Témy bakalarskych prac pre Studentov odboru Chémia a Biochémia
(akademicky rok 2009/2010)

Kombinované pristupy v asymetrickej katalyze (Sebesta)

Asymetricka katalyza je perspektivnou oblastou pripravy enantiomérne Cistych latok efektivnymi
a ekonomickymi sp6sobmi. Spajanie réznych postupov a principov v asymetrickej katalyze moze
rozsirit paletu ucinnych tranformacii. Témou bakalarskej prace je vypracovat prehlad znamych
kombinovanych pristupov v asymetrickej katalyze ako a) komplex prechodného kovu a enzym; b)
komplex prechodného kovu a organokatalyzator a pod. V laboratériu sa mdze Student podielat
na vyskume kombindcie organokatalyzy a Pd-katalyzovanych alylovych substitucii.

Enantioselektivne homogénne ukotvené katalyzatory (Sebesta)

Vyskum recyklacie drahych enantioselektivnych katalyzatorov je doéleZitou oblastou sucéasnej
zelenej chémie. Heterogénne katalyzatory umoznuju lahku izolacia z reakéného prostredia ale
Casto trpia nizs$imi aktivitami oproti rozpustnym analégom. Homogénne ukotvené katalyzatory
spajaju vyhody heterogénnej ako aj homogénnej katalyzy. Praca sa zameriava na spbsoby
ukotvenia v homogénnych podmienkach (iénové kvapaliny, rozpustné polyméry, fluorované
rozpUstadld a daldie). Student sa modze spolupodielat na prebiehajicom vyskume ferocénovych
katalyzatorov v idonovych kvapalinach.

Enantioselektivna iminiova katalyza (Meciarova)

Predmetom Studia su enantioselektivne reakcie karbonylovych zlucenin katalyzované chirdlnymi
aminmi. Katalyzator vytvori s karbonylovou skupinou reaktivny iminiovy intermediat, ¢o sa
vyuziva v cykloadi¢nych reakciach, Michaelovych adicidch, Friedelovych-Craftsovych reakciach,
1,3-dipolarnych cykloadiciach alebo [4+3]cykloadiciach. Napliou experimentdlnej Casti prace je
Studovanie priebehu (rychlost, vytazky, selektivita) vybranych reakcii v zavislosti od pouzitého
iminiového katalyzatora, ako aj od reakénych podmienok (mikrovinné Ziarenie, ultrazvukové
vinenie, idbnové kvapaliny).

Organokatalytické domino reakcie (Meciarova)

Domino alebo tandemové reakcie su viacstupriové reakcie, v ktorych jednotlivé stupne
prebiehaju plynule za sebou bez nutnosti izolacie medziproduktov. Organokatalytické domino
reakcie su katalyzované chirdalnymi sekunddrnymi aminmi, ktoré zabezpecuju tandemovu
iminiovo-enaminovu aktivaciu. Prikladom takejto reakcie je syntéza substituovanych chiralnych
cyklohexénkarbaldehydov. Prvym krokom je casto Michaelova adicia nitroketénu na a,B-
nenasyteny aldehyd (iminiovy intermedidt), po ktorom nasleduje vnutromolekulovd aldolova
kondenzacia (enaminova aktivacia). Naplnou experimentdlnej Casti prace je Studium vybranych
reakcii v zavislosti od pouzitého iminiového katalyzatora, ako aj od reakénych podmienok.

Mikrovlnné Ziarenie v enantioselektivnej katalyze (Polackova)
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Mikrovinného Ziarenie je etablovanou technikou uc¢inného dodavania energie v organickej
chémii. Jeho poutZitie je vSsak malo preskiumané v oblasti enantioselektivnej katalyzy, kde sa
vSeobecne veri, Ze zvySena teplota je prekdzkou dosiahnutia vysokych selektivit. Pre
enantioselektivne reakcie svysokou aktivacnou barierou vsak moéZie byt prave pouzitie
mikrovinného Ziarenia mimoriadne zaujimavym rieSenim. Tato téma ma za ciel vyhladat
v literatire zndme pouzitia MW v asymetrickych katalyzovanych reakciach. Vramci
experimentalnej Casti Student bude skimat vplyv mikrovinného Ziarenia na Cu-katalyzovanu
énovu reakciu a dalSie teplotne naroc¢né reakcie.

