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Syntéza thiacalix[4]arenl s rozSirenou kavitou

Autor: Tomas Smejkal

Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Pavel Lhotak, CSc.

Tato prace se =zabyva pfipravou 5,11,17,23-tetrafenylthia-
calix[4]arenu kondenzalni reakci bifenyl-4-olu se sirou. Produkt
reakce pfedstavuje zcela novy thiacalixarenovy  derivat
se zvétSenou aromatickou kavitou.

Alkylace spodniho okraje tohoto nového thiacalix[4]arenu vede
k tetraalkylovanym derivatim, jejichz konformacni preference byly
studovany pomoci 'H NMR spektroskopie a rentgenostrukturni
analyzy. Zatimco pfrislusné tetramethoxy- a tetraethoxy- derivaty
jsou za normalni teploty konformaéné& mobilni (termodynamicka
smés konformer v roztoku CDCI3), pfipravené tetrapropoxy- a
ethoxykarbonylmethoxy- derivaty existuji jiz za identickych
podminek (25°C, CDClI3) ve stabilni konformaci.

0%-Adukty quaninu jako indikatory poskozeni DNA

Autor: Zbynék Hasnik

Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Igor Linhart, CSc.

Jednim z reaktivnich intermediattd v metabolismu styrenu je styren-3,4-oxid, ktery je schopen atakovat
nukleofilni centra v nukleosidech. Modifikované base podléhaji depurinaci a nasledné jsou z téla
vylou€eny moci, kde mohou slouZit jako indikatory poskozeni DNA.

Cilem mé prace je pfiprava syntetickych standard( pro diagnostiku poskozeni DNA. Zejména jde o
06-(4-vinylfenyl)guanin, ktery vznikd atakem styren-3,4-oxidu na exocyklickém kysliku guaninu.
Prokazal jsem, Ze tento derivat guaninu lze pfipravit z 2-amino-6-chlorpurinu po nasledné aktivaci
chloru pomoci 1,4-diazabicyklo[2.2.2]oktanu (DABCO) a naslednou substituci 4-vinylfenolatem. Pro
srovnani reaktivity aromatického a alifatického alkoholatu jsem pfipravil O°-(2-fenylethyl)guanin jako

pfiklad aduktu alifatického alkoholu.



Stereochemie a konformace tetraarylorthouhli¢itant

Autor: Martin Krupicka

Roénik: 4.

Ustav: Ustav organické chemie

Skolitel: doc. ing. Stanislav Bohm, CSc.

VDFT vypoétech i vkrystalu vykazuje  struktura

tetrafenoxymethanu propelerni konformaci. Cile prace:

e analyza symetrie molekuly

e urleni pravdépodobnych konformaci

e nalezeni izomera¢nich mechanismi

e prfifazeni NMR spektra
Po zpracovani vy$e uvedenych bodu bude navrzena vhodna
substituci  skeletu scilem pozorovani stereochemie
prostfednictvim NMR v kapalné fazi.

MCE - software pro interpretaci solvatace krystalickych lIékovych

forem
Autor: Jan Rohlicek
Rocnik: 4.
Ustav: Ustav chemie pevnych latek
Skolitel: ing. Michal HuSak dr.

PFi charakterizaci krystalickych forem organickych latek, je dilezité znat pfesné informace o
interakcich mezi molekulami v mfiZzce, obsahu solventd a interakcich zakladni molekuly se solventem.
Vysledky RTG strukturni analyzy standardné popisuji pouze nezbytné velkou €ast prostoru krystalu —
tzv. asymetrickou €ast zakladni bufiky. Pro interpretaci mezimolekularnich interakci je nutné na
zakladé znalosti vlastnosti prostorovych grup a symetrie mfizky vygenerovat vétsi pocet molekul
tvofici krystal. Program MCE umozniuje interaktivné generovat vétsi ¢asti prostoru krystalu, zobrazovat
elektronové hustoty a mapy volného prostory v krystalu. V praxi byl program testovan pfi interpretaci
solvatace immunosupresivni latky cyklosporin A.



Strukturni studium Risedronatu sodného

Autor:  Petr KolaF

Roénik: 3.

Ustav: Ustav Chemie pevnych latek
Skolitel: Ing. Hana Petfickova

Farmaceuticky aktivni substance jsou velmi ¢asto podavany v pevné Iékové formé (napf. tableté).
Charakteristické pro tyto latky je vyskyt ve vice krystalovych modifikacich, tzv. polymorfie. Je
nezbytné, s ohledem na uc&innost a biodostupnost, polymorfii studovat, protoze jednotlivé polymorfy
dané aktivni substance maiji odliSné vlastnosti (rozpustnost, b.t., atd...).V prezentované praci bude
ukazano strukturni studium Risedronatu sodného, ktery se v moderni mediciné uziva jako ucinna latka
v |é€bé osteopordzy.

Byla studovana stabilita polymorfu H risedronatu sodného v zavislosti na teploté. Zmény krystalové
struktury pak byly ovéfeny RTG praskovou difrakci. Bylo zjisténo, ze forma H neni stabilni, pfi suseni
pfechazi na jiny polymorf. ProtoZe tyto latky s oblibou poutaji vodu, byl obsah vody stanovovan
pomoci termalni analyzy.

Elektrochemie aminokarbenovych komplexti chromu

Autor: Jana Rohacova

Roénik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie

Skolitel: Doc. Ing. Dalimil Dvofak CSc., Ing. Irena Hoskovcova CSc.

Byly pfipraveny a elektrochemicky studovany dvé série aminokarbenovych komplexd nesoucich
substituovanou fenylovou skupinu na karbenovém atomu uhliku: N,N-dimethylaminokarbenové
komplexy | a chelatované n2-N-aIIyI-N-aIIylaminokarbenové komplexy Il. Pro srovnani byl rovnéz
pfipraven komplex wolframu lll a aminokarbenovy komplex chromu nesouci methylovou skupinu na
karbenovém atomu uhliku IV. Vysledky mimo jiné ukazuiji, Ze k redukci dochazi na karbenovém atomu
uhliku, zatimco oxidace probiha na kovu. Bude rovnéz diskutovan vliv substituce na redoxni déje.
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Koordinace NiZ ionta k lipofilnim alkyl(pyridin-2-yl)ketoximiim
jako "sonda" pro studium vlastnosti micelarnich systému

Autor: Radek Jurok

Rocénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: doc. Ing. FrantiSek Hampl, CSc.

Vyuziti micel rdznych tenzidd jako reakéniho prostfedi uvadi nescetna literatura vénovana fenoménu
micelarni katalyzy'. Pozornost chemikli véak byla dosud soustfedéna na moznost ovlivnéni pribéhu
reakci strukturou micelarnich katalyzator a pfispévek vlivu micelarni matrice byl spiSe zanedbavan.
PFitom se ukazuje, ze charakter nanoagregatu muaze ovlivnit rychlost chemické reakce o nékolik Fado’.
Racionalni design micelarnich katalyzator proto musi vychazet ze znalosti vlastnosti fazového
rozhrani v rGznych typech nanoagregatl. Jako potencialni "sonda" pro studium téchto vlastnosti
nanoagregatt se ukazuje koordinace Ni** iontd k lipofilnim alkyl(pyridin-2-yl)ketoximam.
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