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CHAMADA PUBLICA PARA BOLSAS PCI/CNPq PROGRAMA DE
CAPACITAGAO INSTITUCIONAL DO LNCC

O Laboratério Nacional de Computacdo Cientifica (LNCC) disponibiliza, através da
Chamada Publica Numero 02/2026, uma bolsa do Programa de Capacitagao
Institucional (PCI) no valor de R$ 4.160,00 (PCI-DB), para inicio a partir de junho de
2026 e vigéncia de até 60 meses (5 anos), visando a pesquisa cientifica na area de
Quimica Computacional, Modelagem Molecular e Bioinorganica.
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Formagdo necessaria: O(a) candidato(a) deve ter Mestrado ou Doutorado em
quimica ou areas afins aquela do edital, bem como experiéncia em projetos de
pesquisa e desenvolvimento nas seguintes areas:

» Calculos de Estrutura Eletréonica: Dominio do software ORCA para otimizacao
de geometria, calculos de frequéncias vibracionais e analises populacionais;

+ Meétodos de Teoria do Funcional da Densidade (DFT): Experiéncia sélida na
aplicacao de funcionais de densidade e corregcdes relativisticas para metais
de transicéao;

» Parametrizacdo de Campos de Forca: Experiéncia técnica na derivacao de
parametros intra e intermoleculares (constantes de forga e cargas atdémicas)
para o campo de forca MMFF94 e/ou AMBER,;

» Desejavel conhecimento de simulagao por Dindmica Molecular;

* Quimica de Sistemas Complexos: Conhecimento no tratamento
computacional de compostos de Platina (Pt), Boro (B), Cobre (Cu) e
complexos organometalicos;

Objetivo: O objetivo deste projeto de pesquisa é expandir a capacidade preditiva de
ferramentas de modelagem molecular e simulagao classica para o desenho racional
de novos farmacos antineoplasicos, por meio dos seguintes topicos:

* Desenvolvimento de Parametros: Obtencdo de parametros acurados para
moléculas contendo Pt e B, integrando calculos ab initio (HF, MP2) e DFT
para superar a auséncia de parametros nativos em campos de forga
convencionais;

* Aprimoramento do Docking Molecular: Implementagédo e validagdo de novos
parametros na plataforma DockThor, permitindo a triagem virtual em larga
escala de compostos metalo-farmacos e contendo atomos de boro;

* Uso de simulagdes de Dinamica Molecular (DM) para testes e validacdo dos
parametros de carga em sistemas de interesse bioldgico;

* Uso de métodos de machine learning para o treinamento dos dados de
calculos de estrutura eletrénica e dinamica molecular.

O projeto sera desenvolvido presencialmente no Laboratério Nacional de
Computacgao Cientifica (LNCC), localizado em Petropolis - RJ.

O(A) candidato(a) deve atender a todas as normas do Programa PCI (Bolsa nivel
PCI-DB) do MCTI, conforme descrito na RN-026/2018 do CNPq (e suas
atualizag¢des), disponivel em:

http://www.cnpg.br/web/guest/view/-/journal content/56 INSTANCE OoED/10157/6305216

Regime de trabalho: 40 horas semanais (dedicagao exclusiva).

www.Incc.br


http://www.cnpq.br/web/guest/view/-/journal_content/56_INSTANCE_0oED/10157/6305216

GOVERNO FEDERAL

al

UNIAO E RECONSTRUCAO

MINISTERIO DA
LNCC CIENCIA, TECNOLOGIA
Laboratdrio Nacional de E |N°VA(}R°

|| Computagdo Cientifica

Admissao e Nota de corte: Os(as) candidatos(as) receberdo notas em a)
curriculum vitae, b) plano de trabalho e c¢) adequacao do perfil do(a) candidato(a) a
descricao deste edital. Tais notas serdo agregadas em uma nota final usando a
expressao ax0,35+bx0,3+cx0,35. Serado desclassificados os(as) candidatos(as) cuja
nota final esteja abaixo da nota 7,0 (sete).

Critério de desempate: Casos de empate ndo resolvidos pela Comissdo de
Avaliacédo serdo desempatados pela idade dos candidatos, estando o(a) mais jovem
a frente do(a) mais idoso.

Interessados(as) devem enviar e-mail até 23:59h do dia 17/04/2026 para:
pci@lncc.br, contendo:

¢ No titulo da mensagem, o termo “Chamada 02/2026 — PClI — Nome do(a)
Candidato(a) — Quimica Computacional, Modelagem Molecular e
Bioinorganica;

e Curriculo Lattes atualizado em formato PDF;

e Uma breve descricdo do tema de pesquisa, principais resultados obtidos e
indicagao dos 5 principais artigos;

e Um projeto sucinto (2 paginas).

e Formulario de inscri¢gao para bolsa PCI/LNCC preenchido, em arquivo formato
Word ou PDF, disponivel em:
https://www.gov.br/Incc/pt-br/acesso-a-informacao/acoes-e-programas/programa-de-
capacitacao-institucional/pci-programa-de-capacitacao-institucional-Incc-mcti/
formulario-de-inscricaopci2023-2.pdf
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