Voda ako reak¢né médium pre asymetrické organokatalyzované reakcie (Veverkova)

Stereoselektivna syntéza vo vode sa zacina presadzovat najma v poslednom desatrodi. Zistilo sa,
Ze mnohé zakladné organické reakcie, ako aldolizacia, alkylacia, aminohydroxylacia, cykloadicie,
hydrogenicie atd., prebiehaju vo vode rychlejsie, s vy$simi vytazkami a lepSou stereoselektivitou
v porovnani s kore$pondujlcimi reakciami uskutoénenymi v organickych rozpustadlach. Ulohou
bakaldrskej prace je podat prehlad asymetrickych organokatalyzovanych reakcii prebiehajicich
vo vode alebo v zmesiach voda/organické rozpustadlo. Experimentélna ¢ast bude zamerana na
skimanie novych organokatalytickych reakcii vo vodnom prostredi.

Prehl'ad pouzitia komerc¢nych lipaz v biotransformacii zloziek nukleovych Kyselin
(Kois)

Lipazy patria nielen k délezitym priemyselnym biokatalyzatorom, ale aj k najcastejsie pouzivanym
enzymom v bioorganickej chémii. Praca bude venovana syntetickym aj hydrolytickym reakcidm
lipaz v selektivnej biotransformacii nukleobdz, nukleozidov a nukleotidov ako aj porovnaniu
s analogickymi chemickymi viacstupriovymi reakciami.

DNA-templatové reakcie pre systematicki identifikiciu novych chemickych
transformacii (Kois)

Vadsina problémov chemickej biolégie je orientovana na pouZitie chemickych prostriedkov na
biologické otazky. DNA-templatové reakcie naopak vyuZivaju metddy analyzy nukleovych kyselin
pre screening moznych reakcii reaktivnych funkénych skupin naviazanych cez flexibilny linker na
retazec oligonukleotidu. Pouzitie DNA Cipov zefektiviiuje vyber podmienok reakcii ako aj analyzu
produktu.

Prehl'ad chemosenzorov pre fluorescen¢né enzymové testy (Kois)

V praci sa budl Studovat chemosenzory ako komplexné aromatické zliéeniny, ktorych
fluorescencné vlastnosti su rozdielne v zavislosti od Struktdry substratu, resp. produktu
enzymovej reakcie, konkrétne transferu glykozylu z UDP-cukrov glykozyltransferazami.

Moderné metddy studia interakcie proteinov a syntetickych ligandov (Kois)

V praci sa budld Studovat a porovnavat najnovsie fyzikdlnochemické metdédy merania
nekovalentnych interakcii biomakromolekudl s prirodzenymi aj syntetickymi ligandami, hlavne
pomocou hmotnostnej spektroskopie.
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Nové optoelektronické materialy na baze trifenylaminu (Sigmundova)

Zluc€eniny s prenosom naboja z donornej Casti na akceptornd cez konjugovany systém maju
znacné vyuZitie v optoelektronickych pristrojoch. Rozny typ Struktdrnej symetrie umozni
ovplyvnit prenos ndboja atym aj elektrické aoptické vlastnosti zliéenin. Zaujimavymi
zlu€eninami v tejto oblasti su Struktury, ktoré vzniknud reakciou benzotiazolu s trifenylaminom.
V rdmci bakalarskej prace bude uskutocnena priprava niekolkych derivatov a budu Studované ich
spektralne vlastnosti.

