MEGHIVO

Tisztelettel meghivjuk Ont és kedves munkatarsait az MKE Szerves- és Gyogyszerkémiai
Szakosztalyanak QSAR és Modellezési Szakcsoportja és az MTA Szegedi Akadémiai
Bizottsaganak Kemometria és Molekulamodellezés Munkabizottsaga altal szervezett kétnapos
KeMoMo0-QSAR 2013 szimpéziumra.

Helyszin és idépont:
MTA SZAB Székhaz (Szeged, Somogyi u. 7.)
2013. 4prilis 29. 10:00 oratodl aprilis 30. 12:30 oraig

A szimpoézium programja:

Megnyito
2013. aprilis 29. 10:00-10:10

Elméleti kémiai szekci6
2013. aprilis 29. 10:10-11:30  Uléselnok: Csizmadia Imre

Kristyan Sandor (MTA TTK Molekularis Farmakologiai Intézet):

Leépték korrekt hatvanysoros funkcionalokkal torténd variacios szamitas elmélete molekulak alap
energia dllapotanak és elektronsiiriiségének direkt szamoldsara az elektronikus Schrédinger
egyenlet felhasznalasaval

Szilvasi Tibor, Benedek Zsolt, Veszprémi Tamas (BME Szervetlen és Analitikai Kémia
Tanszék):

Molekulaszabaszat. Hexaszilabenzol, a sziliciumkémia szent gralja

Kramos Balazs, Olah Julianna (BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék):
A rejtélyes C-C hasadasi lépés vizsgalata a human aromatdz katalitikus ciklusaban

Kelemen Zsolt, Nyulaszi Laszlé (BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék):
Hetero-Breslow-analogok — A foszfor esete

10 perc sziinet
Kemometriai szekcio
2013. aprilis 29. 11:40-13:00  Uléselndk: Rajké Robert

Héberger Karoly (MTA TTK Anyag és Kornyezetkémiai Intézet):
Elorebecslési modellek, szamitdasi modszerek és indikatorok rangsoroldsa és csoportositasa

Molnar Laszléo (NanGenex Kft.):
Diszkrimindcios modszerek hasznalata szilard gyogyszerformulak vizsgalataban



Németh Zsolt Istvan (Nyugat-magyarorszagi Egyetem, Kémiai Intézet):
Korrelaciok a névény és a kornyezet kolcsonhatasaban

Herke Zoltan, Cserny Tibor, Magyar Balazs, Németh Zsolt Istvan (Nyugat-magyarorszagi
Egyetem, Kémiai Intézet):
Enzimkinetikai adatsorok feldolgozasa korrelacios és fokomponens elemzési modszerekkel

Ebédsziinet

Molekuladinamikai szekcio
2013. aprilis 29. 14:00-15:00  Uléselnok: Kortvélyesi Tamas

Gaspari Zoltan (PPKE ITK):
NMR-adatokon alapulo dinamikus fehérjeszerkezeti sokasagok: fejlesztések és alkalmazasok

Kiss Déra Judit, Toth Gergely (ELTE Fizikai Kémiai Tanszék):
Tudhatjuk-e elére melyik vizmolekula parolog el?

Farkas Odon, Polgar Timea, Kalaszi Adrian, Antal L., Imre G., Szab6 Miklos ( ELTE TTK
Szerves Kémiai Tanszék, ChemAxon Kft.):

Konformacio és konformer keresés részlegesen hiitott dinamikai szimuldcio (Cool Dynamics)
segitségevel

10 perc sziinet

Elméleti kémiai szekcio
2013. aprilis 29. 15:10-16:50  Uléselnok: Ferenczy Gyorgy

Mandi Attila, Antus Sandor, Guo Yue-Wei, Ye Yang, Zhang Wen, Li Dehai, Zhang
Changsheng, Proksch Peter, Kurtin Tibor (DE TTK Szerves Kémiai Tanszék, Debrecen,
Institute of Materia Medica, Chinese Academy of Sciences, Shanghai, Research Center for
Marine Drugs, Second Military Medical University, Shanghai, Ocean University of China,
Qingdao, South China Sea Institute of Oceanology, Chinese Academy of Sciences,
Guangzhou, Heinrich-Heine-Universitit, Diisseldorf):

Természetes szarmazékok ECD vizsgalata soran felmeriilt rendhagyo esetek

Daru Janos, Stirling Andras (MTA TTK):
Uj eljaras reakciokinetikai allandok szamitasara egyensulyi szimulaciokbol

Jakli Imre, Svend J. Knak Jensen, Csizmadia Imre, Perczel Andras (ELTE Szerkezeti
Kémia és Biologia Laboratorium, MTA-ELTE Fehérjemodellezo Kutatocsoport):
Konformacios tulajdonsagok grafikus reprezentdcioja a potencialis-energia feliilet topologidja
szerint

