MEGHIVO

Tisztelettel meghivjuk Ont és kedves munkatarsait az MKE Szerves- és Gydgyszerkémiai
Szakosztalyanak QSAR és Modellezési Szakcsoportja és az MTA Szegedi Akadémiai Bizottsdganak
Kemometria és Molekulamodellezés Munkabizottsaga altal szervezett kéthapos KeMoMo-QSAR
2022 szimpoziumra.

Helyszin és idépont:

MTA SZAB székhaz (Szeged, Somogyi u. 7.)
2022. janius 2. 10:00 6réatél janius 3. 12:50 6raig

A szimpOzium programja:

2022. junius 2., csutortok
10:00-10:10  Megnyit6

Elméleti kémiai szekcio | Uléselnok: Paragi Gabor

10:10-10:30 Dékany Attila Adam, Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendiilet EIméleti
Reakciodinamika Kutatécsoport, SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi
Tanszek):
Sn2 reakciok szilicium centrumon: a F~ + SiH3Cl rendszer dinamikéja
10:30-10:50  Tasi Domonkos Attila, Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendulet EIméleti
Reakciddinamika Kutatocsoport, SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi
Tanszék):
Rendhagy6 reakciout OH™ + CHsF esetén: az oxidion szubsztitlciod

10:50-11:10  Gyéri Tibor, Czakd Gabor (MTA-SZTE Lendulet EIméleti Reakciodinamika
Kutatdcsoport, SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék):
Jobb Hartree-Fock megoldasok keresésének automatizalasa a ManyHF mddszerrel

11:10-11:20  Szlnet

Kemometriai szekcio | Uléselnok: Héberger Karoly

11:20-11:40  Kemény Sandor (BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék):
Hogy banik el Sherlock Holmes a fajtaszelekcios problémaval

11:40-12:00  Rajkd Rébert (PTE TTK):
Egyértelmii felbontds érvényesitése egyetlen profilhalmaz-becslés esetén

12:00-12:20  Toth Gergely, Kiraly Péter, Amine Ballaj (ELTE Kémiai Intézet):
Gauss kernel becslés versus MLR, PLS, ANN...

12:20-13:20  Ebédsziinet



Fehérjemodellezési szekcio Uléselnok: Bajusz David

13:20-13:40 Kiss-Szeman Anna, Orgovan Zoltan, Straner Pal, Jakli Imre, Perczel Andras,
Harmat Veronika, Karancsiné Menyhard Dora (MTA-ELTE Fehérjemodellezé
Kutatdcsoport):
Acil-aminoacil peptidaz: krio-EM vizsgalatok és szamitasok

13:40-14:00  Sarkar, Arijit; Mitra, Argha; Borics Attila (SZBK Biokémiai Intézet):
Konzervalt motivumok korrelalé mozgésainak és az agonista ligandumok kotési
orientacidjanak szerepe a G fehérje-kapcsolt receptorok aktivacios
mechanizmuséban

14:00-14:20  Hegediis Tamas (SE Biofizikai és Sugarbioldgiai Intézet):
ABC transzmembranfehérje szerkezetek siiriijében

14:20-14:30  Szlnet

Molekuladinamikai szekcio Uléselnok: Ferenczy Gyorgy G.

14:30-14:50 Bogéar Ferenc, Krekic Szilvia, Horvath Janos, Nasztor Zoltan, Méré Mark, Dér
Andras, Heiner Zsuzsanna (SZTE Orvosi Vegytani Intézet, MTA-SZTE
Biomimetikus Rendszerek Kutatdcsoport, Humbolt Egyetem SALSA, SZBK
Biofizikai Intézet, Max Born Intézet):
Kiralis vizszerkezet polipeptidek kdzelében: Molekuladinamika alapu vibracios
dsszegfrekvencia spektrum szamitasok

14:50-15:10  Fazekas Zsolt, Karancsiné Menyhard Déra, Perczel Andras (MTA-ELTE
Fehérjemodellezé Kutatocsoport):
Az Omicron SARS-CoV2 RBD:ACE2 komplex vizsgalata MD szimulaciéval

15:10-15:20  Szinet

Kemometriai szekcio 11 Uléselnok: Toth Gergely

15:20-15:40  Racz Anita, Mihalovits Levente, Bajusz David, Ramon Alain Miranda-
Quintana, Héberger Karoly (TTK Plazmakémiai Kutatdcsoport és
Gydgyszerkémiai Kutatocsoport, University of Florida Department of
Chemistry and Quantum Theory Project):
Molekuladinamikai szimulacidok mintavételezése tobbszords hasonldsagi metrikakkal

15:40-16:00  Ipkovich Adam, Héberger Karoly, Abonyi Janos (MTA-PE ,,Lendiilet” Komplex
Rendszereket Monitorozé Kutatécsoport, TTK Plazmakémiai Kutatdcsoport):
Tobbdimenzios adatok jol értheté megjelenitése: Rangszamkiilonbségek abszolut
értékeinek dsszege és parhuzamos koordinatak alapjan

16:00-16:20  Réakosa Rita, Németh Zsolt Istvan (Ingvesting Team Kft., Spektrometriai
Laborat6rium, Sopron):
Egybevégosagi koncepcid spektrumok dsszehasonlitasara

16:20-16:40  Németh Zsolt Istvan, Németh Katalin Emma, Rakosa Rita (Ingvesting Team
Kft., Spektrometriai Laboratorium, Sopron):
ATR mérési mod hatdsa a miianyagok FT-IR spektrumara

