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Poznanie elektréonovej struktiry latok ako cesta k predikcii potencialnych lieciv

Zodpovedny rieSitel  Prof.Ing. Stanislav Biskupi¢, DrSc.
Prijemca Prof.Ing. Jan Sajbidor, DrSc.

Nazov pracoviska, na ktorom bol projekt rieSeny
1. Fakulta chemickej a potravinarskej technolégie STU
2. Bratislavské i6bnové technolégie

3. Farmaceuticka fakulta UK

4. Fakulta prirodnych vied UKF

5.

Nazov a stat zahraniéného pracoviska, ktoré spolupracovalo pri rieSeni

1. IUCr - medzinarodna krystalograficka unia spolupracovala pri organizovani medzinarodnej
konferencie ECDM®6, Strbské Pleso, September, 2012 - 130 uc€astnikov z celého sveta

2.
3.

Udelené patenty/podané patentové prihlasky, vynalezy alebo uzitkové vzory, ktoré su
vysledkami projektu

1.
2.
3.

NajvyznamnejSie publikacie (knihy, €lanky, prednasky, spravy a pod.) zhriiujuce
vysledky projektu — uvedte aj publikacie prijaté do tlace

1. K. Jomova, M. Valko, Curr. Pharm. Design: Importance of Iron Chelation in Free Radical-
Induced Oxidative Stress and Human Disease; 17, 31, 3460-3473 (2011) -38 cit.

2. K. Jomova, S. Baros, M. Valko, TRANSITION METAL CHEMISTRY : Redox active metal-
induced oxidative stress in biological systems; 37, 2, 127-134 (2012) -15 cit.

3. L. BucinskyG. Buechel, R. Ponec, Robert; et al., Eur. J. Inorg.Chem., 14,2505 - 2519
(2013) - 6 cit.

4. V. Arion, S. Platzer, P. Rapta et al., Marked Stabilization of Redox States and Enhanced
Catalytic Activity in Galactose Oxidase Models Based on Transition Metal S-
Methylisothiosemicarbazonates with -SR Group in Ortho Position to the Phenolic Oxygen,



Inorg. Chem., 52, 13, 7524 - 7540 (2013) - 6 cit.

5. M. Remko, P. Herich, F. Gregan, et al. ; Structure, acidity and basicity of a benzene
disulfonamide inhibitor of carbonic anhydrase J. Mol. Structure, 1059, 124-131 (2014) - 1 cit.

Uplatnenie vysledkov projektu

Vysledky projektu su vyuzitelné pre stratégiu pripravy novych lie€iv pre potencialne vyuzitie v
klinickej praxi. Nova syntéza 2-brém-dimetoxy-benzaldehydu a 2-fluér-
dimetoxybenzaldehydu v ramci pripravy 6-F-L-DOPA pre jednostupriovu syntézu 6-18F-L-
FDOPA pre pozitronovu emisnu tomografiu mdze byt v buduicnosti patentovana.
Zdokonalenie metodickych pristupov k opisu elektronovej Struktury latok experimentalnymi aj
teoretickymi metdédami urychli rozvoj materialovej vedy vo svete.

CHARAKTERISTIKA VYSLEDKOV

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

Pripravili, charakterizovali a otestovali sme sériu komplexov prechodnych kovov, resp. aj ich
ligandov potencialne pouzitelnych pre terapeutické ucely. Vo vybranych pripadoch sme
pomocou réznych experimentalnych technik a teoretickych metdd popisali ich elektréonovu
Struktdru a korelovali jej charakteristiky s fyzikalno-chemickymi a biologickymi vlastnostami
zlu€enin. Ziskané vysledky poskytuju dobru stratégiu pre pripravu novych latok s
modifikovanou ligandovou sférou, resp. pre potencialne vyuzitie vlastnosti Studovanych latok
v Klinickej praxi. V ramci hladania novych efektivnych metdd pripravy 6-F-L-DOPA pre
jednostupriovu syntézu 6-18F-L-FDOPA pre pozitrénovu emisnu tomografiu sme uskutoénili
novu syntézu 2-brém-dimetoxy-benzaldehydu a 2-fluér-dimetoxybenzaldehydu v dobrom
vytazku. Navrhli a uskutoCnili sme novu Stvorstuprfiovu syntézu 6-Br-D,L-DOPA a 6-F-D,L-
DOPA. V kooperacii s dvoma francuzskymi pracoviskami sme aktivne prispeli k zlepSeniu
metodickych pristupov k opisu elektronovej Struktury latok experimentalnymi aj teoretickymi
metddami na minimalne na eurdpskej urovni.

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

We have prepared, characterised and tested a series of transition metal complexes, perhaps
even their ligands, which are potentially usable for therapeutic purposes. In selected cases,
using various experimental techniques and theoretical methods we have described their
electron structure and correlated its characteristics with physico-chemical and biological
properties of the compounds. Obtained results offer a good strategy for the preparation of
new compound with a modified ligand sphere, eventually for potential use of the properties of
studied compounds in a clinical praxis. Within searching for new effective methods of 6-F-L-
DOPA preparation for the single step synthesis of 6-18F-L-FDOPA for positron emission
tomography we have accomplished a new synthesis of 2-bromo-dimethoxy-benzaldehyde
and 2-fluoro-dimethoxybenzaldehyde in good yields. We have proposed and accomplished a
new four-step synthesis of 6-Br-D,L-DOPA a 6-F-D,L-DOPA. In cooperation with two French
laboratories we have actively contributed to the improvement of methodology treatments to
the description of the electronic structure of compounds by experimental and theoretical
methods at least at a European level.
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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.

V Bratislave 27. 11. 2014 V Bratislave 27. 11. 201

" podpis zodpovedného riesitela podpis Statutarneho zastupcu prijemcu
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