Priprava a spektralne stiidium novych heterocyklickych zlic¢enin s intenzivnou
fluorescenciou (Magdolen)

Heterocyklické  zluceniny s predi?enym  konjugovanym systémom s elektréndonornym
a elektroakceptornym substituentom vo zvySenej miere emituju Ziarenie, ¢o umozni ich vyuzitie
ako znackovace pri skimani biologickych systémov av medicine. Vramci tejto témy budu
pripravené a studované nové fluoreskujuce latky na baze heterocyklov.

Derivaty tiazolotiazolu ako nové prvky pre optoelektronické vyuzitie (Magdolen)

Tiazolotiazol predstavuje novy typ heterocyklov, ktory ma predpoklady pre praktické vyuZitie
v oblasti nelinedrnej optiky. V ramci bakalarskej témy bude prestudovand a optimalizovana cesta
k priprave novych tiazolotiazolov. Variabilitou substituentov budu pripravené tepelne stabilné
zlicéeniny s vhodnou rozpustnostou.

Tiazoloftalokyaniny, nova skupina potencialnych chromoférov (Sigmundova,
Zahradnik)

Zluceniny s porfyrinovym konjugovanym mostikom nasli velké uplatnenie pri liecbe niektorych
typov rakovinovych ochoreni v metdéde nazvanej fotodynamicka terapia. Podobné chemické
vlastnosti aj ucinok maju aj ftalokyaniny. Témou bakalarskej prace je teoretické Studium, navrh
Struktary a pokus o syntézu novych typov zlicenin obsahujucich heterocykly.

Vyuzitie chiralnych esterov kyseliny fosforecnej ako organokatalyzatorov
v stereoselektivnej syntéze (Putala)

Mnohé liedivad obsahuju stereogénne centrd a pre ich zavedenie do praxe musia byt dostupné
v stereoizomérne Cistej forme. NajefektivnejSou moznostou ich pripravy je pri ich syntéze vyuzit
stereoselektivne katalyzatory — jednoduché syntetické analégy enzymov. Modernym trendom je
pouzitie organokatalyzatorov — zIU¢enin schopnych katalyzovat reakcie bez pritomnosti kovu.
Predmetom reSerie bude spracovanie literarnych poznatkov o aplikacii uvedenych
organokatalyzatorov v stereoselektivnej syntéze. Otvorena je moznost praktického zapojenia sa
do spomenutého projektu.

Organické zliceniny ako molekulové polovodice (Putala)

Spracovanie reSerze o organickych zlGéeninach, ktoré sa spravaju ako polovodiée (vodivost
ktorych je ovplyvnena vonkajsimi faktormi, napriklad elektrickym polom). Takéto zliceniny
nachadzaju siroké vyuzitie v modernej elektronike (v zariadeniach oznacovanych ako OFET alebo
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TFT). Otvorenad je moznost praktického zapojenia sa do designu, syntézy a studia novych
molekulovych polovodicov. V tejto problematike priamo spolupracujeme s elektrotechnikmi.

Organické svetlovyzarujice diody (OLED) (Putala)

Organické zluceniny vykazujuce elektroluminiscenciu (pri prechode elektrického pradu cez ne
vyZzaruju svetlo) su zakladom novych Uspornych svetelnych zdrojov a obrazoviek oznacovanych
ako OLED. Predmetom reserze bude spracovanie literarnych poznatkov o aplikacii organickych
zliéenin v OLED. Otvorena je moznost praktického zapojenia sa do designu, syntézy a studia
novych zli¢enin pre wvyuZitie v OLED. Vtejto problematike priamo spolupracujeme
s elektrotechnikmi.