16:40-16:50  Szlinet



Gyadgyszertervezési szekcio | Uléselnok: Hetényi Csaba

16:50-17:10

17:10-17:30

17:30-17:50

17:50-18:10

19:00-

Szalai Tibor Viktor, Petri L&szI6, Péczka Nikolett, Bajusz David, Keserii Gyorgy
Miklés (TTK Szerves Kémiai Intézet, Gydgyszerkémiai Kutatocsoport):
STAT3 inhibitorok azonositasa virtualis sziiréssel

Mihalovits Levente M., Ferenczy Gyorgy G., Keserii Gyorgy Miklés (TTK
Szerves Kémiai Intézet, Gydgyszerkémiai Kutatocsoport):

Oxatiazolon vazu kovalens immunoproteaszéma inhibitorok mechanizmus és
szelektivitas vizsgalatai

Hégye Fanni, Balogh Alex Kalman, Illyés Tiinde Zita, Timari Istvan, Szilagyi
Laszl6, Kovér E. Katalin, Fehér Krisztina (DE Szerves Kémiai Tanszék, DE
Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék, MTA-DE Molekularis Felismerés és
Koélcsonhatas Kutatocsoport):

In silico exploration of novel sulphur and selenium containing ligands binding to
human Galectin-3

Resch Vivien, Traj Péter, Mernyak Erzsébet, Paragi Gabor (SZTE Orvosi
Vegytani Intézet, SZTE Szerves Kémiai Tanszek, MTA-SZTE Biomimetikus
Rendszerek Kutatocsoport, PTE Fizika Intézet):

Kotési szabadenergia szamitasok tubulin komplexekben

Szimpd6zium-vacsora

2022. junius 3., péntek

Kemometriai szekcio 111 Uléselnok: Rajké Rébert

9:00-9:20

9:20-9:40

9:40-10:00

10:00-10:10

Daroéczi Csilla, Barna Renata, Papp Gabor, Elek Janos (Science Port, Debreceni
Egyetem):

Hidrogén-karbonat — formiat atalakulas konverzidjanak koncentraciéfliggetlen
vizsgalata Raman spektroszkopias modszerrel

Csontos Maté, Tatiana Damasceno, Alexa Lérant, Elek Janos (Science Port,
Debreceni Egyetem):

Mar megint a sordk, avagy tradicionalis modszerrel mért mindsité paraméterek és a
NIR spektrumok dsszefliggésének vizsgalata

Elek Janos, Novarian Budisetyowati (Science Port, Debreceni Egyetem):
Gyors diagnosztikai modszer kidolgozdsa almalevek mindségromldsdanak vizsgalatara

Sziunet

Gydgyszertervezési szekcid 11 Uléselnok: Keserii Gyorgy Miklés

10:10-10:30

10:30-10:50

Hetényi Csaba, Horvath Istvan, Szél Viktor, Zsid6 Balazs Zoltan, Borzsei Rita
(PTE Farmakologiai és Farmakoterapiai Intézet, Farmakoinformatikai
Tanszek):
Sziikségesek-e az explicit vizmolekulak a célmolekula-ligandum kétési affinitasok
szamitasanal?
Zsido Balazs Zoltén, Borzsei Rita, Szél Viktor, Hetényi Csaba (PTE
Farmakoldgiai és Farmakoterépiai Intézet, Farmakoinformatikai Tanszék):
HydroDock protokoll célpont-ligandum dokkolashoz explicit vizmolekulakkal
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10:50-11:10

11:10-11:20

Dorman Gyorgy (TargetEx Kft.):
In silico fehérje-célpont azonositds: 2D hasonlosagi keresés millios nagysdagrendii
bioaktivitast és fehérje kdlcsonhatast tartalmazé adatbézisokban

Szlnet

Elméleti kemiai szekcio 11 Uléselndk: Bogar Ferenc

11:20-11:40

11:40-12:00

12:00-12:20

12:20-12:40

12:40-12:50

Udvozlettel,

Fehér Péter Pal, Madarasz Adam, Stirling Andras (Természettudomanyi
Kutatdkdzpont):

Tobbszintii spektrumszimuldcio a nuklearis kvantum effektus figyelembevételével
Paragi Gabor (MTA-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatdcsoport, PTE
Fizika Intézet):

Tetramerek energia dekompozici6 analizise implicit oldoszerben
Goldschmidtné Géz Viktoria, Varga Istvan, Jakli Imre, Durvanger Zsolt,
Harmat Veronika, Pintér Istvan, Schlosser Gitta, Perczel Andras (MTA-ELTE
Fehérjemodellezé Kutatocsoport):

Hexozamin epimerek ultrastabil gyiirii konformacidinak vizsgalata elméleti és
ciklikus ion mobilitas témegspektrometriai modszerekkel

Olah Julianna, Joseph Kfoury, Mohéacsi Zsombor, Decsi Balazs, Balogh Gydrgy
Tibor (BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, BME Kémiai és
Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék, BME Szerves Kémia és Technoldgia
Tanszék, SZTE Gyogyszerhatastani és Biofarméciai Intézet):

Klorokvin és hidroxiklorokvin oxidativ metabolizmusanak biomimetikus modellezése

Zarsz6

Dr. Lopata Antal
a QSAR és Modellezési Szakcsoport elndke



