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Uplatnenie vysledkov projektu

Vysledky projektu sa uplatnia v zakladnom vyskume pri navrhovani koordinaénych zlG¢enin
s vysokym Standardnym elektrédovym potencialom, ktoré by mohli viest k uplatneniu ako
materialy v palivovych ¢lankoch. Z metodického hladiska sa ziskané vysledky pouziju hlavne
pri vyskume experimentalnej a teoretickej elektrénovej Struktury koordinaénych zlu€enin
prechodnych prvkov.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v slovenskom jazyku
(max. 20 riadkov)

Bola vyvinuta stratégia pre vysoko kvalitny experiment a pre ziskanie experimentalnej
elektrénovej Struktury z difrakénych dat. Presné difrakéné data umoznuju ziskat spravny
model elektronovej hustoty. Topologicka analyza jednak experimenalnej ako aj teoretickej
elektrénovej hustoty nam poskytuje detailnu informaciu o vazbovej situacii v Studovanych
zlu€eninach. Umoznuje nam zistit’ jej hodnotu vo vazbovych kritickych bodoch, najst hodnotu
ich Laplacianu a preskumat mechanické napatie (t.j. chemicku reaktivitu) v zla€enine.

Zosyntetizovala sa modelova zlu¢enina modrého mednatého proteinu na baze S-
metylizotiosemikarbazidového ligandu a jej nikelnaty a zino¢naty analdg a preStudovali sa za
pouZitia réznych experimentalnych a teoretickych metdd. Ziskané vysledky umoznili navrhnut
modifikacie ligandu za ucelom ziskania lepSich modelovych zlu€enin galaktdzy-oxidazy. Prva
z nich uz bola v su€asnosti zosyntetizovana.

Presné rtg. a kvantovo-chemické Studie komplexov medi v réznych oxidacnych stavoch sa
vykonali na lepsie pochopenie redoxnych procesov a faktorov, ktoré ich ovplyviuju. Struktdry
typu mlynského kolesa, napr. octan mednaty, ndm poskytli podrobné informacie o spbsobe
viazania medi. Pristup zaloZzeny na topologickej analyze elektronovej hustoty umoznil odisit
Styri ekvatorialne koordina¢né vazby Cu-O od dodato¢nej nekoordinaénej interakcie v
apikalnej polohe.

Na zdokonalenie teoretického popisu elektronovej Struktury Studovanych zlu€enin sa
zohladnili aj relativistické efekty a/alebo efekty tuhej fazy a implementovali sa do programu
TONTO.

Suhrn vysledkov rieSenia projektu a naplnenia cielov projektu v anglickom jazyku
(max. 20 riadkov)

The strategy for high quality X-ray experiment and experimental electronic structure from
diffraction data was developed. Accurate diffraction data offer the possibility to obtain the
correct model of electron density. The topological analysis of experimental and theoretical
electron density gives us more detailed information about bonding in the studied compounds.
It allows to estimate its values in bond critical points, to find the value of its Laplacian and to
examine the mechanical strain (i.e. chemical reactivity) in the compound.

The blue copper protein model compound based on S-metylisotiosemikarbazide ligand and its
nickel and zinc analogues have been synthesized and investigated using various
experimental and theoretical methods. The obtained results allowed to propose the ligand
modifications to obtain better galactose-oxidase model compounds. The first of them has
been synthesized recently.

The precise X-ray and quantum-chemical studies of copper complexes in various oxidation
states have been performed for better understanding the redox processes and their
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influencing factors. The paddle-wheel structures, such as copper(ll) acetate, provided a
detailed information on copper bonding. The topological analysis electron density treatment
allows to distinguish between four Cu-O equatorial coordination bonds and an additional non-

coordination interaction in the apical position.

In order to improve the theoretical description of the electronic structure of the compounds
under study the relativistic and/or solid state effects have been included and implemented in
TONTO software.
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Svojim podpisom potvrdzujem, Ze Udaje uvedené v zaverecnej karte su pravdivé a uplné
a suhlasim s ich zverejnenim.

Zodpovedny riesitel Statutarny zastupca prijemcu
Prof .Ing. Stanislav Biskupi¢, DrSc. Prof .Ing. Jan Sajbidor, DrSc.
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