MEGHIVO

Tisztelettel meghivjuk Ont és kedves munkatirsait az MKE Szerves- és Gyogyszerkémiai
Szakosztalyanak QSAR és Modellezési Szakcsoportja és az MTA Szegedi Akadémiai Bizottsaganak
Kemometria és Molekulamodellezés Munkabizottsaga altal szervezett kétnapos KeMoMo—-QSAR
2026 szimpoziumra.

Helyszin és idépont:
MTA SZAB székhaz (Szeged, Somogyi u. 7.)
2026. majus 21. 10:00 6ratol majus 22. 12:35 oraig

A szimpOzium programja:

2026. majus 21., csiitortok
10:00-10:10  Megnyito

Elméleti kémiai szekcio I Uléselnék: Paragi Gabor

10:10-10:25  Papp Ddra, Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendiilet EIméleti Reakciodinamika
Kutatécsoport, SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi Tanszék):
Dinamikai izotopeffektus egy Sn2 reakcioban

10:25-10:40  Rudner Csaba, Gruber Balizs, Czaké Gabor (MTA-SZTE Lendiilet Elméleti
Reakcidodinamika Kutatécsoport, SZTE Fizikai Kémiai és Anyagtudomanyi
Tanszék):
A Cl + C:Hsl reakcioutak nagypontossdagu ab initio feltérképezése

10:40-10:55 Dékany Attila Adém, Molnar Balazs Joézsef, Czaké Gabor (MTA-SZTE
Lendiilet ElIméleti Reakciédinamika Kutatécsoport, SZTE Fizikai Kémiai és
Anyagtudomanyi Tanszék):
Az analitikus potenciadl-alapu és a direkt dinamika modszerek dsszehasonlito
vizsgalata a F~ + SiH;l reakcio esetén

10:55-11:10  Jakli Imre, Kelemen Adam Andris, Perczel Andras (HUN-REN-ELTE

Fehérjemodellez6 Kutatécsoport):
Amid és amidin kélcsonhatasok és foldamerek dsszehasonlitasa

11:10-11:30 Sziinet

Fehérjemodellezési szekci6 I Uléselnok: Keserii Gyorgy Miklos

11:30-11:45 Toth Daniel, Dudas Balint, Maria A. Miteva, Balog Erika (Richter Gedeon Nyrt,
SE Biofizika és Sugarbiolégiai Intézet, Inserm U1268 MCTR, CiTCoM UMR
8038 CNRS - Université Paris Cité, Pharmaceutical Faculty of Paris, Laboratory
of Computational Biology, National Heart, Lung, and Blood Institute, National
Institutes of Health):
A SULT enzimek miikédésének és alloszterikus kommunikaciojanak feltarasa
szimuldcios modszerekkel



11:45-12:00

12:00-12:15

12:15-13:15

Fazekas Zsolt, Body Istvan, Tar-Palfi Helga, Papp David, Virag David, Turiak
Lilla, Pozsonyi Zoltan, Karancsiné Menyhard Dora, Perczel Andras (HUN-
REN-ELTE Fehérjemodellezé Kutatéocsoport, ELTE Szerkezeti Kémia és
Biologia Laboratorium):

Hazai mutans transztiretin tetramerizdciojanak vizsgalata molekuladinamika
szimulaciokkal

Farkas Fanni, Kalman Zsoéfia, Péterfia Balint, Batta Gyula, Gaspari Zoltan
(PPKE ITK, DE TTK):
A posztszinaptikus Homerl fehérje EVHI doménjének szerkezeti-dinamikai elemzése

Ebédsziinet

Kemometriai szekcio I Uléselnok: Elek Janos

13:15-13:30

13:30-13:45

13:45-14:00

14:00-14:15

14:15-14:35

Petrovics Zoltan, Jaksané Borbas Enikd, Nagy Zsombor Kristof, Nagy Brigitta,
Kemény Sandor, Pusztai Eva (BME Szerves Kémia és Technologia Tanszék,
BME Kémiai és Kornyezeti Folyamatmérnoki Tanszék):
Hatoanyagtartalom-egységesség értékelése Folyamatfeliigyelo- és Analizalo
Technologia mellett: esettanulmany a mintaelemszam meghatdrozasara az Europai
Gyogyszerkonyv tiikrében

