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Priprava a vyuziti 2,2’-dibrom-1,1’-biindanu, teoretické studium jeho

stereoizomeru
Autor: Ondrej Baszczyrniski
Rocnik: 5
Ustav: Organicka chemie
Skolitel: Doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

7

C,-symetrické chiralni slou€eniny jsou perspektivnimi enantioselektivnimi Cinidly.
Do této skupiny patfi i (1R*1'R*2S*2'S*)-2,2’-dibrom-1,1’-biindan, jenz je
vhodnym prekurzorem pro syntézu novych C,-symetrickych 1-hetera-
cyklopentanli. Pro pfipravu tohoto prekurzoru jsem vyuzil stereoselektivni
hydroborace  cyklického  dienu.  Studie = bromace
odpovidajiciho diolu ukazala, ze nejvhodnéjSim Cinidlem je

smeés PPh; a CBr, . Vedle hlavniho C,-symetrického produktu pfi reakci vnikaji i~ _ * ( f?
dalSi stereoizomery. Pomoci ab-initio a DFT metod jsem nalezl rovnovazné (/‘ {
geometrie vSech stereoizomerd tohoto dibromidu, které jsem dale vyuzil 7 .
k vypoltu jejich NMR spekter. Porovnani vypoctenych spekter s naméfenymi

usnadnilo identifikaci jednotlivych stereoizomer.



Proximalné dialkylované calix[4]areny a jejich vyuziti v syntéze

Autor: Alexandra Bila

Roc¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Jan Budka, Ph.D.

Na rozdil od distalné dialkylovanych calix[4]arent
pfedstavuji proximalni analogy méné prozkoumanou oblast
calixarenové chemie. Prace popisuje optimalizaci
proximalni dialkylace terc-butylcalix[4]arenu a jeji aplikaci
v syntéze. Pfipraveny dipropoxyderivat byl a bude pouzit
k syntéze calix[4]aren(i, asymetricky substituovanych na
hornim, spodnim nebo obou okrajich. Proximalné
disubstituovany calix[4]aren dale otvira cestu k jinak tézko
dostupnym derivatim v 1,2-alternujici konformaci.




Syntéza 1-fenyl-2-hydroxyethyl-derivatti adeninu, DNA aduktt
odvozenych od styrenu

Autor: Hana Cahova

Roénik: 5.

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

Styren je Siroce uzivanou slou¢eninou v chemickém pramyslu a pramyslu polymerd. V lidském
organismu je styren metabolizovan na reaktivni fenyloxiran, jenz nasledné atakuje nukleofilni centra
bazi nukleovych kyselin. Modifikované baze, DNA adukty, podléhaji depurinaci a poté jsou vylu€ovany
moci. Mohou tak slouzit k indikaci poSkozeni DNA. Cilem mé prace je syntetizovat standardy ke
kvantitativnimu stanoveni obsahu adeninovych DNA adukt( v modi.

Pfima alkylace adeninu vede pfevazné k nezadoucim N-9-derivatim, proto je vyhodnéjsi
vychazet z 8-bromadeninu a 4,6-diamino-5-formamidopyrimidinu jakozto prekursorl adeninu. Jako
alkyla¢nich ¢inidel Ize vyuzit syntetickych ekvivalent fenyloxiranu, benzyl(2-brom-2-fenylethyl)etheru
a allyl(2-brom-2-fenylethyl)etheru. Dosud se podafilo pfipravit 3-(1-fenyl-2-hydroxyethyl)adenin
alkylaci 8-bromadeninu a alkylovany formamidopyrimidinovy derivat jako meziprodukt syntézy 7-(1-
fenyl-2-hydroxyethyl)adeninu z 4,6-diamino-5-formamidopyrimidinu. K zavrSeni uspé3né syntézy je
zapotfebi optimalizovat metody deprotekce (deallylace a debenzylace) na téchto typech molekul.



Novy typ monomeru pro polymerni kapalné krystaly

Autor: Petr Hadrava

Ro¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc.

Polymery na bazi pyrrolu a thiofenu nalezly vyuziti jako rtizné typy vodivych, resp. polovodivych
material(l v fadé elekronickych aplikaci. Nedavno byly v nasi pracovni skupiné studovany materialy na
bazi kondenzovanych thieno[3,2-b]pyrroll. Cilem prace bylo navrhnout a syntetizovat monomerni
material obsahujici mesogenni jednotku pro ziskani nového typu kapalné krystalickych polymerd.



