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| Profil du poste : Conception in silico de molécules thérapeutiques

Enseighement

L’ATER sera amené.e a encadrer les travaux pratiques (TP) de modélisation moléculaire, principalement en 3¢
année de pharmacie (premier semestre) mais aussi en L3 interface Biologie-Chimie (second semestre). Ces TP
sont effectués sur des stations de travail sous Linux et comprennent des analyses structurales de complexes
protéine-ligand, des calculs de docking moléculaire, et des criblages virtuels ligand-based et structure-based.

Recherche

L'’ATER rejoindra le groupe de modélisation moléculaire dirigé par Tap Ha-Duong et rattaché a I'équipe
FLUOPEPIT du laboratoire BioCIS — UMR 8076. Les travaux de recherche consisteront a étudier et caractériser
par des simulations de dynamique moléculaire le passage de membranes lipidiques par des peptides d’intérét
thérapeutiques. Il s’agira plus particulierement de mettre en ceuvre des techniques avancées d'échantillonnage
pour estimer I'énergie libre de passage des barrieres membranaires de différents peptides en fonction de leur
composition en acides aminés, de leur structure, et de leur flexibilité.
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Compétence requises

Avoir effectué une thése de doctorat avec une forte composante de modélisation moléculaire dans 'un des
domaines suivants : in silico drug design, biophysique moléculaire, biologie structurale, chimie computationnelle.

Personnes a contacter dés que possible en envoyant un CV (Attention : candidature a effectuer sur le
portail GALAXY avant le 15 juillet)

Pr Tap HA-DUONG : tap.ha-duong@universite-paris-saclay.fr / 01 46 83 57 38.
Pr Sandrine ONGERI : sandrine.ongeri@universite-paris-saclay.fr / 01 46 83 57 37.
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