V 3. letniku so “na voljo” naslednji strokovni izbirni predmeti iz
podrocCja organske kemije:

USP Kemija:

Izbirni predmeti 3. letnika - strokovni Kontaktne ure
P ) SV v DO z ECTS
M. Jereb Principi zelene kemije 15 15 45 75 5
J. Svete Kerrllja heterocikli¢nih 30 15 30 75 5
spojin
VSP Kemijska tehnologija:
J. Kogmrlj Organska analitika in 45 30 75 c

spektroskopija
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doc. dr. Uros Groselj
prof. dr. Marjan Jereb
prof. dr. Marijan Kocevar
prof. dr. Janez Kosmrlj
prof. dr. Franci Kovac
doc. dr. Kristof Kranjc
prof. dr. Andrej Petric
doc. dr. Franc Pozgan
prof. dr. Jurij Svete

doc. dr. Bogdan Stefane



Podrocja organske kemije, ki jih pokrivamo na Katedri za
organsko kemijo:

Organska sinteza ﬁ Organska analiza

-Heterocikliéne spojine (sinteza, struktura, lastnosti, uporaba)
-Sinteza biolosko aktivnih spojin in njihovih analogov
-Organokovinska kemija

-Pretvorbe pod vplivom mikrovalov oz. pod visokim pritiskom
-Moderne metode NMR spektroskopije

-Organska fotokemija

-Zelena kemija

-Selektivno halogeniranje

-Oksidacije modelnih spojin z reaktivnimi kisikovimi zvrstmi (ozon, dioksirani,
peroksidi)

-Stereoselektivna in “high-throughput” sinteza



izr. prof. dr. Janez Cerkovnik
janez.cerkovnik@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-151

1) Sinteza izhodnih spojin za pripravo HOOOH:

+ 0, — HOOOH + A
b) R,SIOOOH)+ HOH — HOOOH + R,SiOH




2) Sinteza, izolacija in karakterizacija malonatnih aduktov na C,

Br Br

Cso heksaadukt 7 ,-C( COOR),,
R = alkil, H




prof. dr. Darko Dolenc

prof. dr. Darko Dolenc

Razvoj metod za vezavo bioloskih makromolekul na
epoksi funkcionalizirane polimerne nosilce

Netopni polimerni nosilci, funkcionalizirani z razlicnimi
funkcionalnimi skupinami se uporabljajo med drugim za
separacijo in Ciscenje bioloskih makromolekul.

* Posebno pomembni postajajo taki nosilci v proizvodniji
biofarmacevtikov, kot so monoklonska protitelesa, proizvodnja
cepiv, bakteriofagi, plazmidna DNK itn.



prof. dr. Darko Dolenc

Za vezavo bioloskih makromolekul je treba razviti primerne
bifunkcionalne "rocice".

X v OH
M MXMMY

protein

ollgo- ali
polisaharid

O\)\/X«wm protein MXMMM

oligo- ali
polisaharid



prof. dr. Darko Dolenc

e Rocica mora imeti primerni funkcionalni skupini Xin Y, eno za
vezavo na epoksidno skupino nosilca, drugo pa za vezavo na
SH, NH,, CHO ali drugacno skpino proteina ali polisaharida.

e Rocice morajo biti primerno dolge in hidrofilne ali hidrofobne.
Npr.

O
vezava na epoksi \) «<— vezava na -SH
' p > HzN/\/O\#/\o%\/N skupino proteina
skupino nosilca . I

DELO
e Razvoj sinteze, izolacije in CisCenja rocice.
e Optimizacija postopka vezave rocice na polimerni nosilec.

e \/ezava bioloske makromolekule na funkcionaliziran nosilec.



doc. dr. Uro$ Groselj
uros.groselj@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-224

1. Asimetricna organokataliza

* Sinteza in strukturna karakterizacija reakcijskih intermediatov

* Sinteza novih imidazolidinonskih katalizatorjev

* Sinteza potencialnih organokatalizatorjev na osnovi pirazolidin-3-onov in
tetrahidropiridazin-3-onov

* Sinteza potencialnih organokatalizatorjev na osnovi kafre

2. Sinteza heterociklicnih sistemov

* Sinteza funkcionaliziranih pirolov in nadaljnje pretvorbe

* Transformacije enaminonskih intermediatov, pripravljenih iz N-zascitenih
a-amino kislin

* Sinteza novih heterocikli¢nih gradnikov/sistemov



ASIMETRICNA

/ ORGANOKATALIZA \

Kovalentna organokataliza Ne-kovalentna organokataliza
CF;
1. Enaminska kataliza S
o ] Ciklicni sekundarni
2. Iminijeva kataliza amini kot organokatalizatoriji E.C NJ\N“\
° H H

NM62

Takemoto-jev katalizator



* Sinteza novih imidazolidinonskih katalizatorjev in karakterizacija
reakcijskih intermediatov — iminijevih soli

// o) Me

/
N
@) N,Me // O N,Me \ / @XR1
| R IN R?

