USTAV ORGANICKE CHEMIE
STUDENTSKA VEDECKA KONFERENCE 2014
Patek 21. 11. 2014

08:45 — 09:05 Shromazdeéni ¢lend komisi véetné zastupcli sponzorl v laboratofi A
(IL. patro budovy A, pficna chodba N, mistnost NO8)
09:05 - 09:15 Zahajeni a rozchod do jednotlivych poslucharen
09:15-11:30 Prezentace studentl v jednotlivych komisich
11:30 - 12:00 Jednani jednotlivych komisi
12:15 - 12:40 Spolecné vyhlaseni vysledkd v laboratofi A
12:40 — 13:20 Prezentace sponzorl v laboratofi A
13:30 Obéd se zastupci sponzord v restauraci Cesta Casem
Program jednotlivych sekci:
Studenti magisterského programu:
Sekce: Organicka chemie M1 - magisterska
mistnost A250, 9:15 hod
Komise:
Pfedseda: doc. Ing. Igor Linhart, CSc.
Clenové: prof. Ing. Dalimil Dvorak, CSc.
doc. Ing. Jan Kotek, Ph.D. (PfF UK)
Ing. Eva Svobodova, Ph.D.
Ing. Radek Jurok, Ph.D. (organizacni tajemnik)
PharmDr. Jan Pavlik, Ph.D. (CaymanPharma)
Ing. Marie Dymicova (Apigenex)
Ing. Jifi Vokal, Ph.D. (Lach-Ner)
Soutézici: 09:15 Aneta PospiSilova (4)
09:30 Martin Jakubec (5)
09:45 Martin Marousek (4)
10:00 Tomas Hodik (5)
10:15 prestavka
10:30 Tomas Klejch (4)
10:45 Jan Zelenka (5)
11:00 Veronika Bilkova (4)
11:15 Tomas Beranek (5)
Sekce: Organicka chemie M2 - magisterska
poslucharna A11, 9:15 hod
Komise:
Pfedseda: doc. Dr. Ing. Jana Hodacova
Clenové: prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc.

Mgr. Roman Holakovsky, Ph.D.

Ing. Tomas Martin{, Ph.D.

doc. Ing. Jan Budka, Ph.D. (organizacni tajemnik)
Ing. Ivan Vegely'/, CSc. (CaymanPharma)

Mgr. Martin Svec (Vitrum VWR)

Ing. Martin Skalicky, Ph.D. (Lonza)



Soutézici:
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Komise:

Predseda:

Clenové:

Soutézici:
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Komise:

Predseda:

Clenové:

Soutézici:

09:15
09:30
09:45
10:00
10:15
10:30
10:45
11:00
11:15

Tereza Prausova (5)
Lukas Lattenberk (4)
David Just (5)

Hana Varova (5)
prestavka

Tomas Landovsky (4)
Iveta Klimankova (5)
Katerina Bartova (4)
Bronislav Jurasek (5)

Organicka chemie M3 - magisterska

09:15
09:30
09:45
10:00
10:15
10:30
10:45
11:00
11:15

mistnost A278e, 9:15 hod

doc. Ing. FrantiSek Hampl, CSc.

doc. Ing. Jaroslav Kvicala, CSc.

prof. Ing. Pavel Lhotak, CSc.

Ing. Véaclav Kozmik, CSc.

Ing. Tomas Tobrman, Ph.D. (organizacni tajemnik)
Ing. Petr Michdlek (NeoTec)

Ing. Hanus Slavik (Momentive)

Ing. Miroslav Dudi¢, Ph.D. (Medicem)

Pavel Svec (5)
Karolina Strakova (4)
Vit Zvonicek (5)

Jiti Lapcik (4)
prestavka

Lubomir Vana (5)
Pavlina Lipovska (4)
Rafael Navratil (5)
Peter Polak (5)

Studenti bakalarského programu:

Organicka chemie B - bakalarska

09:15
09:30
09:45
10:00
10:15
10:30
10:45
11:00

mistnost A278c, 9:15 hod

prof. Ing. Ivan Stibor, CSc. (TUL Liberec)
doc. Ing. Stanislav Radl, CSc. (Zentiva)

doc. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

Ing. Petra Curinova, Ph.D. (UCHP)

Ing. Michal Himl, Ph.D. (organizacni tajemnik)
Ing. Jan Kodi, Ph.D. (Interpharma)

Ing. Jan Kroupa, Ph.D. (Proxim)

Heda Jakubdv (3)
Adam Pokluda (2)
Michaela Houskova (3)
Katefina Kucnirova (3)
prestavka

Martin Tlusty (3)

Hana Brunhoferova (3)
Pavla Zielonkova (3)



Sekce : Organicka chemie M1

Svntéza polvmernich konjugatu ligandtt MACHhR pro

onkologickou diagnostiku a terapii

Autor: Aneta PospiSilova
Ro¢nik: M1
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  Ing. Radek Jurok, Ph.D.

