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2017. 04. 28. KeMoMo—QSAR 2016 Szimpodzium - MTA TABT
13:55-14:10 Szinet

Molekuladokkolasi szekcié  Uléselnék: Bogéar Ferenc
14:10-14:25  Kelemen Adam Andor, Kiss Rébert, Abranyi-Balogh Péter, Bozsé Zsolt, Diirvanger Zsolt, Harmat
Veronika, Keserli Gyorgy Miklds, Téth Gergely (MTA TTK Gydgyszerkémiai Kutatécsoport, MTA-TTK-NAP B
Gyogyszer-  kutatd Csoport - Neurodegenerativ Betegségek, SZTE Orvosi Vegytani Intézet, ELTE Kémiai Intézet,
MTA-ELTE Fehérjiemodellezd Kutatécsoport):

Uj kovalens DJ-1 ligandumok azonositasa, tovabbfejlesztési lehetdségeinek vizsgalata kovalens dokkolassal és
jelentdségiik a Parkinson-kér diagnosztikajaban
14:25-14:40 Bajusz David, Ferenczy Gyorgy, Keserli Gydrgy Miklés (MTA TTK Szerves  Kémiai Intézet):

Uj, potens Janus kinaz 1 inhibitorok azonositasa virtudlis sz{iréssel
14:40-14:55 Bata Zsdfia, B. Jones, R. J. Kazlauskas (BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, UMN
Biotechnology Institute):

R vagy S, hogyan déntenek a hidroxinitrilazok?
14:55-15:10 Ecker Janos, Fllép Laszlé (SZIE Kémia Tanszék):

Extracellularis lignin-peroxidaz atrazin bontasanak modellezése

15:10-15:25 Szinet

Elméleti Kémiai szekcié Uléselndk: Viskolcz Béla
15:25-15:40 Olah Julianna, lzrael Richard, Dargdé Gergd, Balogh Gyérgy T., Riethmiiller Eszter, Maszler Péter,
Kénczoél Arpad, Szabd Tamas, Szentjébi Hajnalka, Németh Tamas, Téth Tinde, Huszthy Péter (BME Szervetlen és
Analitkai ~ Kémia Tanszék, BME Szerves Kémia és Technolégia Tanszék, Richter Gedeon  Nyrt):

PKa predikcio és kvantumkémia
15:40-15:55 Buzsaki Daniel, Kelemen Zsolt, Nyuldszi Laszlé (BME Szervetlen és Analitikai ~ Kémia Tanszék):

Ha NHC taldlkozik foszforral...
15:55-16:10 Néasztor Zoltan, Dér Andras, Bogéar Ferenc (MTA SZBK Biofizikai Intézet, MTA-SZTE
Szupramolekularis és Nanoszerkezetii Anyagok Kutatécsoport):

A Collins szabdly és a Hofmeister effektus

16:10-16:25 Sziinet

Kemometriai szekcié  Uléselndk: Héberger Karoly
16:25-16:40 Erdélyi Péter, Rajké Rébert (SZTE Folyamatmérmaki Intézet):

Kétmdduszi szemcseméret-eloszlasok illesztése
16:40-16:55 Rajké Rébert (SZTE Folyamatmémdki Intézet):

Legfrissebb eredményeink a gorbeillesztés nélkiili profilkinyerés (SMCR) teriiletén
16:55-17:10 Németh Zsolt Istvan, Rakosa Rita (NYME Kémiai Intézet):

Vizes elegyek NIR abszorpcidjanak PCA elemzése: a koncentraciofiiggé csiicsalak- valtozas faktor-, ill.

hibaszerepl fékomponensei

19:00- Szimpdzium-vacsora
2016. majus 13., péntek

Kemometriai szekcié  Uléselndk: Téth Gergely
9:00-9:15 Barna Ddra, Elek Janos (Science Port):
Kolorimetrids koncentracié-meghatérozas digitalis képfeldolgozassal
9:15-9:30 Elek Janos, Horanyi Tamas (Science Port, Eva Orvosbiolégiai Eurdpai Fejleszté  Intézet):
Hatéanyag-tartalom NIR spektroszképias homogenitas-vizsgalata arckrémekben
9:30-9:45 Koncz Viktéria (BME Fizika Tanszék):
Adaptiv halégeneralasi algoritmus gyorsitasi lehet8ségeinek vizsgalata statisztikai mddszerekkel
9:45-10:00 Kemény Sandor, Kunovszki Péter (BME Kémiai és Kérnyezeti Folyamatmémdki  Tanszék):
Ami kézismert, s ami nem a két egyoldali t-prébaval kapcsolatban

10:00-10:15 Szinet