Organické zluceniny pre solarne ¢lanky (Putala)

Oziarenim organickych zlGéenin s vhodnou Struktirou méze dojst k prenosu elektrénu v ramci
molekuly (fotoindukovany prenos elektrénu). Ak sa podari tento elektron odviest na dostatoc¢nu
vzdialenost, da sa vyuZit pre generovanie elektrického napitia (premena svetelnej energie na
elektrickd — fotovoltaické claky) alebo uskutocnenie chemickych reakcii (premena svetelnej
energie na chemickd — solarne palivové clanky). Posledny uvedeny princip vyuZiva aj priroda
napr. pri fotosyntéze. Predmetom reSerZze bude spracovanie literarnych poznatkov o organickych
zliéeninach, ktoré po oZiareni vykazuju fotoindukovany prenos elektronu. Otvorend je moznost
praktického zapojenia sa do designu, syntézy a stddia novych zlic¢enin s takymito vlastnostami.

Tie-2 receptor a jeho inhibitory - kandidati antitumorovych lieciv (Bohac)

Receptorovy protein Tie-2 patri do skupiny transmembranovych receptorov endotelidlnych
buniek zodpovednych za ich aktivaciu veducu k novotvorbe ciev a akceleracii onkologickych
a inych ochoreni. Praca je zamerana na opis vlastnosti tohto receptoru, jeho endogénnych
ligandov, ako aj na vytvorenie chemoinformatickej databazy Struktiur dosial identifikovanych
inhibitorov s vyuzitim dostupnych databaz, primarnej literatury a softwéru.

Navrh a syntéza derivatu oxadiazolbenzimidazolénu s VEGFR-2 inhibi¢nou aktivitou
(Salisova)

Koncom roku 2008 bola v PDB databaze zverejnena Struktira komplexu TK VEGFR-2 receptoru
s inhibitorom nazvanom 3C7Q. Ligand sinhibicnymi vlastnostami ma indolin-2-6novy nosny
skelet. Analyzou tohto inhibitora a pocitacovym modelovanim sme navrhli Struktdru bioizostéru s
oxadiazol-imidazolénovym skeletom u ktorého predpokladdme antitumorovu aktivitu s VEGFR-2
receptorovou selektivitou. Nakolko sa jednd o novu zlUceninu, je potrebné niajst v literature
spOsoby jej syntézy a latku pripravit. Ziskany produkt bude testovany HUVEC, CAM a enzymovym
testom na urcéenie antiangiogénnej ucinnosti.

Analyza a ziskanie udajov z dostupnych chemoinformatickych struktirnych kniznic
(Bohac)

Moderné metédy navrhovania novych lieciv aplikuju pocitacové predikcie a virtualny skrining.
Chemoinformatika sa zaobera selekciou informacii ohladom struktur a ich biologickych vlastnosti.
Tato praca je zameranda na prestudovanie mozZnosti ziskavania chemickych Struktar
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v elektronickej podobe pre potreby virtualneho skriningu. Vysledkom prace bude komplexna
informdcia o dostupnych databazach, ako aj elektronickd objemna kolekcia Struktur vhodnych
pre navrhovanie novych lieciv.

Syntéza farmakoférového ligandu s KDR selektivitou (Bohac)

Tato prdaca je zamerana na navrh pripravy a cielenud syntézu N-(6-aminopyridin-3-yl)propiolamidu
zltceniny s afinitou ku KDR proteinu uréenou pre Click chemistry aplikaciu vyvoja kandidatov
novych lieCiv. Vysledkom prdce bude spdsob pripravy navrhnutej zliceniny, ako aj jej syntéza.

Priprava 3-hydroxy-N-metylpikolinamidu - prekurzoru selektivnych angiogénnych
inhibitorov (SaliSova)

3-Hydroxy-N-metylpikolinamid ma selektivnu afinitu k TK KDR proteinu ktory je kit¢ovym pre
neovaskularizaciou tumorov. Cielom diplomovej prace bude vyhladanie sp6sobov pripravy 3-
hydroxy-N-metylpikolinamidu, selekcia najhodnejSieho syntetického postupu a samotnd syntéza
uvedenej zluceniny. Vysledna zlucenina bude pouZitd ako prekurzor pre Click chemistry
identifikaciu ucinnych antiangiogenik.

