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
2023 szimpoziumra.

Helyszin és idépont:

MTA SZAB székhaz (Szeged, Somogyi u. 7.)
2023. majus 18. 10:00 6ratdl majus 19. 12:50 éraig

A szimpOzium programja:

2023. majus 18., csutdrtok
10:00-10:10  Megnyit6

Elméleti kémiai szekcio | Uléselnok: Paragi Gabor

10:10-10:30  Toth Petra, Sziics Timea és Czako Gabor (MTA-SZTE Lendulet EIméleti
Reakciodinamika Kutatécsoport, SZTE Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tanszék):
A Cl + CH5CN reakci6 absztrakcids és szubsztitlcios Utvonalainak nagypontossagu
kvantumkémiai feltérképezése

10:30-10:50  Sipos Barnabas Ivan, Gruber Balazs és Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendiilet
Elméleti Reakciddinamika Kutatocsoport, SZTE Kémiai Intézet, Fizikai Kémiai
és Anyagtudomanyi Tanszék):
Az O(’P) + CHjy reakcio dinamikajanak vizsgalata egy Uj ab initio globalis
potencialisenergia-feluleten

10:50-11:10  Cangtao Yin, Gabor Czak6 (MTA-SZTE Lendilet Computational Reaction
Dynamics Research Group, Interdisciplinary Excellence Centre and Department
of Physical Chemistry and Materials Science, Institute of Chemistry, University
of Szeged):
Automated full-dimensional potential energy surface development and quasi-classical
dynamics for the HX + C;Hs (X = Br, I) reactions

11:10-11:20  Szlnet

Gyadgyszertervezési szekcio Uléselnok: Bajusz David

11:20-11:40  Ré&cz Anita, Vincze Anna, Balogh Gyorgy Tibor (TTK Plazmakémiai
Kutatdécsoport, BME Kémiai és Kérnyezeti Folyamatmérnoki Tanszék):
Klasszikus és gépi tanulasos modellek gyogyszervegyiiletek felszivodasanak
elorejelzésére



11:40-12:00

12:00-12:20

12:20-13:20

Biskup Ddra (PTE AOK Farmakoldgiai és Farmakoterapiai Intézet):
Szomatosztatin sst4 receptoron hatd agonisték in silico vizsgalata

Borzsei R, Bayarsaikhan B, Zsid6 BZ, Lontay B, Hetényi Cs (PTE AOK
Farmakologiai és Farmakoterapiai Intézet):

A protein-arginin-metil-transzferaz-5 enzim foszforilaciojanak szerkezeti hatasai a
H4 hisztonhoz valo kotédésere

Ebédszlinet

Kemometriai szekci6 | Uléselndk: Németh Zsolt Istvan

13:20-13:40

13:40-14:00

14:00-14:20

14:20-14:40

14:40-14:50

Héberger Karoly (TTK Anyag és Kérnyezetkémiai Intézet):

A gépi tanulés allatorvosi lova

Dardczi Csilla, Elek Janos (Science Port Kft.):

Raman spektroszkopias reakciokovetés, kiindulasi koncentraciétol fliggetlen
konverzi6 kalibracio

Rajko6 Robert (PTE TTK):

Normalizalas a (bio)kemometriaban

Toth Gergely, Rita Lasfar (ELTE TTK Kémiai Intézet):
Validalas bootstrappal vagy keresztellendrzéssel?

Szinet

Elméleti kémiai szekcio 11 Uléselndk: Bogar Ferenc

14:50-15:10

15:10-15:30

15:30-15:50

15:50-16:10

16:10-16:20

Joseph Kfoury, Frank Blockhuys, Julianna Olah (Department of Inorganic and
Analytical Chemistry, Budapest University of Technology and Economics,
University of Antwerp, Department of Chemistry):

Understanding the Effect of First Row Transition Metals on the Structure and
Properties of Cyclopentadienyl-stabilized 5,1,3,2,4-Metalladithiadiazoles

Ahmed M. Rozza, Danny E. P. Vanpoucke, Eva-Maria Krammer, Julie
Bouckaert, Ralf Blossey, Marc F. Lensink, Mary Jo Ondrechen, Imre Bako,
Julianna Olah, Goedele Roos (BME Department of Inorganic and Analytical
Chemistry, Al-Azhar University, Egypt, Ghent University, Belgium, University
of Lille, France, Northeastern University, Boston, USA, TTK Institute of
Organic Chemistry):

Hydration sphere structure of architectural molecules: polyethylene glycol and
polyoxymethylene oligomers

Resch Vivien, Paragi Gabor (SZTE Orvosi Vegytani Intézet, SZTE Elméleti
Fizika Tanszék, PTE Fizika Intézet):

Kationok elméleti vizsgalata quadruplex rendszerekben

Fehér Péter Pal, Madarasz Adam, Stirling Andras (TTK):

Fotokatalizatorok redox erdsségének becslése kombinalt DFT+ML modszerrel

Szlnet



Fehérjemodellezési szekcio | Uléselnok: Ferenczy Gyorgy G.

