DIPLOMOVA PRACE

Studium konformace C-glykosidli pomoci NMR spektroskopie
Skolitel: Ing. Radek Pohl, PhD., Ustav organické chemie a biochemie AV CR

C-glykosidy jsou slouceniny, ve kterych je kyslik glykosidické vazby nahrazen methylenovou
skupinou. Takto modifikované glykosidy jsou pak vyrazné stabilnéjsi vici chemické a enzymatické
hydrolyze a vykazuji fadu zajimavych biologickych vlastnosti.

Cilem navrhované diplomové prace je studium konformace C-glykosidi 1-4 (obrazek 1)
pomoci NMR spektroskopie a molekulového modelovani.
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Obrazek 1. Struktura studovanych C-glykosidu.

Nejprve budou ziskany dostupné NMR parametry (chemické posuny, spin-spinové interakéni
konstanty, Nuklearni Overhauser(iv efekt - NOE) ve vodé jako izotropnim prostredi. V dal$Sim kroku
bude NMR méreni provedeno v pfitomnosti kapalnych krystald kromolynu sodného, coZz umozni
odecist zbytkové dipolarni interakce (residual dipolar couplings — RDC), které jsou citlivé na
geometrii zkoumané slouceniny. Vramci molekulového modelovdni budou optimalizovany
geometrie vsech 9 moznych konformerl glykosidické vazby pro kazdy disacharid 1-4 a z téchto
optimalizovanych geometrii budou zpétné vypocteny RDC a porovnany s experimentalnimi
hodnotami. Optimalizované geometrie konformer( poslouZi také pro vypocet NMR parametrd,
zejména *C chemickych posund, a jejich naslednou korelaci s experimentem.



