MAGYAR NMIR

MUNKRABIZOTTSA® M agyar NMR Munkabizottsz'lg

MTA Kémiai Tudomanyok Osztalya NMR Munkabizottsaga
MKE Analitikai Szakosztaly NMR Szakcsoportja

HUNGCARIAN NMR
DISCUSSION GROURP

A 2022. évi Munkabizottsagi iilés

Helyszin (Location): a Richter Gedeon Nyrt. tidiil6je
8636 Balatonszemes, Munkacsy Mihaly utca 1.

Oktéber 12. (szerda, Wednesday)

11:00 Erkezés, regisztracié, szendvicsek (arrival, registration, snacks and drinks)
13:00 Megnyité / Opening
Gyula Batta

Elsé szekcio / First session
Chair: Gyula Batta

13:10 Concatenated NMR Experiments for Rapid Resonance Assignment of Small-to-
Medium Size Molecules
Istvan Timari*, LdszIlé B. Farkas®, Tamds M. Nagyl, Tamas Gyo"ngyé’sil,
Ole W. Sorensen?, and Katalin E. Kovér*
tUniversity of Debrecen, 2Hungary; Copenhagen, Denmark

13:40 DrugRas: the design, synthesis, screening and characterization of compounds targeting
oncogenic key K-RAS mutants.
Marton Gadanecz, Péter A’brdnyi—Baloghz, Zoltan Orgovdnz, Ldszlé Petri?, Miklos, Keserii
Gyorgy* and Andrds Perczel*
!Laboratory of Structural Chemistry and Biology & MTA-ELTE Protein Modeling Research
Group at the Institute of Chemistry, E6tvés Lorand University
?Medicinal Chemistry Research Group, Research Centre for Natural Sciences

14:00 Identifying druggable sites of the Mg?*-free intermediate state of the catalytic cycle of
K-RAS G12C oncogenic protein by NMR spectroscopy
Marton Gadanecz, Gyula Palfy, Zsolt Fazekas, Dora K. Menyhdrd, Andras Perczel
Laboratory of Structural Chemistry and Biology & MTA-ELTE Protein Modeling Research
Group at the Institute of Chemistry, E6tvos Lorand University

14:20 Making the best of limited time in multidimensional NMR
Péter Kiraly
JEOL
14:45
Barbara Czarniecki
Bruker
15:10 COFFEE BREAK



16:00 Csoport foto

Maiasodik szekei6 / Second session

Chair: Rohonczy Jéanos

16:10 Solid-State NMR in Chemical Science: a short introduction
Gdbor Tarkanyi

16:35 Szilardfazisu mozgasok hatasa a CPMAS spektrumokra

Szalontai Gabor
Pannon Egyetem

17:00 Nagynyomasu NMR
Domjan Attila, Balterer Bence
Természettudomanyi Kutatokoézpont

17:15 Micellas hatéanyaghordozo vizsgalata szilard- és oldatfazisban
Galgoczi Balint, Fecske Dora, Kasza Gyorgy, Ivan Béla, Domjan Attila
ELKHTTK
17:30 Az NMR spektroszkopia alkalmazasa egy uj funkcionalis élelmiszer adalék csalad, az

anyatej-cukrok kutatasa és fejlesztése soran
Podanyi Benjamin
DSM Nutritional Products Hungary Kft.

18:00 VACSORA / DINNER

19:00 Szocidlis program

Oktober 13. (csiitortok, Thursday)

Harmadik szekeié / Third session (in Hungarian)
Chair: E. Kovér Katalin

07:00 REGGELI/ BREAKFAST

08:30 NMR Covid idején
Batta Gyula', Gai Jiawei, Bereczki Ilona®, Hirsch Edit*, Bay Pérer*
!Debreceni Egyetem, 2Budapesti Miiszaki Egyetem

08:50 A Bruker IconNMR mérésautomatizalé szoftver tovabbfejlesztése a Nyitott NMR labor
jobb kihasznalasara.
Rohonczy Janos
ELTE, Szervetlen Kémiai Tanszék

09:05 A nonuniform sampling gyogyszeripari alkalmazasanak jelentdsége — valogatott példak
a kismolekulas szerkezetkutatasbol
Szigetvari Aron, ifj. Szantay Csaba
Richter Gedeon Nyrt., Szerkezetkutatasi Osztaly

09:25 Magneses magrezonancia (NMR) mdédszerek alkalmaziasa  biomolekularis
kolcsonhatasok jellemzésére
Farkas LaszIlo Bence
Debreceni Egyetem



09:40

09:55

Organokatalitikus reakcié vizsgilata az atmeneti komplexen keresztiil
Balterer Bence, Varga Szildrd, Soos Tibor, Domjan Attila
ELKH TTK

COFFEE BREAK

Negyedik szekcio / Fourth session (in Hungarian)
Chair: Szantay Csaba

10:30

10:50

11:05

11:30

11:45

12:05

12:30

IH-"Se HSQMBC NMR modszer tovabbfejlesztése és alkalmazasa szénhidrat-fehérje
kolcsonhatas vizsgalatara

Timari Istvan®, Raics Mdria?, Tardi Zsuzsanna®, Illyés Tiinde Zita*, Szilagyi LaszI6", E.
Kovér Katalin*®

!Debreceni Egyetem TTK Szerves Kémiai Tanszék

2Debreceni Egyetem TTK Szervetlen és Analitikai Kémiai Tanszék

SELKH-DE Molekularis Felismerés és Kolcsonhatas Kutatocsoport

A posztszinaptikus GKAP fehérje és a dinein konnyiilanc (DYNLLZ2) multivalens
interakcidjanak vizsgalata

Nagy-Kanta Eszter®, Helena Tossavainen?, Gaspari Zoltan®, Perttu Permi?, Péterfia Balint *
Pazmaény Péter Katolikus Egyetem, Informacids Technoldgiai és Bionikai Kar;

2University of Jyvaskyla, Finnorszag

Funkcionalitasukban sériilt mutians human epesav-koté fehérjék dinamikai vizsgalata
Horvath Gergd, Balterer Bence, Micsonai Andras, Kardos Jozsef, Toke Orsolya
Természettudomanyi Kutatokozpont, Szerkezetkutaté Kézpont, NMR Kutatélaboratdrium
ELTE Természettudomanyi Kar, Biologiai Intézet

A Shank1l PDZ domén szerkezeti és funkcionalis vizsgalata

Sdnta Anna®, Varjassy Annal, Li Jessica Amy', Gdspari Zoltan', Batta Gyula?, Péterfia
Balint*

Pazmény Péter Katolikus Egyetem, Informacids Technoldgiai és Bionikai Kar

2Debreceni Egyetem

Rendezetlen és fibrillaris fehérjeszakaszok konformersokasagainak generalasa és
szelekcidja

Harmat Zita, Dudola Daniel, Gaspdri Zoltin

Pazmany Péter Katolikus Egyetem, Informéacios Technoldgiai és Bionikai Kar

Zarszo (Closing remarks)
Batta Gyula (elndk)

Ebéd / Lunch



