MEGHIVO

Az MTA Anyag- és Molekulaszerkezeti Munkabizottsag ¢s az MTA Szervetlen és

Fémorganikus Kémiai Munkabizottsag szervezésében tartando eldadoiilésre.

Helyszin:
Lovas Udvarhaz Panzi6, 7056 Szedres, Apati-puszta

Idépont:
2012. oktober 12 — 14 (péntek - vasarnap)

NAPIREND

2012. oktober 12. (péntek)

Szekcid 1. EInok: Sohar Pal

14:00-14:10 — Megnyito6

14:10-14:45 — Kélman Alajos, Czugler Matyés: Simon Kalman emlékére

14:45-15:10 — Harmat Veronika, Kiss-Szeman Anna, Orgovan Zoltan, Karancsiné Menyhard
Dora, Szamosi Ilona, Naray-Szab6 Gabor, Polgar Laszlo: Acilpeptid hidrolazok
szerkezetvizsgalata: az enzimaktivitas és a méretszelektivitas egyiittes
mechanizmusa

15:10-15:35 — Holczbauer Tamas, Szabo Maté, Téth Viola Réza, Czugler Matyas: Kristalyos
drotaverin sok eldallitasa

15:35-16:00 — Bombicz Petra, Petra Smie, Ewald Sattler: Minek nevezzelek: egykomponensii
ko-kristaly?

16:00-16:30: Sziinet
Szekci6 2. EInék: Kubinyi Miklos

16:30-16:55 — Kubinyi Miklés: Emlékezés Grofcsik Andréasra

16:55-17:20 — Baranyai Péter, Besenyei Gébor, Bitter Istvan, Kubinyi Miklés, Kunsagi-Maté
Eva, Parkanyi Laszl6: Arany(I) komplexek lumineszcencidja: nem mind arany,
ami fénylik

17:20-17:45 — Georg Mellau: A [H,C,N] molekularis rendszer rezgési-forgasi energiaszintjeinek
szerkezete

17:45-18:10 — Karolyi Benedek, Kiss Kolos, Pallo Anna, Holczbauer Tamas, Czugler Matyas,
Drahos Laszlo, Sohar Pal, Csampai Antal: Ferrocenil-tiazol szintézise, gytirii-
transzformdacios atalakitasa

18:10-18:35 — Bazs6 Gébor, Najbauer Eszter, Gobi Sandor, Magyarfalvi Gabor, Tarczay
Gyorgy: Aminosav konformerek azonositdsa és a nagy energiaji konformerek
¢lettartamanak meghatarozasa matrixizolacios €s 1ézer technikakkal

18:45: Vacsora



2012. oktober 13. (szombat)

Szekcid 3. EInok: Kovécs llona

9:00-9:25 — Szalay Roland, Parkanyi Laszlo, Rohonczy Janos, Kuzmann Ernd, Karpati Szilvia:
Egy érdekes on(IV)-organikus vegyiilet: 1-tributilsztannil-2-pirrolidon

9:25-9:50 — Kiss Kolos, Holczbauer Tamas, Czugler Matyés, Csdmpai Antal: Formil-ferrocén
reakcioi Hantzsch-gytiriizaras koriilményei kozott

9:50-10:15 — Szilvasi Tibor: Nagy térkitoltésii csoportok katalitikus hatdsa a Suzuki-reakcidban

10:15-10:40 — Voros Tamds, Bazs6é Géabor, Gobi Sandor, Tarczay Gyorgy: [H,C,N,Se] izomerek
vizsgalata matrixizolacios spektroszkopiaval

10:40-11:10: Sziinet

11:10-11:35 — Kovécs Attila, Pogany Péter, R. J. M. Konings: Aktinida dikarbid molekulak jel-
legzetes tulajdonsagai

11:35-12:00 — Pogény Péter, Kovacs Attila, R. J. M. Konings: Aktinida tetrakarbidok szerkezete

12:00-12:25 — Toth Zsuzsanna, Zoboki Tamas, Szabados Agnes, Surjan Péter: Molekulafrag-
mens UV-VIS atmeneteinek szamitasa fagyasztott lokalizalt molekulapalya mod-
szerrel

12:30: Ebéd
Szekcid 4. EInok: Csaszar Attila

15:00-15:25 — Szalay Viktor: Diszkrét valtozos reprezentaciok

15:25-15:50 — Nyulészi Laszlo: Szervetlen halogenidek hidrolizise

15:50-16:15 — Bak6 Imre: Folyékony viz AIMD vizsgalata

16:15-16:40 — Czako6 Gabor: Alapveté bimolekularis kémiai reakciok dinamikaja

16:40-17:10: Sziinet

17:10-17:35 — Jeszenszki Péter, Surjan Péter, Szabados Agnes: Egy multireferencias perturba-
cioés modszer spin-adaptaldsanak buktatoi

17:35-18:00 — Matyus Edit: Molekulaszerkezet szamitas a Born—Oppenheimer-kozelités nélkiil

18:00-18:25 — Daru Janos, Stirling Andras: Uj eljaras sebességi egyiitthato szamitisara moleku-
ladinamika szimul4ciokbol

18:25-18:50 — Szalay Péter: A DNS alkotdérészei gerjesztett allapotainak tanulméanyozésa ma-
gasszintli kvantumkémiai modszerekkel

19:00: Vacsora



2012. oktober 14. (vasarnap)

Szekcid 5. EInok: Pasinszki Tibor

9:00-9:25 — Holléczki Oldamur, Kelemen Zsolt, Annegret Stark, Nyulaszi Laszld, Barbara
Kirchner: Szén dioxid - ionos folyadék rendszerek elméleti vizsgalata

9:25-9:50 — Pacsai Balint, Majusi Gabor, Krebsz Melinda, Pasinszki Tibor: Szelenadiazolok el6-
allitasa

.....

oldatban.
10:15-10:40 — Kelemen Zsolt: Foszfinokarbénbdl abnormalis karbénkomplex
10:40-11:05 — Csokés Daniel, Karolyi Benedek, Drahos Laszlo, Csampai Antal: Ferrocéntartal-
mu potencialis organokatalizatorok szintézise

11:05-11:35: Sziinet

11:35-12:00 — Purgel Mihély, Jo6 Ferenc, Voronova Krisztina: A palladium(Il)-szulfoszaldn —
hex-1-én-3-ol rendszer vizsgalata DFT médszerrel

12:00-12:25 — Fekete Csaba: Szilolid anion és komplexei

12:25-12:50 — Konczol Laszlo: Egy érdekes n® — H, difoszfinoboran komplex

12:50-13:15 — Nagy Péter, Szabados Agnes, Surjan Péter: Pi-elektronrendszer hozzajarulasa a

rezgési optikai aktivitas intenzitashoz
13:15-13:40 — Kramos Baldzs: Az enolizéacids 1épés vizsgalata az 6sztrogének bioszintézisében
13:40-13:45 — Zaras

13:45: Ebéd