Muskarinovy acetylcholinovy receptor (MAChR) byl dlouho zkouman
jen pro svou funkci v nervovém systému. Ukazuje se ovSem, Ze
nékteré typy rakovinnych bunék jej silné hyperexprimuji. Ligandy
MAChHR je proto mozné pouzit pro vysoce ucinné cileni rakovinné
tkané, pokud se zabrani jejich praniku k nervovym burikam. ldealnim
feSenim je navazanim ligandu na vhodnou polymerni nanocastici,
ktera znemozni prinik ligandu k nervové tkani a navic mize nést a
fizené uvolfiovat chemoterapeutikum. Cilem mé prace je syntetizovat
takovy ,drug delivery* systém. V soucasnosti pfipravuji fadu
methakrylamidovych monomerd, které prostfednictvim rdznych
linkerd ponesou ester ftropinu nebo 3-chinuklidinyl-benzilat.
Kopolymeraci téchto monomert s 2-hydroxypropylmethakrylamidem
a dalSi funkcionalizaci polymeru bude pfipraven pozadovany ,drug
delivery* systém. Na zdkladé ziskanych poznatki v budoucnu
pfipravim SirSi Skalu analog cholinu pro dal$i experimenty in vitro a in
vivo.

Sekce : Organicka chemie M1
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Priprava 2-amino[6]helicenu jako prekurzoru pro chiralni

flaviniové katalyzatory

Autor: Martin Jakubec

Rocnik: M2

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.; Ing. Jan Storch, Ph.D.

Chiralni flaviniové soli jsou latky schopné pusobit jako enantioselektivni oxidacné-redukéni
katalyzatory v fadé reakci, napfiklad u sulfoxidaci, N-oxidaci, nebo v Baeyerovych-Villigerovych
reakcich. Heliceny jsou naproti tomu polycyklické, inherentné chiralni slouceniny, jez disponuji
velkym potencidlem pro fadu vyuziti, mimo jiné v enantioselektivni katalyze. Cilem této prace je
pfipravit 2-amino[6]helicen (I), ktery muze byt nasledné inkorporovan do struktury flaviniové soli
tak, aby fungoval jako chirdlni selektor. Bylo pfipraveno nékolik prekurzorG potencialné
vedoucich ke struktufe I, z nichz slouceniny Il a Il poskytuji 2-amino[6]helicen pomoci
Buchererovy, respektive Buchwaldovy-Hartwigovy reakce v dobrych vytézcich.

§ Buchwaldova- Q
Cl s Hartwigova HoN s Buchererova
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Sekce : Organicka chemie M1

Studie Hivamova couplinqu polvfluoralkenyl-
a polvfluorpolyoxaalkenvylsilant

Autor: Martin Marousek
Ro¢nik: M1
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

V na$i laboratofi se v sou¢asné dobé zabyvame syntézou polyfluoralkylovanych NHC ligandu
pro rutheniové katalyzatory recyklovatelné pomoci fluorovych separaénich metod. Ve své praci
jsem se zabyval pfipravou polyfluoralkenylsiland a polyfluorpolyoxaalkenylsilant a jejich
potencialnim vyuzitim pro HiyamU(v coupling s modelovou latkou, 4-jodtoluenem, a fluorderivaty
4-jodanilinu jako potencialnimi intermediaty pro fluorové NHC ligandy. Hiyamdv coupling
polyfluoralkenylsiland s 4-jodtoluenem probéhl podle ofekavani, ale coupling s fluorderivaty
4-jodanilinu neprobehl.

Y lOCH _TBAF /\/©/CH3
l. 3
RF M °F PA(OAC), R

F
Rg= CgF13, CgF 17

Sekce : Organicka chemie M1

Kapalné krystaly:
Ligandy pro magnetické nanocastice

Autor: Tomas Hodik

Ro¢nik: M2

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  prof. Ing. Jifi Svoboda, CSc.

Kapalné-krystalické materidly predstavuji pestrou paletu sloucenin, které v sobé skryvaji
nevycerpatelné moznosti aplikace. Vyuziti bifenyl-4-karbonitrilu pro design a syntézu kapalné-
krystalickych materidld je Siroce rozSifena oblast zajmu. Nasim cilem bylo pfipravit
w-substituované modelové kapalné-krystalické materidly a studovat vliv termindlni funkéni
skupiny (-Br, -OH, -COOH, —SH, —NH,, -PO(OH),) na mesomorfni chovani. Ve své praci se
zabyvam jak syntézou cilenych potencialnich mesogen, tak i studiem mesomorfniho chovani
ve vztahu ke struktufe produktd.

o

X =—OH, -Br, ~SH, -NH ,, ~COOH, ~PO(OH) , %—0
n=11,12 BuOOC

n=11,12



Sekce : Organicka chemie M1

Priprava iontovych receptorii na bazi calix[4]larenu —
syntéza a studium vilastnosti

Autor: Tomas Klejch
Ro¢nik: M1
Ustav: Organické Chemie

Skolitel:  prof. Ing. Pavel Lhoték, CSc.

Calixareny jsou makrocyklické slouceniny, jejichz
derivaty tvofi jiz nékolik desitek let dullezitou soucast
supramolekularni chemie. Zavedenim vhodnych funk&nich
skupin do skeletu calixarenu Ize pfipravit receptory, které
nachazeji vyuziti v riznych multioborovych aplikacich. Tato
prace je zaméfena na pripravu receptorll pro anionty,
jejichz rozpoznavani je obtiznéjSi nez rozpoznavani
kationtd a je méné prozkoumano.

Pro syntézu receptorli byly pfipraveny derivaty s nitro
skupinami v riiznych pozicich. Derivaty s nitro skupinou na
hornim okraji nesou dale acetatové, nebo propargylové
funkce na spodnim okraji, které umozniuji dalsi derivatizaci.
Derivaty s nitro skupinou na spodnim okraji byly pfipraveny nosylaci a obsahuji sulfonylové
elektronakceptorni skupiny, které zlepSuji komplexaéni vlastnosti vysledného receptoru.