Boc |
Ph

(S)-Boc-BMI

Testna stereoselektivna pretvorba: adicija 1-metilindola na trans-cinamaldehid

Groselj, W. B. Schweizer, M.-0. Ebert, D. Seebach, Helv. Chim. Acta 2009, 92, 1-13.

1. U.
2. U. Groselj, C. Podlipnik, J. Bezensek, J. Svete, B. Stanovnik, D. Seebach, Helv. Chim. Acta 2013, 96, 1815-1821.

e Sinteza potencialnih organokatalizatorjev na osnovi pirazolidin-3-onov in
tetrahidropiridazin-3-onov

R R
= R H H
- > NHPg . NHPg
/'\ - NHPgJﬁ‘/\COZMe — O ali "
NHPg CO,H HN<N N 0
O \ |
R1 R1
A B

U. Groselj, A. Golobi¢, J. Svete, B. Stanovnik, Chirality, 2013, 25, 541-555.



* Sinteza potencialnih organokatalizatorjev na osnovi kafre

S
Arl
\'.“J\'.“
H H
@é\Nz,é
aktivacija ®
elektrofila %
Ph MeO
FsC sy_
NH
NH R/N\R
FsC A
R
N\
R

S
HN\( CF;
HN

E
CF;

1. U.Groselj,S. Ricko, J. Svete, B.

kiralno
ogrodje

N
z R
\\H\ aktivacija
nukleofila
= OMe
R=N HN CF3
R
HN
B CF,
S

HN\( CF;

CF3

Stanovnik, Chirality 2012, 24, 412-419;

o oy

i* LD

Takemoto-jev katalizator

T. Okino, Y. Hoashi, Y. Takemoto, J. Am. Chem. Soc. 2003, 125, 12672-12673.

ZI

HN Fa
HN

FsC
CF;

2. U. Groselj, A. Golobic, K. Stare, J. Svete, B. Stanovnik, Chirality 2012, 24, 307-317.



Sinteza heterociklicnih sistemov

e Sinteza funkcionaliziranih pirolov

KOchH2C02Me
MgCly, r.t., Ar

O
R. _CO,H THF, CDI R
j\l/H r.t., Ar N/\\N
PG~ _NH \§/
PG
0 PhMe o)
DMFDMA
R CO,Me
R\HJ\/COZMe Ar, r.t.or A | 2
_—
NH
pg’NH PG~ NMe,

nadaljnje transformacije — knjiznica spojin

U. Groselj, M. Zor%, A. Golobi¢, B. Stanovnik, J. Svete, Tetrahedron, 2013, 69, 11092-11108.

* Transformacije enaminonskih intermediatov, pripravljenih iz N-zascitenih a-amino kislin

R COzMe

R
0] PG
_ N \N% PG.
R CO,Me dinukleofili H | ” Z |

NH |
NM62

r'd

PG

> N

>\/X R'
Y

CO,M
2ne R co,Me
PG,
, N N T )
Na N
N W/ Y N=N
R

vgrajevanje v peptidne sekvence

 Sinteza novih heterociklicnih gradnikov/sistemov



lzr. prof. dr. Marjan Jereb
Marjan.jereb@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-267

Bioorganska kemija

Program Bioanorganska in Bioorganska kemija

Selektivna uvedba halogenov v
organske molekule

Zelena kemija



prof. dr. Marjan Jereb

PORABO

ENERGIJE
PORABO (ODPADEK)
SUROVIN] 4,
(IZPUSTIJ INTITNE N [STROSKIJ

\\\\\\\\\ ///,///////, » HLAPNA

VPLIV NA) " ORGANSKA
OKOLJE TOPILA

(TVEGANJE/NEVARNOST)




prof. dr. Marjan Jereb

Zo

|REAKCIJE POD POGOJI BREZ TOPILA'

IREAKCIJE NA VODI'
(OBNOVLJIVI REAKCIJSKI MEDIJI '

|[ATOMSKA EKONOMIJ A'
(MANJ STRUPENI, MANJ NEVARNI REAKTANTI '




