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structures and Hirshfeld surface analysis of (cat)2[FeIII(g3-dipic)(NCS)3] and (cat)[FeIII(g3-
dipic)(H2O)(NCS)2] (dipic = dipicolinate). https://doi.org/10.1016/j.poly.2020.114529, SCI 5 
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Inorganica Chimica Acta 486 (2019) 324–331. Caffeine interactions with salicylato copper(II) 
complexes: Supramolecular structure, spectral properties and DFT study. 
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Uplatnenie výsledkov projektu 

Vzhľadom k charakteru základného výskumu, výsledky projektu sa uplatňujú predovšetkým 
v oblasti ľudského poznania. Unikátne je, že sú na rozhraní fyziky, chémie, biológie a 
medicíny pri využití aj výpočtových metód kvantovej chémie a moderných štatistických 
techník chemometrie. 
K základným poznatkom, ktoré prinieslo riešenie projektu patrí: 1) registrácia 
nefyziologických depozitov oxidov železa v ľudských a zvieracích orgánoch (mozog, slezina) 
v podobe minerálov hematit (alfa-Fe2O3), maghemit (gama-Fe2O3) a magnetit (Fe3O4); 2) 
nadmerné ukladanie magnetických minerálov oxidov železa pri ochoreniach sleziny; 3) 
redukčné účinky natívnych alfa-aminokyselín (napr. glycín, alanín, asparagín, cysteín, 
arginín, glutamát, fenylalanín, tyrosín, tryptofán, histidín) a monoaminergických 
neurotransmiterov (dopamín, noradrenalín a adrenalín) na soli železa vedúce za 
anaerobných podmienok k nanočasticiam Fe(0), ktoré sa na vzduchu rýchlo oxidujú na 
zmes oxidov železa Fe(II) a Fe(III). Uvedené aminokyseliny redoxne interferujú aj s 
natívnym feritínom. 
 
Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v slovenskom jazyku 
(max. 20 riadkov) 
Agregácia prechodných kovov v živých organizmoch sa skúmala na depozitoch oxidov 
železa v špecifických častiach mozgu (Globus Pallidus) a v slezine (humánni aj zvierací 
donori). Útvary rozmerov nanometrov až mikrometrov sa registrovali elektrónovým 
mikroskopom v SEM a TEM móde. Ich zloženie sa analyzovalo Mössbauerovou 
spektrometriou a ich magnetická odozva citlivým SQUID magnetometrom v rôznych 
režimoch zberu dát (teplotná závislosť magnetickej susceptibility, poľová závislosť 
magnetizácie, experimenty FCM/ZFCM, hysterézna slučka). Potvrdilo sa, že medzi oxidmi 
železe prevláda nemagnetický hematit (alfa-Fe2O3) a magnetický maghemit (gama-Fe2O3) 
ako aj magnetit (Fe3O4). Tvorba týchto patologických útvarov sa modelovala redukciou solí 
železa za použitia natívnych aminokyselín a monoamínov, osobitne elektrochemickými 
metódami (voltametria), ale aj kvantovo-chemickými ab initio výpočtami. V širších 
súvislostiach sa pripravili a študovali komplexné zlúčeniny obsahujúce centrálne atómy 
Fe(II) a Fe(III). Syntetizovali a štruktúrne sa charakterizovali nové komplexy Cu(II) 
biogénnymi ligandmi, majúce potenciál aplikácie v pozitrónovej emisnej tomografii ako 
nosiče žiarenia izotopu 64Cu. 
 
 
Súhrn výsledkov riešenia projektu a naplnenia cieľov projektu v anglickom jazyku 
(max. 20 riadkov) 

An aggregation of the transition metals in living organisms has been investigated by 
analysing the iron oxides that resided in specific parts of brain (Globus Pallidus) and spleen 
(human and animal donors). Nano- to micro-sized deposits have been registered by the 
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electron microscopy in SEM and TEM modes. Their composition has been investigated by 
the Moessbauer spectroscopy and their magnetic response by the sensitive SQUID 
magnetometry in various regimes of the data taking (temperature dependence of the 
magnetic susceptibility, field dependence of the magnetization, FCM/ZFCM experiments, 
hysteresis loop). It was confirmed that among the iron oxides the non-magnetic hematite 
(alpha-Fe2O3) and magnetic maghemite (gama-Fe2O3) along with magnetite (Fe3O4) 
prevail. The formation of these pathological units has been modelled via reduction of iron 
salts by native aminoacids and monoamines, mostly by exploiting the electrochemical 
methods (voltammetry) and quantum-chemical ab initio calculations. In more broad 
relationships, a series of Fe(II) and Fe(III) complexes have been prepared and investigated. 
Also new complexes of Cu(II) with biogenic ligands have been synthesized and structurally 
characterized; these serve as potential carriers of the isotope 64Cu in the positron emission 
tomography. 
 