V dalSim kroku byly zredukovany nitroskupiny a reakci takto pfipravenych aminoderivat(
s riznymi isokyanaty byly pfipraveny cilové receptory. Jejich komplexacni vlastnosti byly
zkoumany pomoci NMR spektroskopie.

Sekce : Organicka chemie M1

Flavin-cvklodextrinoveé katalyzatory s modifikovanou
cvklodextrinovou podjednotkou

Autor: Jan Zelenka
Rocnik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Radek Cibulka, Ph.D., Mgr. Toméas Kraus, Ph.D.

Hscﬁ o Flavin-cyklodextrinové a pyrimidin-cyklodextrinové konjugaty predstavuji
N _CH, slibné katalyzatory enantioselektivnich oxidaci sulfidd na sulfoxidy
@[: /'L cio, peroxidem vodiku. S jejich vyuzitim je dosahovano enantioselektivity az
N7 N o < 91 % pfi oxidacich alifatickych sulfidd. Za enantioselektivni prabéh

N reakce v pritomnosti flavin-cyklodextrinového katalyzatoru je zodpovédna
Nt_\g inherentné chiralni  cyklodextrinovd jednotka. Stavajici struktura
i "' konjugatti neumoziuje jejich modifikaci na cyklodextrinovém skeletu, a
tim padem neumoznuje pfipadné zlepSeni  enantioselektivity

© pro konkrétni substrat. Cilem prace je syntéza cyklodextrinového skeletu,
ktery by mohl byt snadno selektivné substituovan dvéma substituenty:

flavinovou jednotkou a stereodiskriminantem, a prozkoumani vlivu

O rdznych stereodsikrimantd a zpGsobu jejich pfipojeni na cyklodextrinovy
skelet.



Sekce : Organicka chemie M1

Svntéza a vyuziti fluorofilniho cyklopentadienu

Autor: Veronika Bilkova
Rocnik: M1
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  prof. Ing. Dalimil Dvorék, CSc.

Vysoce fluorované latky vykazuji vybornou

preferenéni rozpustnost  ve fluorovych CeF i3 CsFis
rozpoustédlech oproti rozpou$tédiam organickym, \/’\:N
dobrou  rozpustnost ve  superkritickém CO; P N
a vysokou afinitu k fluorovanym povrchdm. Téchto Lo/ ) ’ S =

; . e, . . v x and Lrel_-ls
vlastnosti se, mimo jiné, da wvyuzit vradé !
separacnich metod. V této praci byl pfipraven C

o]
9

polyfluorovany silanovy tag vyuzitelny PN
k fluorofilizaci  rdznych ~ substratd, napfiklad OC CO

cyklopentadienu, acetylenu nebo pyridinu.

Cyklopentadien s polyfluorovanym tagem byl vyuZzit k syntéze fluorofilnich komplext - titanocen
dichloridu a komplexti kobaltu, které jsou bézné vyuzivané jako katalyzatory
cyklotrimerizaénich reakci. Katalyticka aktivita komplexu 1 byla otestovdna na modelovém
substratu fenylacetylenu za riznych podminek v scCO..

Sekce : Organicka chemie M1

Syntéza N, S a P derivatu [7]helicenu a studium jejich
koordinac¢nich vliastnosti s prechodnymi kovy

Autor: Tomas Beranek
F}oém’k: M2
Ustav: Oranické chemie

Skolitel:  prof. Ing. Dalimil Dvorak, CSc.; Konzultant: Ing. Jan Storch, Ph.D.

Heliceny predstavuji diky svym unikatnim elektronickym a chiroptickym vlastnostem vhodné
kandidaty pro Sirokou Skalu aplikaci. Pfestoze byly heliceny jiz Gspé&sné pouzity napfiklad také
v asymetrické katalyze, neexistuje rozsahlejsi studie pfipravy komplext helicenovych ligandu
s katalyticky vyznamnymi pfechodnymi kovy.

S durazem na posledné zminénou oblast byl pfipraven nitrilovy (1), sulfanylovy (2) a fosfinovy
(3) derivat [7]helicenu’ a jejich syntéza byla v rdmci této prace dale optimalizovana. Byly
provedeny pilotni studie komplexacnich vlastnosti 9-(difenylfosfanyl)[7]helicenu (3) a pokusy o
imobilizaci 9-sulfanyl[7]helicenu (2) na nanocastice CdSe.

0 Sy 0

SN
1 2 3
[1] Zadny, J. et al. Tetrahedron 2013, 69, 6213.



Sekce : Organicka chemie M2

Vliv uhlu zalomeni na mesomorfni chovani
kapalnych krystalt

Autor: Tereza Prausova
Rocnik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  Ing. Vaclav Kozmik, CSc.

