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Nazov projektu:

Projekt podpory vedeckych pobytov na ILL (Grenoble, Franctizsko) a na univerzite v Augsburgu

(SRN) pre uchadzacov posobiacich na FCHPT STU v Bratislave.

Experimentalne a teoretické Studium elektronovej Struktiry komplexov 3d prechodnych

prvkov

Ciel’ projektu:

Vyskolenie sa pracovnika V neutronovej monokryStilovej Struktirnej analyzy, ziskanie dat pre

konkrétnu zluceninu, ich vyhodnotenie

Doba rieSenia: 3.3.2010 - 30.9.2010

Pozadovana dotacia:

16 210,- €

Etapy:

I. etapa, 03.03.2010 - 30.04.2010

Pripravna faza - oboznamenie Sa S pracoviskom, pristrojovym vybavenim, priprava

vzoriek, testaéné merania a uvodné vypocty

SLOVENSKA TECHNICKA UNIVERZITA V BRATISLAVE, Fakulta chemickej a potravinarskej technologie, Ustav fyzikalnej chémie a chemickej
fyziky,Oddelenie fyzikalnej chémie, Radlinského 9, 812 37 Bratislava



Il. etapa, 16.06.2010 - 30.09.2010

Hlavna faza - experiment v. FRM-II  (Mnichov, Nemecko), spracovanie dat z
neutrénového zdroja, vypocty elektronovej struktiry z rtg. dat,

priprava publikécie

Priebeh projektu:

|. etapa, 03.03.2010 - 30.04.2010

= oboznamenie Sa S pracoviskom na univerzite v Augsburgu

= testacné meranie krystalov Ni(ll) komplexu Schiffovej bazy (S)-N-pentametylbenzylprolin (2-
benzoylfenyl)amidu a (S)-alaninu (d’alej PMAK)

= difrakény experiment pre PMAK na difraktometri APEX Il Quazar

= predbezné vyhodnotenie ziskanych dat

= (ivodné pokusy s pripravou vzorky pre neutronovu difrakciu

Il. etapa, 16.06.2010 - 30.09.2010
» pokracovanie S pripravou vVzorky
= experiment v FRM-II v Mnichove
» pokracovanie vyhodnocovania dat

= pripravy na publikovanie vysledkov

Vysledky a nadvizujuce aktivity:

= 1 - 2 publikécie v CC ¢asopisoch

= vyhodnotenie d’alsich ziskanych dat

= eperimenty v ILL v Grenobli (experiment ¢. 5-11-375 od 25.11.2010 do 3.12.2010)
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Elektronova Struktara Ni(I) komplexu Schiffovej bazy (S)-N-pentametylbenzylprolin
(2-benzoylfenyl)amidu a (S)-alaninu (PMAK)

Komplexy Ni(ll) s Schiffovymi bazami substituovaného (S)-N-benzylprolin  (2-
benzoylfenyl)amidu a a-aminokyselin st slubnymi syntonmi a-aminokyselin, ktoré su pouzivané pri
priprave radiofarmak znac¢kovanych izotopmi *1C a '8F pouZivanych najmé v onkologii a neurologii.

Metdodou Studia distribucie elektronovej hustoty bola studovany komplex Ni(ll) komplexu
Schiffove] bazy (S)-N-pentametylbenzylprolin (2-benzoylfenyl)amidu a (S)-alaninu. V ramci
doterajsieho vyskumu, bola preukdzana vysoka stereoselektivita *C-metylacie tohoto komplexu a
stereoSpecificka metylacia zodpovedajiceho komplexu odvodeného od glycinu [1].

Intenzivny vyskum chémie doteraz syntetizovanych metalokomplexov syntoénov
aminokyselin ndm umoznuje pokracovat’ v priprave dalSich zlucenin tohoto radu s pozadovanymi

vlastnostami, vratane komplexu PMAK [2,3].
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Obr. 1 ORTEP reprezentacia Struktury
komplexu PMAK
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Experimentalne data boli ziskané na difraktometri APEX Il Quazar firmy Bruker vybavenom
SMART APEX Il CCD detektorm, spolu s nizkoteplotnym zariadenim firmy Oxford Cryostream .

Experiment bol vykonany pri teplote 100 K. Distribucia elektronovej hustoty bola spresiovana

programovym balikom XD.

Obr. 2 Laplacian elektronovej hustoty v rovine Ni, N(1), N(2)
Jednotlivé linie reprezentuju hodnoty -1,0x103, £2,0x10", £4,0x10",
+8,0x10" (n= -3, -2, -1, 0, +1, +2, +3) e A5, plnou modrou liniou su
znazornené kladné hodnoty Laplacianu, ¢iarkovanou cervenou ¢iarou
zaporné hodnoty.
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Projekt

wPodpora vedeckych pobytov na ILL (Grenoble, Francuzsko) a Univerzite v Ausburgu

(Nemecko)“

poskytnutim doticie na zahrani¢né vedecké pobyty v organizaciach alebo centrach vyskumu
avyvoja vo viizbe na Eurépsku vyskumnu infrastruktiru, v ktorych je Slovenska republika
¢lenom, alebo ma vyznamné zastupenie na vyskume a vyvoji, podporuje

Ministerstvo Skolstva, vedy, vyskumu a Sportu Slovenskej republiky
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