MEGHIVO

Tisztelettel meghivjuk Ont és kedves munkatarsait az MKE Szerves- és Gydgyszerkémiai
Szakosztalyanak QSAR és Modellezési Szakcsoportja és az MTA Szegedi Akadémiai Bizottsaganak
Kemometria és Molekulamodellezés Munkabizottsaga altal szervezett kétnapos KeMoMo-QSAR
2017 szimpbziumra.

Helyszin és idopont:

MTA SZAB Székhaz (Szeged, Somogyi u. 7.)
2017. junius 1. 10:00 o6réatdl janius 2. 12:10 6réig

A szimpOzium programja:
2017. junius 1., csutortok
10:00-10:10  Megnyit6

Kemometriai szekci6 Uléselnok: Héberger Karoly

10:10-10:25  Rajko6 Rdbert, Mahsa Akbari Lakeh, Hamid Abdollahi (SZTE MK, IASBS,
Zanjan, Iran):
Lokalis rang-vesztés okozta problémakrél (On local rank-deficiency caused
problems)

10:25-10:40  Erdélyi Péter, Rajkd Rébert (SZTE MK):
Eloszlasok normalités-vizsgalatanak nehézségei

10:40-10:55 Mihalkd J6zsef, Rajk6 Robert (SZTE MK):
Tobbvaltozos folyamatszabalyozés vizsgalata R kérnyezetben

10:55-11:10  Nagy Brigitta, Gylurkés Martin, Farkas Attila, Nagy Zsombor Krist6f, Marosi
Gyorgy (BME Szerves Kémia és Technol6gia Tanszék):
Folyamatos gyogyszergyartasi lépések nyomon kovetése és szabalyozasa Raman-
spektrumokon alapul6 kemometriai mddszerek segitségével

11:10-11:25  Szlnet

Elméleti kémiai szekcid Uléselnok: Paragi Gabor

11:25-11:40  R. Zsanett Boros, Milan Széri, Anita Ragyanszki, Laszlé Farkas, Béla
Viskolcz (BorsodChem Zrt., Institute of Chemistry, University of Miskolc,
Department of Chemistry, University of Toronto, Canada):
Theoretical Investigation of the Methylenediphenyl Diamine Synthesis

11:40-11:55  Anita Ragyanszki, Béla Fiser, Béla Viskolcz, Imre G. Csizmadia (Institute of
Chemistry, University of Miskolc, Department of Chemistry, University of
Toronto, Canada, Ferenc Rakdczi Il. Transcarpathian Hungarian Institute,
Beregszasz, Ukraine):
Formation Mechanism of the Simplest Carbohydrate in Interstellar Medium



11:55-12:10

12:10-12:25

12:25-13:25

Andrea Guljas, John Justin Villar, Béla Fiser, Anita Ragyanszki, Balazs
Jéjart, Béla Viskolcz, Imre G. Csizmadia (Institute of Chemistry, University
of Miskolc, Department of Chemistry, University of Toronto, Canada,
Scientific Computing Laboratory, Department of Computer Science,
University of the Philippines, Ferenc Rakéczi 1. Transcarpathian Hungarian
Institute, Beregszasz, Ukraine, Department of Chemical Informatics,
University of Szeged):

Computational Study of TRPV1 Ligands

Béla Fiser, Anita Ragyanszki, Imre G. Csizmadia, Béla Viskolcz (Institute of
Chemistry, University of Miskolc, Ferenc Rakéczi 1. Transcarpathian
Hungarian Institute, Beregszasz, Ukraine, Department of Chemistry,
University of Toronto, Canada):

Antioxidant Potential of Glutathione Analogues

Ebédsziinet

Molekulamodellezési szekcio Uléselnok: Bogar Ferenc

13:25-13:40

13:40-13:55

13:55-14:10

14:10-14:25

Banoczi Gergely, Hargitai Csilla, Weiser Didna, Nagy Fléra, Olah Mark,
Poppe Laszlé (BME Szerves Kémia és Technol6gia Tanszék):