Studium kapalnych krystalt je v dnesni dobé Sirokym oborem zahrnujicim nejen chemii a fyziku,
ale i elektroinZzenyrstvi, biologii a dalSi. Své uplatnéni ale stale nachazeji predevsim
v zobrazovaci technice. Tato prace je zaméfena na syntézu novych lomenych kapalnych
krystalGi s raznym Ghlem zalomeni. Jako centralni jadro téchto novych sloucenin byly vyuzity
polohové izomery hydroxynaftalenkarboxylové kyseliny. Cilem préace je zjistit vliv velikosti Ghlu
zalomeni a mista pfipojeni prodluzujicich Fetézcid na mesomorfni vlastnosti pfipravenych
kapalné-krystalickych materiald. Bylo pfipraveno Sest modelovych cilovych materialll nize

uvedené obecné struktury.
P
MO 0] o
H,.C,.O

2512
ocC 1 2H25

Sekce : Organické chemie M2

Regioselektivni pfiprava N’-substituovanych isoquanin

Autor: Lukas Lattenberk

Rocnik: M1

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  Ing. Tomas Tobrman, Ph.D.

Isoguanin je heterocyklicka latka odvozena od purinu, jehoz strukturni motiv se nachazi v fadé
biologicky aktivnich latek. Na rozdil od N°-isomer(i je velmi malo zndmo o biologické aktivité N'-
substituovanych isoguanin(i, pravdépodobné z divodu jejich obtizné dostupnosti. Proto je cilem
této prace vyvinout vhodnou metodu pro regioselektivni syntézy N'-substituovanych isoguanin(i
1. V pfispévku budou diskutovany vysledky ziskané béhem pokusu o pfeménu 2,6-dichlorpurinu
(2) a 2-amino-6-chlorpurinu (3) na koncové produkty 1 s vyuzitim chemie 7,8-dihydropurin(.

/k)\/[ = )\)I ? N%E - *)I f\/[ >



Sekce : Organicka chemie M2

Cvklické ligandy na bazi binaftalenovych mocovin pro
enantiomerni komplexaci

Autor: David Just

Rocnik: M2

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  Mgr. Roman Holakovsky, Ph.D.

U organokatalytickych reakci hraji
0 vyznamnou roli nekovalentni interakce
O O a tvorba komplext. Derivaty mocovin a

thiomocovin maji schopnost interagovat

NH HNY N \ OO s organickymi slou¢eninami a proto jsou

HN E H vyuzivany jako ligandy pro komplexaci.

Zavedenim  binaftalenové jednotky

OO vznikd chiralni latka a otevird se tak

moznost enantiomerni  komplexace.

Vétsi ucinnosti by mohlo byt docileno

uzavienim kruhu, ¢imz by vznikla kavita a bylo by dosazeno preorganizované molekuly s
definovanym vnitfnim prostorem. Cilem této prace je syntéza rlznych cyklickych derivat(

mocovin obsahujici binaftalenové jednotky, které by mohly byt vyuzity k enantiomerni
komplexaci chiralnich organickych latek.

Sekce : Organicka chemie M2

Regioselektivni priprava Fischerovych biskarbenovych
komplexu chromu

Autor: Hana Véanova

Roc¢nik: M2

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  Ing. Tomas Tobrman, Ph.D.

Fischerovy karbenové komplexy jsou slouceniny s formalni dvojnou vazbou uhlik—kov, které
nachazi cetné aplikace v moderni organické chemii, zejména pak pfFi prfipravé prirodnich
biologicky aktivnich latek. Na rozdil od jednoduchych Fischerovych karbenovych komplexd je
velmi malo znamo o elekirochemickych vlastnostech, reaktivité a pripravé Fischerovych
biskarbenovych komplext. Proto jsme se v nasi praci zaméfili na vypracovani vhodné metodiky
pro syntézu biskarbenovych komplexi 3, kde jsou dva karbenové fragmenty spojeny
prostfednictvim rdznych spojek. Pfi pfipravé cilovych molekul 3 vychdzime ze snadno
dostupnych karbenovych komplexd 1,2. Metalaci vychozich latek a naslednou reakci
s elektrofily jsou ziskany odpovidajici symetrické a nesymetrické biskarbenové komplexy 3.

Cr(CO)s Cr(CO)s (OC)sCr Cr(CO)s
B X X °
\ // OEt nebo \\ / ;\l/ = \ / \ /
1 2 3

X =0, S, N-Me, CH=CH Y = OEt, NMe ,



Sekce : Organicka chemie M2

Priprava derivatu calix[8larenu vhodnych pro
chromatografickou separaci fullerenti

Autor: Toma&$ Landovsky
Ro¢nik: M1
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.

Calix[6]- a calix[8]laren maji diky
rozsahlému T-systému znacnou afinitu
k fullerenu, se kterym tvofi inkluzni
komplexy. Navazanim calixarenu na
vhodny nosi¢ (silikagel) lze pfipravit
stacionarni fazi pro chromatografickou
separaci fullerenl. Cilem prace je
syntéza derivatl calix[8]arenu, které by
na jednom z muastk( nesly substituent
vhodny k pfipojeni na nosi¢. Radikalova

bromace ve vode vede
k hydroxyderivatu a v alkoholu
k alkoxyderivatu - logickym dalSim

krokem je proto reakce provadéna
v pfitomnosti diolu, ktery po pfipojeni na
calix[8Jaren bude obsahovat dale
transformovatelnou hydroxyskupinu.