Hudaky Ilona, Juhasz Gyorgy, Perczel Andras (ELTE Szerkezeti Kémia és Biologia
Laboratérium, MTA-ELTE Fehérjemodellezé Kutatocsoport):
[P-aminosav és cukoraminosav modellek DFT konformacios elemzése



Komaromi Istvan, Téth Laszlo, Fekete Attila (MTA-DE Vascularis Biolégiai, Thrombosis és
Haemostasis Kutato Csoport, DE OEC Klinikai Kutaté Koézpont):
Empirikus erétér paraméterek becslése kvantumkémiai szamitasokbol

10 perc sziinet

Gyogyszertervezési és molekulamodellezési szekcio
2013. aprilis 29. 17:00-18:00  Uléselnok: Lopata Antal

Polgar Timea (ChemAxon Kft.):
A gyogyszerkutatds uj kihivasai modellezé szemmel

Gellért Akos (MTA ATK Mezbgazdasagi Intézet):
Biologiailag aktiv fiist vegyiiletek kotodésének vizsgalata egy ujonnan felfedezett noévényi hormon
receptoron

Banoczi Gergely, Bata Zsofia, Hornyanszky Gabor, Poppe Laszlo (BME Szerves Kémia és
Technolégia Tanszék):
Aromas aminosav C-N-lidz és 2,3-aminomutaz enzimek vizsgalata

Kerekasztalbeszélgetés
2013. aprilis 29. 18:00-18:40

A kemometria helye a gyogyszerkutatasban
Felkért hozzaszolo: Tarcsay Akos (Richter Gedeon Nyrt.)

Polarizacios erétér a molekuladinamikaban. Sziikséges-e (mikor), lehetséges-e (hogyan)?
Felkért hozzaszo6lo: Ferenczy Gyorgy (MTA-SE Molekularis Biofizikai Kutatocsoport)

Szimpézium vacsora
2013. aprilis 29. 19:00

Kemometriai szekci6
2013. aprilis 30. 9:00-10:00  Uléselnék: Héberger Karoly

Récz Anita, Elek Janos, Papp Gabor (Debreceni Egyetem Fizikai Kémia Tanszék, Science
Port Kft.):
Kerdeések palinkak infravorés spektroszkopias elemzeése koriil

Farkas Attila, Firkala Tamas, Vajna Balazs, Marosi Gyorgy (BME Szerves Kémia és
Technologia Tanszék, BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék):

Feliileterdsitett Raman kémiai térképezés MCR-ALS mddszerrel térténo alkalmazasa nyomnyi
mennyiségii hatoanyag vizsgdlatara

Rajké Robert (SZTE Folyamatmérnoki Intézet):
Ki CART-ot rant CART dltal vész el?



10 perec sziinet

Molekuladinamikai szekcio
2013. aprilis 30. 10:10-11:10  Uléselnok: Keserii Gyorgy

Ferenczy Gyorgy (MTA-SE Molekularis Biofizikai Kutatécsoport):
Eré vezérelt molekuladinamika; Modszertani tanulmanyok és kezdeti eredmények

Balog Erika (Semmelweis Egyetem Biofizikai és Sugarbiologiai Intézet):
Alloszterikus jelatadas utia a human foszfoglicerat kinazban

Bajusz David, Muszbek Laszlo, Komaromi Istvan (MTA-DE Vascularis Biologiai,
Thrombosis és Haemostasis Kutaté Csoport, DE OEC Klinikai Kutat6 Koézpont):
A P2Y12 receptor elméleti modellje és dinamikdja

10 perc sziinet

Molekuladinamikai szekcio
2013. aprilis 30. 11:20-12:20  Uléselnok: Komaromi Istvan

Vass Marton, Bogar Ferenc, Jojart Balazs, Keserii Gyorgy, Paragi Gabor, Tarcsay Akos
(Richter Gedeon Nyrt., SZTE AOK Orvosi Vegytani Intézet, SZTE JGYPK Kémiai
Informatika Tanszék):

Molekuladinamikai szimulacioval eloallitott fehérje konformaciok alkalmazasa G-fehérje kapcsolt
receptorokon végzett virtualis sziirésekben

Hegediis Tamas (MTA-SE Molekularis Biofizikai Kutatocsoport, SE Biofizikai és
Sugarbiolégiai Intézet):
A sejtes kemoimmunitdsi rendszer fehérjéinek gyogyszerkolcsonhatasai

Janzs6 Gabor, Leitgeb Balazs, Fiilop Livia, Penke Botond, Bogar Ferenc (MTA SZBK
Biofizikai Intézet, SZTE AOK Orvosi Vegytani Intézet, MTA-SZTE SzupramoleKularis és
Nanoszerkezetii Anyagok Kutatocsoport):

Az A1y és az Ai1-ay izopeptid aggregaciojarol

Zarsz6
2013. aprilis 30. 12:20-12:30

Udvoézlettel,
Dr. Lopata Antal
a QSAR ¢és Modellezési Szakcsoport elndke