. rof. dr. Marjan Jereb
JODIRANIJE NA VODI S 30% RAZTOPINO H,0, in JODOM

O O
I
0.5H,0,/0.51,
> (0]
H,0 83%
M. Jereb et. al., Chem. Commun. 2004, 2614.
UPORABA: JODIRANJE PIRAZOLOV
I\(Ie I\|/Ie
N N_ Merck
\ \N 06 H202 / 05 |2 _ \ N Research
; / H>0 / Laboratories
I
7 kg 16.4 kg (91%)

M. M. Kim et. al., Tetrahedron Lett. 2008, 49, 4026



prof. dr. Marjan Jereb
ESTRENJE POD VPLIVOM 1,: DVOINO OBNASANJE ALKOHOLOV

OH Me OAc Me
|2 (3 mOI%) ‘\\\\\‘K
Me + CH5;COOH - Me
BREZ
Me TOPILA Me
ALKILNI OHRANITEV
ALKOHOL KIRALNOST!
MeO, ,CF
ﬂ . MeO%CFs 12 (3 mol%) 4;
Ph™ “Me PR COOH BREZ \ngh
TOPILA
(-) or (+) (S)
BENZILNI DIASTEREOIZOMERA V
ALKOHOL RAZMERJU 1/1

M. Jereb et. al., Tetrahedron Lett. 2009, 50, 2347 .



prof. dr. Marijan Kocevar
marijan.kocevar@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-230

R2 R®

/

R'OCHN 1 2 NHCOPh

R4OZC CO2R4 HO OH

OH

4
R*0,C CO,R* OH OH

NHCOPh HO 6
6 NHCOPh

4 NHCOPh



prof. dr. Marijan KoCevar

CEM MICROWAVE DISCOVER SYSTEM

IntelliVent™ Vial Sealing System

| kg
& 3 IntelliVent™ Technolo
% / & gy

Self-Tuning Single Mode
Microwave Cavity




prof. dr. Marijan KoCevar

HIGH-PRESSURE CONDITIONS

Experimental:

e usual pressures between 10 and 20 kbar (1-2 GPa); HP
effects are detected above 7 kbar);

e appropriate choice of solvents (should not freeze),
such as CH,Cl,, Et,O, PrOH etc.

e relatively small reaction volumes (2-10 mL).

A

Reaction rate
In kp

AV <0

Rates of reactions with negative activation
volumes are increased with increasing
pressure.

AV >0

>
Pressure P




prof. dr. Marijan KoCevar

DABCO-Catalyzed Microwave-Assisted Diels—Alder Reaction/-Elimination Reaction
Sequence and High-Pressure (15 kbar) Reactions Starting from 2H-Pyran-2-ones

1 These bicyclo adducts
R'CONH R4 can be isolated only

MefIO / endo-3a- h under high-pressures
R NF NHCOR1\ N

1c-h (\( R2 Me
o o s
Kll =/ 500 R1CONH 7]’ R1CONH P
[NJ 2 uW n=1,3 exo-3i-k O endo-3i-k Nk_/?)
n

RD\ 2a: R* = Et; 2d: R* = cyclohexyl; 2e:n=1; 2f: n =3
R? NHCOR'

5
A. Juranovic, K. Kranjc, F. Perdih, S. Polanc, M. KoCevar, Tetrahedron 2011, 67, 3490.




prof. dr. Marijan KoCevar

PREPARATION OF PROCHIRAL SUBSTRATES: MW-ASSISTED AND IONIC LIQUIDS
CATALYZED ESTERIFICATION OF ANHYDRIDE DERIVATIVES

R? R?
1
@) R! R3 O R R3
CH4C(OR%), R*0,C CO,R*
= R*OH, ionic liquid R*0,C CO,R*
MW
O NHCOPh © R? = Me, Et NHCOPh
1a-e 2a-f

ISOMERISATION OF TETRAESTERS 2

R2
R R3
R4O2C C02R44 t-BuOK (Cat-) . R402C
4
R*O,C COR R*OH, reflux
H H
H H A
NHCOPhH R*O,C
2a-f

J. Hren, F. Perdih, S. Polanc, M. Kocevar, Eur. J. Org. Chem. 2011, 3368.
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- . £ dr. Kosmrli
Moderne spektroskopske metode v strukturni analizi prof. ar. Janez Kosmrij