Sekce : Organicka chemie M2

2.2.2-Trifluorethanol jako synteticky stavebni blok

Autor: Iveta Klimankova
Ro¢nik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Jaroslav Kvi&ala, CSc., prof. Jonathan M. Percy

Molekuly obsahujici fluor nachazeji Siroké uplatnéni v riznych oblastech chemie véetné
farmakochemie. Fluorované latky s péti- a Sesti¢lennymi kruhy mohou byt vyuzity jako analoga
cukrl a Ize na nich zkoumat specifitu substratu v pfislusnych enzymatickych reakcich.
Dehydrofluoraci a metalaci chranéného 2,2,2-trifluorethanolu 1 jsem ziskala enolat 2, pouzitelny
pro syntézu Siroké fady sloucenin. Ve své praci jsem se zabyvala optimalizaci jak jeho pfipravy,
tak jeho reakci s elektrofily na fluorované produkty 3-5. Difluorkarbaméat 4 jsem vyuzila pro
syntézu spirocykldl 6 pomoci Saguesovy-ltovy cyklizace.

(0]
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Sekce : Organicka chemie M2

Svntéza haptenu drog odvozenych od fenylethylaminu

Autor: Katefina Bartova
Rocnik: M1
Ustav: Organické chemie

Skolitel: Ing. Radek Jurok, Ph.D., Ing. Martin Kuchar, Ph.D.

Narlst popularity novych
syntetickych drog v poslednich
letech odhalil nedostatky v detekci NH, HCI
téchto latek v  biologickych 1: R=-CH,COOH
matricich.  Rychly  screening 2: R=-CH,CH,CH,COOH
ukazujici na poziti drogy umoznuji R

imunochromatografické testy. _0

Jejich zékladem jsou polyklonalni

protilatky, které se ziskavaji imunizaci laboratornich zvifat konjugaty haptent s BSA. Hapteny
vychazeji ze struktury cilové skupiny drog a jsou opatfeny spojkou zakonéenou karboxylovou
funkci, pfes kterou jsou déale navazany na volné aminoskupiny lysinu obsazené v BSA.

Byly pfipraveny dva hapteny 1 a 2 k modelové skupiné 2C fenylethylamind liSici se délkou
spojky. Hapten s kratSi spojkou byl navdzan na BSA a pfipravenym konjugatem byla
imunizovana laboratorni zvifata.

-~

Sekce : Organicka chemie M2

Svntéza metabolitli psychoaktivni latky methoxetaminu

Autor: Bronislav Jurasek
Ro¢nik: M2

Ustav: Organické chemie
Skolitel:  Ing. Michal Himl, Ph.D.

Methoxetamin je z hlediska strukturniho i farmakologického analogem

ketaminu. | pfes komeréni dostupnost methoxetaminu jeho kompletni

syntéza zatim publikovana nebyla. Zatimco ketamin je klasifikovan jako

latka omamna a psychotropni, drzeni methoxetaminu u nas

NH protizadkonné neni. Dukladn& znalost jeho Ggink(i a metabolismu je

\CH kritickym faktorem pro takzvany “risk assessment”, na zakladé kterého

3 . z v P . . 2 12 v yx

jsou latky zafazovany mezi zakonem zakazané latky. Vzhledem k fadé

_CHg intoxikaci, v€etné fatalnich pfipadu, je vCasna diagnostika klicova pro

O spravnou terapii. Pro spravnou diagnostiku je nutné srovnani se

: standardy. Byla navrzena syntéza methoxetaminu a nékolika jeho

Methoxetamin metabolithd. Takto pfipravené metabolity budou pouzity jako standardy

pro nasledné metabolické studie, analytické testy a studium

farmakokinetiky. Zméfené presné hmoty latek budou zafazeny do toxikologické knihovny
hmotnostnich spekter.
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Sekce : Organicka chemie M3

Svyntéza novych ligandu cholinového transportéru

Autor: Pavel Svec
Rocnik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  Ing. Radek Jurok, Ph.D.

Cholinovy transportér (ChT) je hyperexprimovan na povrchu nékterych typt nadorovych bunék
a pfedstavuje tak molekularni strukturu vyuzitelnou pro cileni diagnostickych a terapeutickych
radiofarmak. Pfedlozeny synteticky postup vede k novym radioznacitelnym derivatim cholinu
aumoznuje syntézu fady strukturné prFibuznych latek. Pfipravu radioizotopové znacenych
derivatu jsem optimalizoval k dosazeni vysokych radiochemickych vytézka ve vodném prostredi
bez nutnosti chromatografické separace. P¥i in vitro testovani prvni série latek byla pozorovana
jejich preferenéni vazba na nadorové linie hyperexprimujici ChT, a to s Fadové vyssi afinitou
nez u bézné pouzivanych standardd (cholin, hemicholinium-3). Na zakladé ziskanych poznatku
v budoucnu pfipravim $ir§i Skalu analog cholinu pro dal$i experimenty in vitro a in vivo.

Sekce : Organicka chemie M3

Halogendeazaflaviny jako nové katalyzatory pro
fotochemickeé [2+2] cvkloadice

Autor: Karolina Strakova
Rocnik: M1
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Radek Cibulka, Ph.D

V poslednich péti letech dochazi k rychlému rozvoji novych syntetickych postupt zalozenych na
reakcich vyuzivajicich viditelného svétla ve spojeni s vhodnymi fotokatalyzatory. Jednou z
zplsob pfipravy derivatl cyklobutanu. Zatimco dosud znamé pfistupy vyuzivaji UV zafeni nebo
viditeIné svétlo v kombinaci s komplexnimi katalyzatory uSlechtilych kovu, byla u nas v
laboratofi pozorovana fotochemicka [2+2] cykloadice iniciovana viditelnym svétlem a flavinovym
fotosenzitizatorem. S cilem vyuzit tzv. efektu tézkého atomu byly pfipraveny nové katalyzatory
7-halogen-5-deazaflaviny 1 a jejich katalytickd aktivita byla otestovana na fadé 1,6-nena-
sycenych etherd 2. Studovan byl dale vliv rozpoustédla na prabéh reakce, stabilita katalyzatort
a moznost aplikace intramolekularnich [2+2] cykloadici pfi totalni syntéze pfirodnich latek.