Laki Anna, Kemény Sandor, Pusztai Eva (BME Kémiai és Kornyezeti
Folyamatmérnoki Tanszék):

Analitikai modszerek pontossaganak és precizitasanak vizsgalata az Amerikai
Gyogyszerkonyv <1210>-es fejezete szerint

Nagy Sara, Racz Anita (HUN-REN TTK):

A csoport-kiegyenlitesi stratégiak hatasa az ADME-Tox adatkeészletek gépi tanuldsos
osztalyozasara

Klébert Szilvia, Sebestény Zoltan, Czégény Zsuzsanna, Racz Anita (HUN-REN
TTK):

IR spektroszkopia és gépi tanuldas kombindcioja lignocelluloz alapu biomasszdik
osztalyozasara és dsszetétel-meghatarozdsara

Sziinet

Gyodgyszertervezési szekcié I Uléselnék: Bajusz David

14:35-14:50

14:50-15:05

15:05-15:20

15:20-15:40

Perjési Pal, Bognar Gabor, Pintér Zoltan (PTE GYTK Gyégyszerészi Kémiai
Intézet):

Szerkezet-hatads és szerkezet-reaktivitas vizsgalatok kalkonok és gytiriis kalkon
analogok korében

Resch Vivien Erzsébet, Hegediis Zsofia, Wéber Edit, Mernyak Erzsébet, Paragi
Gabor (SZTE SZAOK Orvosi Vegytani Intézet, PTE Fizikai Intézet, SZTE
GYTK Farmakognoziai Intézet):

Aldo-keto reduktaz és szérum albumin fehérjékhez kot6do kismolekuldk szamitogépes
és kiserletes vizsgalata

Hoffka Gyula, T6ézsér Jozsef, Motyan Janos Andras (DE AOK Biokémiai és
Molekularis Biolégiai Intézet, Department of Chemistry, Lund University):
Az aktiv hely protonaltsagi dllapotdinak szerepe a SARS-CoV-2 f6 protedz
reakciomechanizmusaban

Sziinet



Elméleti kémiai szekcio 11 Uléselnok: Holloezki Oldamur

15:40-15:55

15:55-16:10

16:10-16:25

16:25-16:40

16:40-17:00

Noor Aldeeb, Zsolt Benedek, Julianna Olah (Department of Inorganic and
Analytical Chemistry, Budapest University of Technology and Economics,
MTA-ELTE Lendiilet "Momentum' New Qubit Research Group):
Quantum Chemical Insight into Redox cycling of estrogen

Luo Sheng, Julianna Olah (Department of Inorganic and Analytical Chemistry,
Budapest University of Technology and Economics):

Ammonia as a carbon-free energy resource: catalytic activity of iron complexes
Meng Yang, Zoltan Benkd, Julianna Olah (Department of Inorganic and
Analytical Chemistry, Budapest University of Technology and Economics):
Electronic Structure and Spin-State Energetics in Copper-Catalyzed Aziridination
Mediated by Non-Innocent Ligands: A DFT Study

Kégl Tamas (PTE TTK Altalinos és Szervetlen Kémia Tanszék):

Ekvivarians halozatok és A-tanulas: metadinamikai szimulaciok atmenetifém-
komplexeken

Sziinet

Fehérjemodellezési szekcié 11 Uléselnok: Gaspari Zoltan

17:00-17:15

17:15-17:30

17:30-17:45

19:00-

Illés Gergd, Minorics Nora Dalma, Paragi Gabor (PTE Fizikai Intézet, SZTE
Orvosi Vegytani Intézet, SZTE Elméleti Fizikai Tanszék):
Toltes-transzfer folyamatok vizsgalata modositott kriptokrom fehérjékben

Hoffka Gyula, Bruno Di Geronimo, Shina Caroline Lynn Kamerlin (DE AOK
Biokémiai és Molekularis Biologiai Intézet, Department of Chemistry, Lund
University, School of Chemistry and Biochemistry, Georgia Institute of
Technology, School of Chemical and Biomolecular Engineering, Georgia
Institute of Technology):

