Az MKE Szerves- és Gyogyszerkémiai Szakosztalyanak QSAR és Modellezési Szakcsoportja és
az MTA Szegedi Akadémiai Bizottsdganak Kemometria és Molekulamodellezés
Munkabizottsaga 2024. junius 3-an és 4-én az MTA SZAB Székhazban (Szeged, Somogyi u. 7.)
rendezi meg a KeMoMo—QSAR 2024 szimpdziumot.

A szimpOzium programja:
2024. junius 3., hétfo

10:00-10:10  Megnyito
Elméleti kémiai szekcio | Uléselndk: Paragi Gabor

10:10-10:40  Gruber Balazs (PhD dolgozat bemutaté) (MTA-SZTE Lendiilet Elméleti
Reakciédinamika Kutatécsoport, SZTE Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tanszék):
Az OH gyék reakcidinak elméleti vizsgalata C2Hs, CH3NH: és glicin
molekuldkkal

10:40-11:00  Tasi Domonkos Attila, Orjan Erik, Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendiilet
Elméleti Reakciédinamika Kutatocsoport, SZTE Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tanszék):
Bimolekularis nukleofil szubsztitucio két lehetséges tdvozocsoporttal: a F~ +
CH2ClII reakcio elméleti vizsgalata

11:00-11:20  Papp Déra, Erdei Laura, Gal Dorina, Giricz Anett, Gyimesi Réka,
Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendiilet Elméleti Reakciodinamika
Kutatocsoport, SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék):
A kézponti atom és a tavozocsoport hatasanak elméleti modellezése Sn2
reakciok dinamikdjaban

11:20-11:40  Sziinet

Kemometriai szekcio | Uléselndk: Héberger Karoly

11:40-12:00  Rajké Roébert (Pharmacoidea Kft):
Numquam ponenda est pluralitas sine necessitate
12:00-12:20  Toth Gergely, Benedikti Anna, Karvaly Krisztian (ELTE Kémiai
Intézet):
A kéknyelv betegségtol a kémiai adatok double descentjéig
12:20-12:40 Kemény Sandor, Pusztai Eva (BME Kémiai és Kornyezeti
Folyamatmérnoki Tanszék):
Tényleg minden varianciaanalizis?
12:40-13:40  Ebédsziinet
Gyogyszertervezési szekcid Uléselndk: Ferenczy Gydrgy

13:40-14:00  Kollar Levente, Mihalovits L evente, Bajusz David, Damijan Knez,
Simon Jozsef, Stanislav Gobec, Keserii Gyorgy Miklos (HUN-REN TTK,
BME VBK, University of Ljubljana):
Kovalens inhibitorok tervezése gépi tanulassal segitett fragmens
osszekotéssel

14:00-14:20  Szalai Tibor Viktor, Bajusz David, Borzsei Rita, Zsido Balazs Zoltan,

Janez Ilas, Ferenczy Gyorgy, Hetényi Csaba, Keseri Gyorgy Miklos
(HUN-REN TTK, PTE, University of Ljubljana):
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14:20-14:40

14:40-15:00

15:00-15:20

Vizmolekulak a kotézsebben: szerkezet és termodinamika, szamitds és
kisérlet

Kramos Balazs (Richter Gedeon Nvrt, Szerkezetkutatasi osztaly):
GABAA receptor allosztérikus moduldtorok: Kotddeés, funkcionalitds és FEP
szamitasok

Balogh Balazs (SE Szerves Vegytani Intézet):
Szigma-1 receptor ligandumok vizsgalata szamitdogépes kémiai modszerekkel

Sziinet

Fehérjemodellezési szekciod Uléselndk: Keserti Gyorgy Miklos

15:20-15:40

15:40-16:00

16:00-16:20

16:20-16:40

16:40-17:00

Varga Soma, Permi Perttu, Péterfia Balint, Gaspari Zoltan (PPKE ITK,
University of Jyviskyli):

crer

Bogar Ferenc, Wéber Edit, Nagymihaly Bence, Martinek Tamas (HUN-
REN-SZTE Biomimetikus Rendszerek Kutatécsoport, SZTE SZAOK
Orvosi Vegytani Intézet):

A Rade6 fehérje kélcsonhatasi feliileteinek felderitése foldamer fragmensek
dokkolasaval

Fazekas Zsolt, Karancsiné Menvhard Dora, Perczel Andras (HUN-REN
- ELTE Fehérjemodellezéo Kutatéocsoport, ELTE Kémiai Intézet Hevesy
Gyorgy Kémia Doktori Iskola, ELTE Szerkezeti Kémiai és Biologiai
Laboratdérium):

Aminosav-kornyezetek tulajdonsdagai a LoCoHD metrika fényében

Resch Vivien, Racz Anita, Téth Laszlé, Paragi Gabor, Virok Dezso
(SZTE SZAOK Orvosi Vegytani Intézet, HUN-REN TTK, SZTE
Szamitogépes algoritmusok és Mesterséges Intelligencia Intézet, PTE
Fizika Intézet, SZTE Orvosi Mikrobioldgiai Intézet):