Me
R X=Br,Cl ~ N N_O  F~Z |
Me.__Me X Z N.Bu ™ ~Ml\elle
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Sekce : Organicka chemie M3

Pvridaziniové soli jako katalyzatory oxidaci
peroxidem vodiku

Autor: Vit Zvoni¢ek

Rocnik: M2

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Radek Cibulka, Ph.D.

Flaviniové soli byly studovany jako uc€inné chemoselektivni katalyzatory oxidaci pomoci
peroxidu vodiku. Bylo zjisténo, ze je mozno relativné slozity skelet flavinového katalyzatoru
nahradit jednoduchou heteroareniovou soli, ktera nese elekironegativni substituent, za
dosazeni podobné katalytické UGcinnosti. Tim se zjednodu$i syntéza a zvySi dostupnost
takovych katalyzator( pro praktické aplikace. R

Dosud byly testovany soli pfipravené

|
z pyrazinu, pyridinu a pyrimidinu. Cilem I I 0 EWG
prace  je  pfiprava  substituovanych palt = = \I// |\’%|
pyridaziniovych soli a otestovani jejich '\ - M. . i = N
katalytické Gginnosti s vyuzitim modelovych M R= N

substrati. Do budoucna se uvazuje i IIEt 0 IZ'IJH
moznost zavedeni chiralniho selektoru pro 2
katalyzu enantioselektivnich oxidaci.

Sekce : Organicka chemie M3

Priprava nové povrchové aktivni latky radikalovou adici

Autor: Jifi Lapcik

Rocnik: M1

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  prof. Ing. Chadron Mark Friesen Ph.D.; doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Polyfluorované povrchové aktivni latky nachazeji Siroké vyuziti v bézném Zivoté, napriklad ve
vodéodolnych membranach, pfi povrchové ochrané materiall, i jako pfisada do hasicich pén.
Nevyhodou je minimalni biodegradabilita dfive bézné pouzivanych sloucenin jako je
perfuorooktanova kyselina (PFOA) a tim jejich akumulace v zivotnim prostfedi. Cilem mé prace
bylo pfipravit latku potencialné schopnou nahradit pouzivanou PFOA a provést jeji zakladni
charakterizaci. Jako vychozi latka byl pouzit jodoligohexafluoropropylenoxid (pHFPO-I). Reakci
s allylpolyethylenglykolem na fazovém rozhrani byl radikalovou adici pfipraven odpovidajici
diblok. Naslednou redukci byla ziskana nova povrchové aktivni latka s vyrazné nizsi kritickou
micelarni koncentraci nez jakou vykazovala pro srovnani pouzitd amonna sll kyseliny
perfluorooktanové.
(|'2F3
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Sekce : Organicka chemie M3

Syntéza metabolitti novych syntetickych
drog s 1,3-dioxolanovym kruhem

Autor: Lubomir Vana
Rocnik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel: Ing. Michal Himl, Ph.D.

Cela fada psychoaktivnich latek (napf: MDMA (extaze), Eden, Butylon...) obsahuje ve své
struktufe 1,3-dioxolanovy kruh. Tyto latky podléhaji v organismu metabolickému otevreni kruhu,
a proto bylo cilem této prace vypracovat metodu Stépeni tohoto kruhu vhodnou k syntéze
analyhckych standardu vyuZitelnych pro studium metabolismu novych syntetlckych drog, které
ve své struktuie 1,3-dioxolanovy kruh zahrnuji. Stépeni bylo provadéno pomoci AICI; a rovnéz
byla  studovana regioselektivita  této reakce. Jedna  z pfipravenych latek
(3-chlormethoxy-4-hydroxybutyrofenon (2)) byla pouzita k syntéze potencialniho metabolitu (3)
drogy Butylonu. Takto synteticky pfipravené latky mohou slouzit jako autentické standardy pro
studium metabolismu a pro praktické aplikace v klinické a forensni toxikologii.
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Sekce : Organicka chemie M3

Rutheniové katalyzatory modifikované polyfluoroxaalkanoaty

Autor: Pavlina Lipovska

Rocnik: M1

Ustav:  Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Jaroslav Kvi¢ala, CSc.

Ve své praci jsem se zabyvala syntézou rutheniovych komplex( 1, 2 nesoucich racemické
polyfluoroxaalkanoatové ligandy.Tyto katalyzatory jsou pomérné stabilni a pfekvapivé vysoce
aktivni pfi metatezi alkend za vzniku tetrasubstituované dvojné vazby.

V dal§i ¢€asti prace jsem studovala rezoluci racemickych polyfluoroxaalkanovych kyselin jako
prekurzort pro pfipravu chiralnich rutheniovych katalyzatord enantioselektivitni metateze
alkent. Jako zatim nejiuspésnéjsi se ukazala separace distereocisomernich (-)-menthyl-estert
pomoci sloupcové chromatografie.

