90.041/2011

MEGHIVO

Az MTA Szervetlen és Fémorganikus Kémiai Munkabizottsag és az MTA Anyag- és

Molekulaszerkezeti Munkabizottsag szervezésében tartando eléadaiilésre.

Helyszin:
Demjén, Egri Korona Borhaz, 3300 Eger Demjén Hrsz:0183/5

Idopont:
2011. marcius 24 — 26. (csiitortok - szombat)

NAPIREND:

2011. marcius 24. (csiitortok)

Szekcid elnodk: Pasinszki Tibor

14:00-14:10

14:10-14:30

14:30-14:50

14:50-15:10

15:10-15:30

15:30-15:50

15:50-16:10

16:10-16:50

16:50-17:10

17:10-17:30

Koszonté (Pasinszki Tibor és Kubinyi Miklos)
Kubinyi Miklés: Varsanyi Gyorgy professzor munkassaga

Varga Olivia, Baranyai Péter, Kallay Mihaly, Kubinyi Miklos,
Vidéczy Tamas: Fotokromizmus fémionok jelenlétében: spiropiran
(6-nitro-BIPS) és fémkomplexeinek fotofizikai és fotokémiai tulajdonsagai.

Voros Tamas, Bazsé Gabor, Tarczay Gyorgy:
Matrixizolaciés Raman mérési lehetdség kidolgozasa az ELTE-n

Gobi Sandor, Vass Elemér, Magyarfalvi Gabor, Tarczay Gyorgy:
Klasszikus és nemklasszikus hidrogénkotésti komplexek kialakuldsdnak hatésa a
2-klor-propionsav VCD spektrumara

Krebsz Melinda, Tarczay Gyorgy, Pasinszki Tibor: Nitril-szelenidek eldallitasa
és spektroszkopiai vizsgalata matrixizolacids technikéaval

Gyomore Adam, Csampai Antal, Czugler Matyas:

Kiralis ¢és akiralis kondenzalt piridazinonok ¢és 11j ferrocéntartalmu Reinecke-
sok eldallitasa, reakcidi és a termékek molekuladinamikai és rontgen-
krisztallografiai vizsgalatai

sziinet

Tunyogi Tiinde, Jobbagy Csaba, Dedk Andrea, Palinkas Gabor:
Arany(I) makrociklusok eléallitasa és szerkezeti jellemzése

Holczbauer Tamas:
Organokatalizator "ongyilkos" reakcioja



17:30-17:50

17:50-18:10

18:10-18:30

18:30-

Pallé Anna:
Fehérje kristalyszerkezet-vizsgalat az SzKI-ben

Varga Zoltan, Hargittai Magdolna:
A hOomérséklet hatasa a molekulaszerkezetre

Mortl Maria: Szilil-karbamat kémia jabb eredményei

vacsora

2011. marcius 25. (péntek)

8:00-9:00

reggeli

Szekcid elndk: Kovacs Attila

9:00-9:20

9:20-9:40

9:40-10:00

10:00-10:20

10:20-10:40

10:40-11:00

11:00-11:20

11:20-11:40

11:40-12:00

12:00-14:00

Vidoczy Tamas, Becsei Tamas, Gottfried Grabner, Gottfried Kohler, Hessz
Dora, Pal Krisztina, Kubinyi Miklos: Fluoreszcencia-¢lettartam becslése az
abszorpcios spektrum alapjdn merev vazas 7-amino-kumarinok esetében

Pongor Gabor, Edri Janos, Kolos Zsuzsanna,:
Direkt Invertalas a Spektralis Altérben (DISS): A nem-normalt verzio:
elmélet és alkalmazasok

Szab6 Istvan, Csaszar Attila: Homérsékletfliggd atlagolt molekulaszerkezetek.