Kis peptidek és HLA-A (MHC-1) kélcsonhatdsanak vizsgalata szamitogépes
modszerekkel

Sziinet

Elméleti kémiai szekcio 11 Uléselnok: Bogar Ferenc

17:00-17:20

17:20-17:40

17:40-18:00

18:00-18:20

Joseph Kfoury, Weivang Li, Yann Garcia, Julianna Olah (Department
of Inorganic and Analytical Chemistry, Budapest University of
Technology and Economics, Institute of Condensed Matter and
Nanosciences, Molecular Chemistry, Materials and Catalysis
(IMCN/MOST), Université catholique de Louvain):

The Exploration of Spin Crossover Phenomena in Tetrahedral Fe(ll) Cage
Systems

Yang Meng, Julianna Olah, Zoltan Benko (Department of Inorganic and
Analytical Chemistry, Budapest University of Technology and
Economics):

Radicals containing Group 15 elements: Stability and reactivity in addition
reactions to olefins

Kertész Erik, Benko Zoltan (BME Szervetlen és Analitikai Kémia
Tanszék):

Karbének bizmut-trihalogenid komplexeinek szdmitdsos kémiai vizsedlata
Fekete Csilla, Benko Zoltan (BME Szervetlen és Analitikai Kémia
Tanszék):
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19:00-

Eqy foszfinkomplex alkil-kloridokkal valo reakcidojdnak vizsgalata
kvantumkémiai modszerekkel

Szimpo6zium vacsora

2024. junius 4., kedd

Elméleti kémiai szekcid 111 Uléselnok: Czakd Gabor

9:00-9:20

9:20-9:40

9:40-10:00

10:00-10:20

10:20-10:40

Mandi Attila, Kovacs Tibor, Barta Roland Albert, Hohmann Judit,
Borbas Aniko, Schaff Gabriella, Rimoczi Aliz, Vasas Andrea, (DE
Szerves Kémiai Tanszék, SZTE Farmakognoziai Intézet, DE
Gyvogyszerészi Kémiai Tanszék):

13C, 1H és5 >SN-NMR paraméter fejlesztés természetes és szintetikus
szdarmazekok szerkezet-meghatarozdsahoz

Hetényi Csaba, Szél Viktor, Bayarsaikhan Bayartsetseg, Biskup Dora,
Zsid6é Balazs Zoltin, Borzsei Rita (PTE AOK Farmakoldgiai és
Farmakoterapiai Intézet, Farmakoinformatikai Tanszék):

Gyors SOM a végpontokra: a j6vo pontozofiiggvényei?

Bako Imre (HUN-REN TTK):

Lenni vagy nem lenni: a H-kotés

Kelemen Adim Andris, Perczel Andrias, Jakli Imre (HUN-REN - ELTE
Fehérjemodellezo Kutatéocsoport, ELTE Kémiai Intézet Hevesy Gyorgy
Kémia Doktori Iskola, ELTE Szerkezeti Kémiai és Biologiai
Laboratdérium):

Amid cisz-transz izomerizdcid szamolasa varidcids kvantumsajatérték (VOE)
modszerrel kvantumszamitogép szimuldcio sordn

Sziinet

Kemometriai szekcio 11 Uléselndk: Rajké Robert

10:40-11:00

11:00-11:20

11:20-11:40

11:40-12:00

12:00-12:10

Elek Janos (Science Port Kft.):
"Egy uj remény", reflexios UV spektroszkopia alkalmazdsa ragcsalo etetéses
toxikologiai vizsgalatok analitikai kihivdasainak megoldasadra

Ipkovich Addm, Héberger Kiroly, Sebestyén Viktor, Abonyi Janos
(HUN-REN-PE Komplex Rendszerek Monitoring Kutatocsoport, HUN-
REN TTK Anyag és Kornyezetkémiai Intézet, Pannon Egyetem
Fenntarthatosagi Megoldasok Kutatasi Laboratéorium):
Rangszamkiilonbségek osszege hasznossagi flicevényen alapulo
dltalanositasa (uSRD), és az tiveghdzhatasu gazkibocsdtas orszagonként
torténd elemzése

Racz Anita, Imre Attila, Dombi Gergely, Resch Vivien, Klébert Szilvia
(HUN-REN TTK, SOTE ETEK, SOTE GYKI, SZTE OVI):

A konszenzus ereje a tobbvaltozos klasszifikacios és regresszios
modellezésben

Gere Attila, Szakal Dorina, Xu Cao, Abdul Hannan Zulkarnain (MATE
Elelmiszertudomanyi és Technologiai Intézet, Arukezelés,
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Szerelem elsd latasra, avagy tényleg az elsd pillantas a legfontosabb?

7.arszo
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Udvézlettel,
Dr. Lopata Antal
a QSAR ¢s Modellezési Szakcsoport tarselndke