C3F;-O-CF=CF, —> C3F7*O*C*HF*COOH R

Me,N*OH
KOH \ Ag,0
(—)—menthol CH20|2 rt, tma T
0OCCHFOC,F,

C4F7~O-CHF-COOAg ——— >
R R

1. sloupcova B C3F7OCHFCOO"RU—
F)i" chromatografie . S /é: b\
CsF;,0”* 'COOH —=<-—— C3F7OCHFCOO;§>

ClvRU—
: 2. LiOH 3. HCI
d.r. 86:14 b 1R=H, 97%

2 R = CgF43CH,CHy, 88 %



Sekce : Organicka chemie M3

Metalace 3H-diazirinu

Autor: Rafael Navratil
Rocnik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  Ing. Toma Martint, Ph.D.

3H-Diaziriny jsou cyklické valenéni izomery diazosloucenin. Na rozdil od snadné metalace
diazosloucenin na centralnim atomu uhliku neni metalace diazirind prozkoumana. Odpovidajici
karbanionty 1, formalné antiaromatické 4n elekironové systémy, byly jiz dfive generovany
v plynné fazi a kvantové-chemické vypocty predpovidaji jejich relativni stabilitu. Reakce 3-brom-
3-fenyldiazirinu (2) jako modelové slouceniny s organolithnymi slouceninami za velmi nizkych
teplot poskytuje ,ate“ komplexy 3 a radikal 4, zatimco reakce s organohofecnatymi
slou¢eninami poskytuje imidoylnitreny 5. Reaktivni intermediaty 3, 4, 5 naslednymi reakcemi
poskytuji izolovatelné produkty — dehalogenovany diazirin, benzonitril, resp. N,N'-dialkylamidiny.

. O Ph Ph
Ph Br RLi, RMgX Ph Br—R
K e K A A
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Sekce : Organicka chemie M3

Priprava substituovanych bromcyvklopropanti s vyuzitim a,a-

dihalogenketonu
Autor: Peter Polak
Rocnik: M2
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  Ing. Tomas Tobrman, Ph.D.

V pfirodé se cyklopropanové uskupeni vyskytuje velmi casto jako soucast metabolickych
derivatl a biologicky aktivnich latek. Proto jsme se pokusili vypracovat vhodnou metodiku pro
pfipravu substituovanych bromcyklopropant 3. Vychozi latkou pfi pFipravé cyklopropanovych
derivatll jsou dibromketony 1, které byly ziskany reakci terminalnich alkynd s NBS. Pfeména
vychozi latky 1 na enolét 2 byla provedena G¢inkem vhodné baze a nasledné reakce enolatu 2
s Michaelovskymi akceptory poskytla cyklopropanové derivaty 3. V pfispévku bude diskutovan
vliv reakénich podminek, struktury vychozich latek a aditiv na priibéh cyklopropanacni reakce.
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Sekce : Organicka chemie B

Svyntéza metabolitu methylendioxypyrovaleronu

Autor: Heda Jakubuv

Rocnik: B3

Ustav:  Organické chemie
Skolitel:  Ing. Vaclav Kozmik, CSc.

Kathinony tvofi skupinu novych syntetickych drog tzv. "designer drugs” se silnymi
psychostimulaénimi G¢€inky, jez jsou v hojné mife zneuzivany jako nahrazka za klasické drogy.
Jsou odvozeny od kathinonu, alkaloidu fenylalkylaminového typu vyskytujicino se v rostliné
Kata jedla (Catha edulis). Do této skupiny drog patfi i methylendioxypyrovaleron 1, jenz se
v téle uzivatell pfeménuje za vzniku celé fady metabolitl, jejichz struktura byla prokazana
pomoci hmotnostni spektrometrie. Pro planovanou diagnostiku je proto nutné pfipravit veskeré
metabolity a mym Ukolem bylo pfipravit laktam 2.
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Sekce : Organické chemie B

Derivaty 3.5-dinitropyridinu jako katalyzatory oxidaci
peroxidem vodiku v dvoufazovych prostiredich

Autor: Adam Pokluda

Rocnik: B2

Ustav: Organické chemie 3
Skolitel:  doc. Ing. Radek Cibulka, Ph.D., Ing. Jifi Sturala

V nedavné dobé byla v nasi laboratofi popsana oxidace sulfidd na sulfoxidy peroxidem vodiku
v dvoufazovém prostfedi voda — organické rozpoustédlo katalyzovana amfifiinimi flaviniovymi
solemi, které zde funguji jako katalyzatory fazového pfenosu peroxidu vodiku (ChemCatChem
2014, 6 (10), 2843-2846). V této reakci by flaviniové soli mohly byt nahrazeny jednodusSimi
heteroareniovymi solemi, které jsou snadnéji synteticky dostupné. Cilem mé prace je pfiprava
série lipofilnich 1-alkyl-3,5-dinitropyridiniovych soli a jejich otestovani jako katalyzatort oxidace
modelovych substrata v prostfedi chloroform — voda.



Sekce : Organicka chemie B

Substituce calix[4]arenového skeletu

Autor: Michaela Houskova
Boc’:m’k: B3
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.

Substituce
R, = H — Br — SnBuj,

V projektu budou prezentovany reakce na calixarenech, které
mohou byt substituovany na hornim nebo spodnim okraji. Prvni ¢ast
bude vénovana fenylacim spodniho okraje calixarent. V této oblasti
byla provedena cela Ffada pokusl, jejichz vysledky budou
diskutovany. V druhé casti budou predstaveny substituce horniho
okraje, konkrétné tvorba stannanl, které budou v budoucnosti
vyuzity ke cross-coupling reakcim.