Szamitasos enzimmérnokség alkalmazésa a Candida antarctica B lipaz esetében
Farkas Odon (ELTE TTK Kémiai Intézet Szerves Kémiai Tanszék, ELTE
TTK Kémiai Intézet Kémiai Informatikai Laboratérium):

Valddi Newton optimalas tapasztalatai molekulamechanikai kérnyezetben
Kréamos Balazs (Richter Gedeon Nyrt):

Masfeél év molekulamodellezékent a gyogyszerkutatasban

Szlnet

Molekuladinamikai szekci6 Uléselnok: Gaspari Zoltan

14:25-14:40

14:40-14:55

14:55-15:10

15:10-15:25

15:25-15:40

Gellért Akos, Nemes Katalin, Alméasi Asztéria, Vagi Pal, Kadar Katalin,
Salanki Katalin (MTA ATK Allatorvos-tudomanyi Intézet, MTA ATK
Novényvédelmi Intézet, ELTE TTK Novényszervezettani Tanszek):
Foszforilacié szabalyozza az uborka mozaik virus 2b fehérje szupresszor
aktivitasat és sejten belili lokalizaciojat

Balint Monika, Hetényi Csaba (PTE AOK Farmakoldgiai és Farmakoterapiai
Intézet):

Hogyan csomagoljunk be egy célpontot?

Bajusz David, Bettina Wingelhofer, Keserii Gyorgy Miklos, Richard Moriggl
(MTA TTK Gyogyszerkémiai Kutatdcsoport, Ludwig Boltzmann Institute for
Cancer Research, Medical University Vienna):

Fehérje-fehérje kdlcsonhatast gatlo ligandum vizsgalata egyensalyi molekula-
dinamikaval

Karancsiné Menyhard Déra, Taricska Ndra, Bokor Ménika, Tompa Kalman,
Perczel Andras (MTA-ELTE Fehérjemodellezé Kutatécsoport, ELTE
Szerkezeti Kémia és Biologia Laboratdrium, Szilardtestfizikai és Optikai
Intézet, Wigner Fizikai Kutatokdzpont):

Fehérjék, jégbe fagyva. NMR és MD szimul&cios vizsgalatok

Szlnet



Kemometriai szekcio Uléselnok: Rajko Robert
15:40-15:55  Németh Zsolt Istvan, Rakosa Rita (Soproni Egyetem, Erdémérnoki Kar,
Kémiai Intézet):
Koncentraciofiiggo faktorhatasok érzékelhetésége PCA alkalmazasaval
15:55-16:10  Kapasi Anriett, Elek Janos (Science Port):

crer

meghatarozésa tébbvaltozos adatelemzéssel

16:10-16:25  Dardczi Csilla, Elek Janos (Science Port):
ED-XRF méreés kalibracioja "nem detektalhat6™ elemek mennyiségi analizise

16:25-16:40  Toth Gergely, Sasan AmariAmir (ELTE Kémiai Intézet):
Szerialas, a kemometridbol kifelejtett médszer

16:40-16:55 Szlnet

Elméleti kémiai szekcio Uléselnok: Jojart Balazs

16:55-17:10  Benedek Zsolt (BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék):
Szililén és germilén komplexek szintetikus alkalmazésainak vizsgalata

17:10-17:25  Hoffka Gyula, Komaromi Istvan (DE AOK Klinikai Laboratoriumi Kutato
Tanszék):
A mikrobialis transzglutaminaz reakci6 vizsgalata hibrid QM/MM (ONIOM)
modszerekkel

17:25-17:40  Balogh Gabor, Komaromi Istvan (DE AOK Klinikai Laboratériumi Kutatd
Tanszék):
A véralvadas Xlll-as faktoranak transzglutaminaz reakcidja; az elsé lépés (acyl-
enzim képzddés) modellezése hibrid OM/MM mddszerek segitségével