Az arilmalondt-dekarboxilaz sztereoszelektivitasanak molekularis hattere:
OM/MM/MD metadinamikai vizsgadlatok

Gereben Orsolya, Hunyadi Péter, Hegediis Tamas (SE Biofizikai és
Sugarbiolégiai Intézet):

Transzmembran fehérjék kolcsonhatasai és mitkodésiik membrankornyezet-fiiggd
szabdlyozadsa

Szimpo6zium-vacsora

2026. majus 22., péntek

Elméleti kémiai szekcio 111 Uléselnok: Benké Zoltan

9:00-9:15

9:15-9:30

9:30-9:45

Szabo6 Boglarka, Holloczki Oldamur (DE Fizikai Kémiai Tanszék):
Nanomiianyag modellek épitése

Varenicja Maxim, Holl6czki Oldamur (DE Fizikai Kémiai Tanszék):
Polimerek kolcsonhatasai nukleinsavakkal

Minorics Nora Dalma, Illés Gergé, Paragi Gabor (PTE Fizikai Intézet, SZTE
Orvosi Vegytani Intézet, SZTE Elméleti Fizikai Tanszék):

Kooperativ halogén kotések szamitogépes vizsgalata




9:45-10:05 Sziinet

Gyogyszertervezési szekcio 11 Uléselnok: Bogar Ferenc

10:05-10:20  Szalai Tibor Viktor, Bajusz David, Keserii Gyorgy Miklés, Sungwoo Cho,
Farida El Gaamouch, Moustafa Gabr (HUN-REN TTK, Weill Cornell
Medicine):
Gépi agy az emberi agyért: gépi tanuldssal elosegitett virtualis sziirés az Alzheimer-
célpont TREM? fehérjére

10:20-10:35  Sipos-Szabé Levente, Bajusz David, Balogh Gyorgy Tibor, Keserii Gyorgy
Miklos (HUN-REN TTK, Semmelweis Egyetem):
pKa szamitas neurdlis halokkal: modellek osszehasonlitasa egy nagy, nyilvanos
adathalmazon

10:35-10:55  Sziinet

Kemometriai szekcio 11 Uléselnék: Racz Anita

10:55-11:10  Kovacs Daniel (NNGYK Gyégyszerkémiai és Technoldégiai Laboratéorium, ELTE
Hevesy Gyorgy Kémia Doktori Iskola):
Szemelvények alkalmazott mérési bizonytalansag szamitasokbol

11:10-11:25 Elek Janos, Kalmar Joézsef (Science Port Kft, DE TTK Szervetlen és Analitikai
Kémia Tanszék):
Részecskeszam becslés, és oligomerizacio spektroszkopids vizsgalata

11:25-11:45  Sziinet

Elméleti kémiai szekcié IV Uléselnok: Czaké Gabor

11:45-12:00  Kertész Erik, Benko Zoltan (BME Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék):
P, C, P-Sn-kelatkomplexek koordinacios tulajdonsagainak vizsgalata szamitdsos
kémiai modszerekkel

12:00-12:15  Virag Bogdan, Horvath Adam, Benké Zoltan (BME Szervetlen és Analitikai
Kémia Tanszék):
Foszfininek alkilezése és a keletkezd kationok tulajdonsagai: DFT szamitdsok

12:15-12:30  Simon Kevin Zs., Béres Kende A., Papp Nandor, K. Menyhard Déra, Kétai
Laszlé (ELTE Hevesy Gyorgy Kémia Doktori Iskola, ELTE Szerkezeti Kémia és
Biolégia Laboratérium, HUN-REN TTK Anyag- és Kornyezetkémiai Intézet,
ELTE Analitikai és BioNMR Laboratorium,):
A Tc-PYP nyomjelzd szerkezeti modellezésének legérdekesebb mozzanatai

12:30-12:35  Zarszé

Udvézlettel,

Dr. Lopata Antal
a QSAR és Modellezési Szakcsoport elndke



