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2017. 04. 28. KeMoMo-QSAR 2016 Szimpdzium - MTATABT

MKE Szerves- és Gyogyszerkémiai Szakosztalyanak QSAR és Modellezési Szakcsoportja és az MTA Szegedi
Akadémiai Bizottsaganak Kemometria és Molekulamodellezés Munkabizottséga éltal szervezett

KeMoMo-QSAR 2016 szimpézium
Idépont: 2016. méjus 12. 10:00 - majus 13. 12:10

Helyszin: MTA MAB Székhaz (Miskolc, Erzsébet tér 3.)

A szimpézium programja:
2016. majus 12., csiitortok
10:00-10:10 Megnyitd

Elméleti Kémiai szekcié Uléselndk: Csizmadia G. Imre
10:10-10:25 Renata Zsanett Boros, Béla Viskolcz, Imre G. Csizmadia, Anita Ragyanszki, Laszlé Farkas
(BorsodChem Zrt., Institute of Chemistry, University of Miskolc, = Department of Chemistry, University of Toronto):

Empirical and Theoretical Study on Molecules of Isocyanate Synthesis
10:25-10:40 John Justine Villar, Anita Ragyanszki, Adrian Roy Valdez, David Setiadi, Béla Viskolcz, Imre G.
Csizmadia {Scientific Computing Laboratory, Department of = Computer Science, University of the Philippines Diliman,
Institute of Chemistry,  University of Miskolc, Department of Chemistry, University of Toronto):

Analysis of Models for Analytical Fitting of Peptide Conformational Potential Energy ~ Surfaces
10:40-10:55  Anita Ragyanszki, Imre G. Csizmadia, Béla Viskolcz (Institute of Chemistry, University of Miskolc,
Department of Chemistry, University of Toronto):

Formaldehyde and its tautomers as the basic building blocks of Carbohydrate  Synthesis in Outer-Space
10:55-11:10  Csonka Gabor (BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, Department of Physics, Temple
University):

Uj és hatékony médszerek reakcié-, aktivalasi- és nem-kovalens kélcsdnhatési energiak pontos és preciz
szamoldséra

11:10-11:25 Sziinet

Enzimolégiai szekcid Uléselndk: Keserli Gyorgy Miklés
11:25-11:40  Bandczi Gergely, Varga Andrea, Nagy Botond, Bencze Laszlé Csaba, Gellért Akos, Juhasz Angéla,
Paizs Csaba, Poppe Laszlé (BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, Babes-Bolyai Tudomanyegyetem, MTA
ATK  Mezbgazdasagi Intézet):

Pantoea agglomerans fenilalanin aminomutaz enzim szamitogépes és kisérletes

vizsgalata — a racionalis enzimtervezés eltkészitése
11:40-11:55  Karancsiné Menyhard Déra, Dirvanger Zsolt, Magyar Csaba, Olah Julianna, Kiss Déra Judit (ELTE
Szerkezeti Kémia és Bioldgia Laboratérium, MTA-ELTE  Fehérijemodellezé Kutatécsoport, ELTE Kémiai Intézet, MTA
TTK Enzimoldgiai  Intézet, BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék):

Pszeudouridindz enzimek vizsgéalata molekuladinamikai szimulacidkkal
11:55-12:10  Kiss Déra Judit, Olah Julianna, Téth Gergely, Magyar Csaba, Karancsiné Menyhérd Doéra, Ferenczy
Gyorgy (ELTE Kémiai Intézet, BME Szervetlen és  Analitikai Kémia Tanszék, MTA TTK Enzimoldgiai Intézet, ELTE
Szerkezeti Kémia és Bioldgia Laboratérium, MTA-ELTE Fehérjemodellezé Kutatécsoport, MTA TTK Szerves
Kémiai Intézet):

Pszeudouridinaz katalizalt uridin izomerizacio mechanizmusanak vizsgalata kvantumkémiai modszerekkel

12:10-13:10 Ebédsziinet

Kemometriai szekcié  Uléselndk: Rajké Rébert