17:40-17:55  Szlnet

Elméleti kémiai szekcid Uléselnok: Viskolcz Béla

17:55-18:10  J&kli Imre, Saghy Péter, Perczel Andras (MTA-ELTE Fehérjemodellezé
Kutatdcsoport, ELTE Szerkezeti Kémia és Biol6gia Laboratérium):
Gyiiriis hexopiranozok konformer sokasaganak kvantumkémiai vizsgalata
18:10-18:25  Paragi Gabor, Kupihar Zoltan, Endre Gabor, Célia Fonseca Guerra, Kovacs
Lajos (MTA-SZTE Szupramolekularis és Nanoszerkezetii Anyagok Kutato-
csoport, SZTE AOK Orvosi Vegytani Intézet):
5-szubsztitualt Uracil onszervezodo tulajdonsdganak vizsgalata
18:25-18:40  Kégl Tamés (PTE TTK Szervetlen Kémia Tanszek):
Energia dekompozicios médszerek az atmenetifém-komplexek elektronszerkezetének
felderitéséhez

19:00- Szimpo6zium-vacsora

2017. junius 2., péntek



Molekuladinamikai szekcid Uléselnok: Bajusz David

9:00-9:15

9:15-9:30

9:30-9:45

9:45-10:00

10:00-10:15

Hegediis Tamas (MTA-SE Molekuléris Biofizikai Kutatocsoport):
Az ABCG2 multidrog transzporter szerkezetének és miikédésének in silico
jellemzése

Kiss Déra Judit, Sergio Decherchi, Andrea Cavalli, Keserii Gyorgy Miklos
(MTATTK):

fS2-adrenoreceptor ligandumok rangsorolasa MD szimulaciokbol szamitott
tartézkodasi idejlk alapjan

Dudola Déniel, Kovacs Bertalan, Gaspari Zoltan (PPKE ITK):

Kisérletesen meghatarozott belsd dinamikat tiikrozo fehérjeszerkezeti sokasagok
elemzése a CONSEnsX+ szerverrel

Gaspari Zoltan, Czajlik Andrés, Kovéacs Bertalan (PPKE ITK):
Parvulin tipusu prolil izomerazok dinamikus szerkezeti sokasagainak
Osszehasonlitd elemzése: dsszeall a kép?

Szlnet

Kemometriai szekcid Uléselnok: Toth Gergely

10:15-10:30

10:30-10:45

10:45-11:00

11:00-11:15

R&cz Anita, Fodor Marietta, Héberger Karoly (MTA TTK, SZIE ETK):
Milyen tényezdoktdl fiigg a tobbvaltozos kalibracio? - FT-NIR spektrumokra
vonatkoz6 modellek dsszehasonlito elemzése

Racz Anita, Gere Attila, Bajusz David, Héberger Karoly (MTA TTK, SZIE
ETK):

Az osztdalyt modellezé modszerek gydngyszeme: miért is nem lett a SIMCA
standard?

Pusztai Eva, Vagé Emese, Kemény Sandor (BME Kémiai és Kornyezeti
Folyamatmérndki Tanszék):
Biodekontaminacio sikerességének ellendrzése biologiai indikatorokkal

SzlUnet

Molekulamodellezési szekcio Uléselnok: Keserii Gyorgy Miklos

11:15-11:30

11:30-11:45

11:45-12:00

12:00-12:10

Udvozlettel,

Balogh Balazs, Barbara Parrino (SE Szerves Vegytani Intézet):
Topoizomerdaz | gatlé hatésu izoindolo[2,1-a]kinoxalin-6-iminek vizsgalata
molekulamodellezési modszerekkel

Bogar Ferenc (MTA-SZTE Szupramolekularis és Nanoszerkezetii Anyagok
Kutatécsoport, SZTE AOK Orvosi Vegytani Intézet):

Szigma-1 receptor agonistak kotodésének szamitogépes vizsgalata

Gera Janos, Penke Botond, Ful6p Livia, Paragi Gdbor (MTA-SZTE Szupra-
molekuliris és Nanoszerkezetii Anyagok Kutatécsoport, SZTE AOK Orvosi
Vegytani Intézet):

Amiloid beta monomer elméleti vizsgalata: dimerizacio, ligandkétodés, mutdaciok

Zarszo

Dr. Lopata Antal
a QSAR és Modellezési Szakcsoport elndke