Stirling Andras, Papai Imre:
CO; oldédas vizben: egy "klasszikus" 11j feldolgozasban

sziinet
Baké Imre: Frusztralt komplexek vizsgalata oldatfazisban: elméleti szamitasok

Fogarasi Géza: Izomer atalakuldsok ¢s konformacios valtozasok
kvantumkémiai vizsgalata biomolekuldkban

Szalontai Gabor, Besenyei Gabor, Parkanyi Laszl6: Homonuklearis egykvantum
— kétkvantum térbeli korrelaciok szildrd mintdkban. A szélessavi BaBa eljaras
alkalmazhatésaga dipolarisan gyengén csatolt *'P->'P spinrendszerekre.

Olah Julianna: Osztrogén metabolizmus modellezése: A B gyfirii szerepe

ebéd sziinet

Szekcid elnok: Kubinyi Miklos

14:00-14:20

14:20-14:40

14:40-15:00

Tarczay Gyorgy: ELTE TTK - MTA AKI [ézerspektroszkopiai és kinetikai
laboratorium - Indulés és tervek.

Mayer Istvan, Pedro Salvador, Bako Imre és Stirling Andras:
"Vannak-e atompalyak a molekulakban?"

Kovics Attila, Ivan Infante: Aktinida oxidok elméleti vizsgélata



15:00-15:20

15:20-15:40

15:40-16:00

16:00-16:40
16:40-17:00

17:00-17:40

17:40-18:00

18:00-18:20
18:30-

Pillié Zoltan, Tajti Attila, Szalay Péter: Effektiv ritka matrix algoritmus, a
"ladder" jarulék hatékony szamolasa a CCSD modszeren beliil

Nagy Péter, Szabados Agnes, Surjan Péter:
A Mayer-ortogonalizéacio tulajdonségai

Konczol Laszlo, Benkd Zoltan, Makkos Eszter, Solyom Zso6fia,
Szieberth Dénes, Nyuladszi Lasz16: Lewis sav-bazis parokkal torténd
reverzibilis komplexképzés

sziinet

Bombicz Petra: Kalixarének izostrukturalitdsa és polimorfidja. De mi van a
kettd kozott?

Lazar Istvan, Bereczki Helga Fruzsina, Gyurko Istvan, Komlosi Zsuzsanna,

Kuttor Andrea, Nagy Gergely, Nanasi Marta, Németh Miklds, Daroczi Lajos,
Féabian Istvan: Szilika aerogélek és acrogél kompozitok eldallitasa, szerkezete
¢s lehetséges alkalmazasai

Bereczki Helga Fruzsina, Kuttor Andrea, Lazar Istvan, Fabian Istvan:
Funkcionalizalt szilika aerogélek mint 01 tipust folyadékkromatografias
allofazisok

Szalay Roland: Szililezett és sztannilezett gylirlis savamid-szarmazékok

vacsora

2011. marcius 26. (szombat)

8:00-9:00

reggeli

Szekcio elnok: Tarczay Gyorgy

9:00-9:20

9:20-9:40
9:40-10:00

10:00-10:20
10:20-10:40

10:40-11:00

11:00-11:20

11:20-11:30

Benké Zoltan, Dietrich Gudat, Nyulédszi Laszld, Szieberth Dénes:
N-heterociklusos foszfinok kotésviszonyai

Sarka Janos, Csaszar Attila: Alagtthatas karbénekben

Zoboki Tamas, Surjan Péter: A geminal hullamfiiggvények egy
stacionarius tulajdonsagarol

sziinet

Kramos Balazs, Olah Julianna:
Direkt hidridtranszfer vizsgalata a P450nor enzimben

Jeszenszki Péter, Szabados Agnes, Surjan Péter: Ultrahideg atomok kezelése a
Bose-Hubbard modellben

Bazsé Gabor, Tarczay Gyorgy, Fogarasi Géza, Szalay Péter:
Citozon tautomerek gerjesztett allapotainak vizsgalata matrixizolacios
spektroszkopiai és kvantumkémiai modszerekkel

Zarsz6 (Pasinszki Tibor és Kubinyi Miklos)