Substituce
Ri=H— Ph
Sekce : Organicka chemie B

Intermediaty pro fluorované indenylidenové komplexy Ru

Autor: Katefina Kuc¢nirova
Boc’:m’k: B3
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  doc. Ing. Jaroslav Kvi&ala, CSc.

Rutheniovy komplex 1 je komeréné dostupny katalyzator metateze alken( s vysokou stabilitou,
ale pomalou iniciacni fazi. U jeho bis-perfluoralkylovaného analogu 4 by vlivem
elektronakceptornich skupin meélo dojit k urychleni iniciacni faze a zvy$eni fluorofility, ktera by
umoznila recyklaci katalyzatoru z reakéni smési.

Cilem mé prace byla syntéza intermediatt pro fluorovy indenylidenovy ligand komplexu 4
Studovala jsem dvé reakéni cesty: v prvni jsem ziskala z p-dibrombenzenu (2) tfikrokovou
syntézou diarylovany propynol 3, vychozi slou¢eninou druhé cesty byl 1-brom-4-(perfluor-
hexyl)benzen. Pokusy o zavedeni perfluoralkylovych skupin do molekuly propynolu 3 byly zatim
neuspésné.
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Sekce : Organicka chemie B

Priprava meta-nitrosocalix[4]arenu a jejich vvuziti
v syntéze azosloucenin

Autor: Martin Tlusty
Ro¢nik: B3

Ustav:  Organické chemie
Skolitel:  Ing. Petr Slavik

Calixareny jsou makrocyklické
slouceniny, které tvofi jiz po
nékolik desitek let spolu s
cyklodextriny, porfyriny a
fullereny  nedilnou  soucést
supramolekularni chemie.
VétSina  popsanych  metod
derivatizace  horniho  okraje
calix[4]arenu vede k substituci
do para-polohy. Vyuzitim
elektrofilni aromatické merkurace je vSak mozné selektivné provést substituci v poloze meta.

Tato prace se zabyva pripravou calix[4]arent nesoucich v poloze meta nitroso skupinu. Téchto
sloucenin bylo dale vyuzito pfedevsim v pfipravé azosloucenin, které by mohly slouzit jako

vvvvvv

vyuzitim mononitrosoderivatu k pfipravé intramolekularné pfemosténych derivatu calix[4]arenu.
Tyto slou¢eniny maiji pravdépodobné velmi odlisné chovani oproti béznym calixarentm.

Sekce : Organicka chemie B

Priprava a studium katalytické aktivity alloxaziniové soli
s elektronakceptorni trifluormethylovou skupinou

Autor: Hana Brunhoferova
Rocnik: B3
Ustav: Organické chemie

Skolitel:  Ing. Eva Svobodova, Ph.D.

Sulfoxidy prfedstavuji vyznamné intermediaty v organické syntéze, nékteré znich vykazuji
vyraznou biologickou aktivitu a pouzivaji se jako farmaceutické substance, napfiklad inhibitory
protonové pumpy, zndmé jako prazoly, & analeptikum modafinil. Sulfoxidy jsou obvykle
pfipravovany oxidaci odpovidajicich sulfidd. Mezi perspektivni organokatalyzatory oxidace
sulfidd na sulfoxidy peroxidem vodiku patfi flaviniové soli. Bylo pozorovano', ze
elektronakceptorni skupina navazand v poloze 8 alloxaziniového katalyzatoru zvySuje jeho
ucinnost. Cilem této prace je pfiprava 1,3-dimethyl-8-trifluormethylalloxazinium-perchloratu 1 a

CHs studium jeho katalytické

' udinnosti  pfi  oxidacich

CF N N (0]
“@[ Y vybranych sulfidd;
N N< studovany jsou predevsim
N CHs

) o prekurzory vybranych léCiv,
S 0O O cio, 1 jako je modafinil &
R™TR, T2 Ry R, rabeprazol.

' Ménova P., Dvorakova H., Eigner V., Ludvik J., Cibulka R.: Adv. Synth. Catal. 2013, 355,
3451-3462.



Sekce :

Autor:
Rocnik:
Ustav:
Skolitel:

Organicka chemie B

Svntéza a vvuziti 1,3-alternujicich

p-ureidoderivatu calix[4]arenu

Pavla Zielonkova
B3
Organické chemie

doc. Ing. Jan Budka, Ph.D.

-O-CH,

p-Ureidoderivaty calixarenu jsou latky znamé svou
schopnosti komplexovat anionty, které hraji dalezitou roli m;j. i
v pfirodnich procesech. Tato prace je zaméfena na doplinéni
fady 1,3-alternujicich ureidoreceptord, které dosud nebyly
systematicky zkoumany. Zakladem byl zvolen tetra-O-
hexyloxy-p-terc-butylcalix[4]aren v 1,3-alternujici konformaci,
ktery byl postupné pfeveden na p-aminoderivat a naslednou
adici na rGzné substituované (elektron-donornimi nebo
elektron-akceptornimi  skupinami)  fenylisokyanaty na
pozadované ureidoreceptory (viz obrazek). Komplexacni
vlastnosti pfipravenych receptort vaéi vybranym aniontdm
budou studovany pomoci 'H NMR titraci.