Rigidni bis(amidinium)-dikarboxylaty

Autor: Jifi HlouSek

Ro¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Svatava Voltrova, CSc.

Mezi Siroce vyuzivané receptory pro komplexaci aniontd pomoci nevazebnych interakci patfi
amidiny. Tyto latky jsou obzvlasté vhodné jako ligandy pro karboxylaty diky komplementarité amidinové
skupiny s karboxylovou funkci.

Cilem prace byla pfiprava komplext vyuzivajicich dvé amidinium-karboxylatové interakce.
Pfislusné komplexy byly pfipraveny reakci dichloridu rigidniho amidinu odvozeného od anthrachinonu
substituovaného v polohach 1 a 8 s dikarboxylaty sodnymi odvozenymi od kondenzovanych aromati
a heteroaromatd (soli kyselin anthracen-1,8-dikarboxylové, anthrachinon-1,8-dikarboxylové, fenoxathiin-
4,6-dikarboxylové a fenothiazin-1,9-dikarboxylové). Pfedpokladana struktura komplexu je uvedena ve
schématu. Byl sledovan vliv geometrie dikarboxylatd na vznik komplexu.

Me3A| NH4C|
CN (0] CN

1. H,S0,
2. ZnINH;
3. NaOH

T




Novy chiralni palladiovy katalyzator na bazi B-pinenu

Autor: Martin Klecka

Roénik: 4.

Ustav: Ustav organické chemie

Skolitel: Prof. Dalimil Dvorak, Prof. Pavel KoCovsky

Byl pfipraven novy chirdlni komplex palladia |, jehoz struktura je odvozena od B-pinenu. Bylo studovano
jeho vyuZiti pfi enantioselektivnich oxida¢nich reakcich a pfi enantioselektivni tvorbé C-C vazby
(Suzukiho a Heckova reakce).




Komplexy tereftalbis(amidinium) dichloridu se solemi
karboxylovych kyselin

Autor: Michal Korf

Roénik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Svatava Voltrova, CSc.

Cilem prace bylo pfipravit tereftalbis(amidinium) dichlorid a nasledné jej vyuzit k pFipravé komplexu se
solemi karboxylovych kyselin. Modifikovanou Pinnerovou syntézou z 1,4-dikyanobenzenu byl
pfipraven dichlorid vychoziho amidinu, ktery byl podroben reakcim se sodnymi nebo draselnymi
solemi karboxylovych kyselin, v€etné di-a trikarboxylovych, a studovan vznik komplexd se zajimavou
linearni i rovinnou geometrii. Ze soli byly pfipraveny a vyuzity: sll kyseliny benzoové (vhodné
zakonCeni fetézce), bis-sll kyseliny tereftalové, mono-, bis- a ftris- sul kyseliny trimesiové.
Benzamidinium chlorid pfipraveny klasickou Pinnerovou syntézou slouZi pro porovnani struktur
ziskanych komplext a podobné jako kyselina benzoova k zakonc&eni fetézce.




Konformachni analyza tetraarylorthouhli¢itant

Autor: Martin Krupicka

Roénik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Stanislav Bohm, CSc.

Vysledky NMR méfeni ukazuji, ze pfi teplotach nad 200 K
vykazuje molekula signal v'H a "®C NMR spektrech takovy,
ktery odpovida pIné symetrické molekule. Jedna se o
dominantni konformer, nebo rychlou vyménu? Tomu
odpovidaji i energetické rozdily mezi jednotlivymi
konformacemi nalezené metodami kvantové chemie.




Priprava polyfluoralkylovanych imidazoli

Autor: Ondfej Kysilka

Roénik: 3

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Derivaty imidazold, napf. karbeny a imidazoliové soli, nachazeji Siroké pouziti v organické syntéze
jako iontové kapaliny nebo ligandy pfechodnych kovd (nové napf. v Grubbsovych katalyzatorech).
Problémem je jejich odstranéni z reakéni smési a s tim souvisejici regenerace pouZitého katalyzatoru.
Cilem mé prace je pfipravit vhodné kapalné polyfluoralkylované imidazoly, jejichz soli by mohly slouzit
jako iontové kapaliny, diky svym fluorofilnim vlastnostem snadno separovatelné z reakénich smési.
V prvni fazi prace jsem pfipravil 1,3-bis[(2-perfluorhexyl)ethyl]limidazolium-jodid, jehoz nevyhodou je
pomérné vysoka teplota tani. Proto jsem se dale soustfedil na syntézu jeho kapalnych analogu,
obsahujicich misto polyfluoralkylového perfluorpolyetherovy substituent na bazi trimeru