16:20-16:40

16:40-17:00

17:00-17:20

17:20-17:30

Kovécs Déniel, Bodor Andrea (ELTE Kémiai Intézet, Analitikai és BioNMR
Laboratérium, ELTE Hevesy Gyoérgy Kémia Doktori Iskola):

Globuléris és rendezetlen fehérjek jellemzése masodlagos NMR kémiai eltolodas
mdodszerrel és statisztikaval: Ca-Ho diszkordancia és a raépiild eljarasok

Pilhal Fruzsina, Jakli Imre, Keszei Erné, Lang Andras, Perczel Andras (ELKH-
ELTE Fehérjemodellezé Kutatocsoport, ELTE Kémiai Intézet, Szerkezeti
Kémia és Bioldgia Laboratorium, Fizikai Kémiai Tanszék és Reakcidkinetikai
Laboratorium):

NG szekvenciat tartalmazo peptidek spontan atalakuldsanak vizsgalata NMR
spektroszkopiai és elméleti modszerekkel

Kalman Zsdéfia, Nagy-Kanta Eszter, Gaspari Zoltan (PPKE ITK):
A GKAP és a Homer1 posztszinaptikus fehérjék és komplexeik szerkezeti modellezése

Szinet

Fehérjemodellezési szekcio 11 Uléselnok: Gaspari Zoltan

17:30-17:50

17:50-18:10

19:00-

Mihalovits Levente M., Kollar Levente, Bajusz David, Damijan Knez, KriStof
Bozovi¢ar, Imre Timea, Ferenczy Gyorgy G., Stanislav Gobec, Keserii Gyorgy
Miklés (TTK Gyogyszerkémiai Kutatdcsoport, University of Ljubljana):

A koronavirus f6 proteazanak kovalens jelolése heterociklusos tionokkal

Bajusz David, Pandy-Szekeres Gaspar, Takacs Agnes, Elvin de Araujo, Keserii
Gyodrgy Miklés (TTK Gydgyszerkémiai Kutatdcsoport, University of Toronto
Mississauga):

SH2db: online adatbazis és webszerver SH2 fehérjedomén szerkezetekre

Szimpdzium-vacsora

2023. majus 19., péntek

Kemometriai szekcio 11 Uléselnok: Toth Gergely

9:00-9:20

9:20-9:40

9:40-10:00

10:00-10:10

Németh Zsolt Istvan, Rakosa Rita (Ingvesting Team Kft., Spektrometriai
Laborat6rium, Sopron):
Hibrid FT-IR spektrumok biolégiai fluidumok jellemzésére?

Elek Janos, Csontos Maté (Science Port Kft.):
Uthengerrel a Forma 1-ben, nyerni, de hogyan?

Csontos Maté, Elek Janos (Science Port Kft.):
Tii a szénakazalban: NIR mddszerfejlesztés vj tipusii élelmiszer-adalékok
meghatarozasara ragcsalotapokbol

Sziunet



Elméleti kémiai szekcio 111 Uléselnok: Czak6 Gabor

10:10-10:30  Kelemen Adam, Perczel Andras, Jakli Imre (ELKH-ELTE Fehérjemodellezé
Kutatdcsoport):
Amid cisz/transz izomerizacio reakcidutjainak feltérképezése

10:30-10:50  Holléczki Oldamur (Debreceni Egyetem, Fizikai Kémiai Tanszék):
Nanomiianyagok és biomolekularis rendszerek kdlcsdnhatdsanak vizsgalata

10:50-11:10  Krekic Szilvia, Meré Mark, Horvath Janos, Nasztor Zoltan, Dér Andras, Bogar
Ferenc, Heiner Zsuzsanna (School of Analytical Sciences Adlershof, Humboldt-
Universitat zu Berlin, SZBK Biofizikai Intézet, SZTE Multidiszciplinaris
Orvostudoméanyok Doktori Iskola, SZTE Fizika Doktori Iskola, Max Born
Institute for Nonlinear Optics and Short Pulse Spectroscopy, Berlin, SZTE
Orvosi Vegytani Intézet, ELKH-SZTE Biomimetikus Rendszerek
Kutatocsoport):
A PYP adszorpcidja hidratélt polilizin feluleten: Hogyan segitheti a modellezés a
vibracios osszegfrekvencia spekrum értelmezését?

11:10-11:20  Sziinet

Fehérjemodellezési szekcio 111 Uléselnok: Keserii Gyorgy Miklos

11:20-11:40  Tusnady Géabor, Dobson Laszlé, Szekeres Levente, Gerdan Csongor, Langé
Tamas, Zeke Andréas (TTK Enzimoldgiai Intézet, Fehérje Bioinformatika
Kutatoécsoport):
TmAlphaFold adatbazis: Az AlphaFold2 altal becsiilt transzmembran fehérje
szerkezetek értékelése

11:40-12:00 Fazekas Zsolt, Karancsiné Menyhard Déra, Perczel Andras (ELKH-ELTE
Fehérjemodellez6 Kutatécsoport):
Aminosav-kornyezetek dsszehasonlitasa fehérjékben lokalis szerkezeti és
Osszetételbeli kiilonbségek alapjan

12:00-12:20  Gadanecz Marton, Fazekas Zsolt, Palfy Gyula, K. Menyhéard Déra, Perczel
Andrés (ELTE Kémiai Intézet, Szerkezeti Kémia és Bioldgia Laboratérium,
ELKH-ELTE Fehérjemodellezé Kutatocsoport):
Kofaktor-mentes és kofaktor-kotott K-Ras fehérjeszerkezetek meghatarozasa NMR
adatok alapjan parametrizalt molekula dinamikai szimulaciéval

12:20-12:40  Otvos Ferenc (SZBK Biokémiai Intézet):
Opioid ligandumok farmakoldgiai profiljanak in silico predikcidja

12:40-12:50  Zarszo

Udvozlettel,

Dr. Lopata Antal
a QSAR és Modellezési Szakcsoport tarselndke



