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Stanoveni konfigurace N-oxid( vybranych opiovych alkaloidii pomoci NMR spektroskopie
Skolitel: Ing. Radek Pohl, PhD., Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Stanoveni konfigurace je jednim z dllezitych krok( pfi urcovani struktury molekuly.
RozloZeni atomu v prostoru, tedy stereochemie molekuly, ¢asto urcuje jeji zakladni vlastnosti jako je
reaktivita nebo biologické vlastnosti. Nuklearni magnetickd rezonance (NMR) je spektroskopicka
metoda, kterda umozZnuje ziskat detailni informace nejen o konstituci molekuly, ale také o
prostorovém usporadani jejich atomu.

Cilem navrhované diplomové préce je stanoveni konfigurace N-oxidl vybranych opiovych
alkaloidl (morfin, kodein, thebain) pomoci modernich metod NMR spektroskopie. Nejprve budou
studovany volné baze alkaloidli pomoci NMR za ucelem ziskani dostupnych NMR parametrd
(chemické posuny, spin-spinové interakcéni konstanty, Nuklearni Overhauser(iv efekt - NOE). V dalSim
kroku budou tyto volné baze oxidovany in situ v NMR kyveté pomoci metodiky vyvinuté v nasi
laboratofi za vzniku epimernich N-oxid( (obrazek 1). Bude studovana stereoselektivita N-oxidace a
stanovena konfigurace N-oxid(i pomoci tfech nezavislych NMR pfistup(i. Prvni vyuziva interakce
jader pres prostor (NOE); druhy pak porovnava teoreticky predpovézené NMR parametry
s experimentalnimi; a treti vyuziva zbytkovych dipolarnich interakci (Residual dipolar coupling — RDC)
v Castecné usporfadaném (anizotropnim) prostredi.
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Obrazek 1. Oxidace thebainu poskytujici smés diastereoizomernich N-oxid(.