hexafluorpropylenoxidu (HFPO). F F FF E /:\ F FF F F F
V teoretické ¢asti prace jsou pomoci  F N N+ F
ab inito a DFT metod porovnany F N AN

vlastnosti nefluorovanych a polyfluor- F |~ A A\
alkylovanych imidazolovych karbenu. F EF F F FF FFF F



Aminokarbenové komplexy chromu jako nukleofily
v enantioselektivni palladiem katalyzované allylové substituci

Autor: Jaroslav Padevét

Roc¢nik: 5.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Prof. Ing. Dalimil Dvorak, CSc.

Palladiem katalyzovana reakce karbaniontll aminokarbenovych komplexd chromu s
allylovymi acetaty a karbonaty poskytuji odpovidajici aminokarbeny. Asymetricka
indukce byla studovana na reakci aniontu aminokarbenového komplexu la s
difenylallylacetatem v pfitomnosti Pd,(dba)s CHCIs a chiralniho ligandu. NejlepSich
vysledkl bylo dosazeno pfi pouziti fosfinooxazolinového ligandu 11 v THF (90% ee).
PFi pouziti karbenového komplexu Ib se v této reakci jevil u€innéjsi BINAP-PdCI,.

N(CH,),

N(CH,), 1. BulLi o
(CO),Cr=( 2. I, Pd,(dba),.CHCI,, L*

* = chiralni ligand

b 11



Syntéza 7-(2-hydroxybut-3-en-1-yl)guaninu, DNA aduktu odvozeného od
1.3-butadienu

Autor: Martin Pluskal

Ro¢nik: 4.

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

1,3-Butadien, ktery je jednim z vyznamnych prdmyslovych monomert , je v lidském organismu
transformovan na vinyloxiran, ktery muze atakovat nukleofilni centra v nukleovych basich. Dochazi tak
k poskozovani informace ulozené v DNA, coz mlze vést k chybé pfi transkripci a nasledné ke vzniku
rakovinného bujeni. Cilem mé prace je vypracovat postup pFipravy aduktd nukleovych bazi, které budou
nasledné vyuzity jako standarty pro dalSi toxikologické vyzkumy.

Jelikoz reakce s vinyloxiranem vede ke smési izomer( a probiha s nizkym vytéZkem bylo mym
ukolem vypracovat vhodny postup pro pfipravu alkylacniho €inidla nahrazujiciho vySe zminény vinyloxiran
a jeho nasledné zavedeni do polohy N7 guaninu. Cilova latka byla pfipravena alkylaci 2-amino-6-chlorpurinu
1-brom-but-3-en-2-olem a nasledujici alkalickou hydrolyzou.



MCE software pro vizualizaci a interpretaci dat mapy elektronové

hustoty
Autor: Jan Rohli¢ek
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav chemie pevnych latek
Skolitel: Dr. Ing. Michal Hu$ak

Je vhodné mit moznost interaktivné zobrazit nékteré vlastnosti molekul ziskané kombinaci
matematickych a experimentalnich zpUsobu. Typickym pfikladem je mapa elektronové hustoty
ziskana RTG strukturni analyzou. Pro tento uc¢el jsme vyvinuly program MCE optimalizovany pro
interaktivni vizualizaci vysledki RTG strukturni analyzy. Program spolupracuje s fadou
standardnich programu pro feSeni struktury z monokrystall (CRYSTALS, WinGX,SHELX), ale i
s programy pro feSeni struktury molekul z praskovych dat (GSAS) nebo programy pro QM
vypocty (XD). Na$ program umoZzZfiuje mapu nejen zobrazit, ale i interpretovat a dat do
souvislosti s krystalovou strukturou zkoumané latky. V posledni dobé& byl software v praxi
nasazeny pfi vyzkumu fazi lycoreninu.



Syntéza styren-1,2-oxidu

Autor: Jan Scharff

Roc¢nik: 4.