Témy bakalarskych prdac pre studentov pedagogickych kombindcii s chémiou
(akademicky rok 2009/2010)

1.

Polyfluorované zliceniny v organickej syntéze (Meciarova)

Organické zluceniny, v ktorych su vSetky atomy vodika alebo aspon cast tychto atémov
nahradené atomami fluéru, maju z hladiska organickej syntézy velmi zaujimavé vlastnosti.
Katalyzatory s polyfluérovym fragmentom su dobre separovatelné z reakénych zmesi.
Miesatelnost perfluérovanych rozpustadiel s klasickymi organickymi rozpustadlami velmi vyrazne
zavisi od teploty, ¢o sa vyuZiva pri separdcii produktov. Zname su aj chromatografické separacné
metddy, ktoré vyuZivaju obmedzenu miesatelnost klasickych a polyfluérovanych rozpustadiel.
Vdaka tymto a mnohym dalsim moZnostiam aplikdcie v organickej syntéze sa polyfludrované
zltceniny radia k velmi u¢innym nastrojom zelenej chémie.

Pokroky v syntéze oligonukleotidov a dizajne automatickych syntetizérov (Kois)

Oligonukleotidy su dolezZité nastroje Studia a modifikacie biologickych systémov. Praca bude
venovand vyvoju rieSenia zasadnych chemickych problémov vzniku internukleotidovej vazby,
chranenia funkénych skupin, efektivnej analyzy a purifikacie oligonukleotidov. Porovnaju sa
principy zakladnych typov automatickych DNA a RNA syntetizérov ako aj nebezpecenstvo
bioterorizmu s ¢oraz lacnejsimi surovinami a pristrojmi na syntézu génov.

Synteticky uzito¢né reakcie na pevnej faze pre vyucbu chémie na strednej $kole (Kois,
Meciarova)



Moderné chemické reakcie na pevnej faze maju mnoho vyhod pred reakciami v roztoku.
V navrhnutych lacnych a rychlych skolskych experimentoch sa ilustruju zakladné typy chemickych
reakcii bezpecnym a atraktivnym spdsobom.

Chemicka biolégia v modernej farmarskej praxi (Kois)

Ako spotrebitelia sa v Zivote stretdvame s mnozZstvom prirodzenych ale aj cudzorododych latok
v potravinach. Otom, aké su to latky aako sa knam dostanu, rozhoduju v sucasnosti aj
polhohospodarske technolégie. Praca bude zamerana na prehlad stimulaénych a regulacnych
latok, herbicidov, pesticidov a pod., ich transport do potravin a pripadné biotransformacie.

Charakteristika databaz 3D S$truktir biomakromolekul a prehlad vizualizacnych
programov (Kois)

Cielom prace bude populdrnou formou pomocou dostupnych poéitacovych programov spracovat
databazy proteinov, nukleovych kyselin a ostatnych biomolekuil. Vybrané modely sa pouZiju na
ilustraciu rozmanitosti a dolezitosti molekul okolo nas.

Metody imobilizacie biomolekil na povrch bioc¢ipov a nanocastic (Kois$)

S rozvojom nanotechnoldgii sa Coraz CastejSie stretdvame sroznymi formami analyzatorov,
senzorov alebo biosenzorov. Specificitu biosenzora zabezpecuju biologické molekuly, napr.
protein, nukleova kyselina, receptor, ktoré su podla typu senzora réznymi fyzikdlnymi alebo
chemickymi spdsobmi pripojené k materialu senzora, napr. k zlatej elektréde.

Organické zluceniny v modernej elektronike a optoelektronike (Putala)

Na vybranu tému je treba sa zapisat u Prof. Zahradnika (CH2-431). Ak sa chcete dozvediet

viac informdcii alebo by bolo viac zaujemcov o jednu tému kontaktujte prislusného
Skolitela (v zatvorke).



