych
komplekséw modelowych, jak i we-
wnatrz otoczenia enzymatycznego.
Na podstawie uzyskanych rezulta-
tow obliczen ustalony zostanie me-
chanizm aktywacji i rozerwania
wigzania Co-C w methylcobalami-
nie (MeCbl) oraz okre$lone zostana
etapy reakcji, wymagane do prze-

niesienia grupy metylowej zMeCbl do
substratu akceptorowego. Podobnie
szczegdtowo badane bedzie tworzenie
wigzania Co—-C pomiedzy produktem
posrednim Co(l) i substratem donoro-
wym. W obu przypadkach uwzgled-
niony zostanie wptyw otoczenia en-
zymatycznego na przebieg wymienio-
nych reakgji. Termin sktadania ofert

w konkursie realizowanym w ramach
OPUS - ST mija 4 marca 2016 roku.
Oferty (zawierajace CV wraz z listem
motywacyjnym i ewentualnymi reko-
mendacjami) nalezy wysta¢ w forma-
cie PDF do prof. Pawta Koztowskiego
na adres e-mail pawel@louisville.edu.
Warunki zatrudnienia: stypendium
doktoranckie 3000 zt brutto/miesiac,
okres zatrudnienia - 36 miesiecy. m
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