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

Styren je v primyslu hojné vyuzivana latka. Jeho biotransformaci vznikaji pfislusné arenoxidy,
latky schopné ataku na nukleofilni centra nukleosidi. Zatimco reaktivita styren-7,8-oxidu je dobfe
zndma, styren-1,2-oxid a 3,4-oxid jsou obtiZné dostupné a malo prozkoumané.

Cilem mé prace byla optimalizace znamé 5ti stupnové syntézy (Birchova redukce, substitucni
a adi¢ni bromace, epoxidace a eliminace) styren-1,2-oxidu z komeréné dostupného 2-fenylethanolu.
Znama syntéza1 je obtizné reprodukovatelna, proto bylo zapotiebi optimalizovat postup volbou jinych
reakénich podminek a C&inidel. V tomto okamziku byl pfipraven a charakterizovan 3,4-dibrom-1-(2-
bromethyl)-7-oxa-bicyklo[4.1.0]heptan, pfimy prekurzor zadaného produktu.

1. Watanabe, T.; Hiratsuka, A.; Aizawa, T.; Sawahata, T.: Tetrahedron Lett. 23 (11) 1185-1188 (1982).



Bifunkéni karboxylaty S-substituovanych isothiomocovin

Autor: Marta Sladkova
Rocnik: 3.
Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Ing. Svatava Voltrova, CSc.
(CHa)
S/ \S

)\ )\ Vramci studia komplexace aniontd pomoci slabych mezimolekularnich
IS TN AN interakci bylo mym cilem pfipravit sloueniny obsahujici dvé amidinium-
' ® i karboxylatové interakce. ~Z pfisluSnych  bis(isothiouronium)  bromidu
i ,9 b it [(NH2):C-S-(CH,),-S-C(NH,),]* 2Br"™ (n = 3, 4, 6) byly reakci se sodnymi
i 5 i i ° i nebo draselnymi solemi kyselin pfipraveny a charakterizovany komplexy s
05,6920 05, 2.0

kyselinou anthracen-1,8-dikarboxylovou (Obr.). Dale bylo studovano chovani
bis(isothiouroniovych) soli se solemi kyseliny ftalové, m-fenylendioctové a
maleinové. Byl studovan vliv reakénich podminek (koncentrace, pH,
rozpoustédla) na tvorbu kyselych soli, pfipadné bis-soli.



Priprava perfluoralkylovanych skorpionatt

Autor: Krystof Sigut

Ro¢nik: 3.

Ustav: Ustav organické chemie
Skolitel: Doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Skorpionaty jsou pomérné novou skupinou dusikatych
ligand(i, které vykazuji obdobné komplexacni vlastnosti jako
cyklopentadienidovy anion. Vramci chemie novych fluorofilnich
ligand(l, rozvijené v sou€asné dobé nasi laboratofi, je mym cilem
syntéza vysoce fluorovanych Skorpionatd.

Transmetalaci perfluorhexyljodidu s ethylmagnesium-
bromidem jsem pfipravil perfluorhexylmagnesium-bromid, ktery
reakci s diethyl-karbonatem poskytl pfislusny fluorovany ester. Jeho
aldolizaci s acetonem jsem ziskal perfluorovany (-diketon. Reakci
tohoto p-diketonu s hydrazinem vznikl 3-(perfluorhexyl)pyrazol
(Knorrova syntéza). PUsobeni chloroformu ¢i NaBH, na fluorovany
pyrazol vede ke vzniku Skorpionatu nebo jeho uhlikatého analoga.

Z'H NMR spekter jsem zjistil, Ze previadajici tautomer intermediarniho fluorovaného
B-diketonu ma neocekavanou strukturu. Nasledna studie tautomerl modelového fluorovaného
B-diketonu pomoci ab initio a DFT metod potvrdila vysledky experimentu.

.
%
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Syntéza nesymetrickych lomenych kapalnych krystalll na bazi
substituovanych naftalen-2,7-diolu

Autor : Jifi Zurek

Ro¢nik : 4.

Ustav : Ustav organické chemie
Skolitel : Prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc.

V nas$i pracovni skupiné byly syntetizovany a podrobné zkoumany r@izné typy lomenych kapalnych
krystalG s centralnim jadrem na bazi 1-substituovanych naftalen-2,7-dioll. Cilem této prace bylo pfipravit
sérii nesymetrickych kapalnych krystall s rozdilnym poctem (1~3) navazanych jader v jednotlivych
vétvich. Bude diskutovan synteticky pfistup a mesomorfni chovani novych materiald.