ABSORBANCE
ce 1.0




English | Prijava za strokovno javnost

lek
e prof. dr. Janez KoSmrlj

Elan skupine Sandoz

SKRB ZA ZFDRANVIE ZDRAVILA M IZDELKI STROKOWVMA JAVMNOST

Predstavitew druzbe Zaposlitew Za medije DruZbena odgovornast Razvajni center Biofarrmacevtika

Lek je prvi v Sloveniji ponudil generi¢ni
rosuvastatin za zniZzevanje holesterola

F
Sinteza uc¢inkovin: F OH
1. COCaypz
rosuvastatin
N™ 7" “PBu,
Me.. /Il\. P N
NN b
OTBS 502Me Me.. N N/
|
toluene, 110 °C SO,Me
HO 070 2. n-BuyNF, AcOH, THF Rosuvastatin calcium
OH 3. aq. NaOH, THF, 30 °C
4. Ca(OAc),, 40 °C e
lactone hydrate T —~——
40 mg : :

Casar, Kodmrlj, Synlett 2009, 1144.
Casar, Steinbiicher, Kodmrlj, J. Org. Chem. 2010, 75, 6681. ! [ @
Casar, Kodmrlj, International patent application: WO 2010/086438 A1. lek



Biolosko aktivne spojine: citotoksi¢ne lastnosti diazenkarboksamidov:

NH,

o
H%CW —N=N—
HN
™
HOzc/\H 0

Celi¢ne linije:

- cervical carcinoma cells (HelLa)

- glioblastoma cells (A1235)

- laryngeal carcinoma cells (HEp2)

- mammary carcinoma cells (MCF-7)

- breast adenocarcinoma cells (SK-BR-3)

- non-small cell lung cancer (NCI-H460)

- central nervous system cancer (SF-268)

- prostate adenocarcinoma cells (PC-3)

- leukemic cell lines NALM-1 | JURKAT,
HL-60, K-562, CCRF-CEM).




Koordinacijske spojine: JB Prot. dr. Janez Kosmry
o/\k \p»,\n '3¢..
od potencialnih u€inkovin do katalizatorjev ‘g.\ N
G toy, 1
> J"%,Q m
\ —
\_ \ 7
RN _Pd = Ru-
N, C|ICk N ...and Chelate . Pt %g;p

I | -
\
DIAZEN 3

DFT:




lzr. prof. dr. Franci Kovac
franci.kovac@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-252

Studij oksidacije organskih substratov
z dioksirani in ozonom




prof. dr. Franci Kovac

OR, 0—0 o) o)

CH; H3C  CHj CHj CH,OH

UV/VIS-Instrument UV/VIS-Eksperiment

Kovac F., Baumstark Alfons L. Oxidation of a-methylbenzyl alcohols by dimethyldioxirane, Tetrahedron Lett., 1994, 35, 8751-8754

Doc.Dr. Franci Kovac


http://www.facebook.com/photo.php?pid=30662168&id=1352081323
http://www.facebook.com/photo.php?pid=30662168&id=1352081323

\){ prof. dr. Franci Kovac
0—0
R, o_ O e

R, R3 7 Son
R, 0.0 o-0 R, CHg
+
F R
R3 H3C CH3 \ 1
R, CH R, 0.0
R3
o)
R, CHs

EPR

Cavar S., Kovac F. The oxyfunctionalization of 4-methylcoumarins using dimethyldioxirane. International Journal of Chemical Kinetics (2009), 41(6), 414-
420.; Cavar S., Kovac F. Maksimovic M. Synthesis and antioxidant activity of selected 4-methylcoumarins. Food Chemistry (2009), 117(1), 135-142.

=7 %

o N Ph c//O = Q | @
/ \ \ e N |7 .‘
N—Ph 0-0 CH3 CHs | e
+ fot
e e : E e
CH, HsC 3 \ o | {
3 @é\ = m L \“\‘

AN
S ‘ . e
200 260 300 3 400 450 500 58 G0 65 700 750 &0 850 900 980 MWW 1080 1M
Time (min)

E

Nose Z.; Kovac F. Kinetic study of oxidation of N-(a -methylbenzylidene) anilines by dimethyldioxirane. International Journal
of Chemical Kinetics (2007), 39(9), 492-497. GC/MS

Doc.Dr. Franci Kovac
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O3
—_—
-78 °C

prof. dr. Franci Kovac

R—H + 03

OR3
R1 OzH—> Produkti razpada

Ro

oH
1
Ph-C-000H 320
EH,y
100
812
1205
1323— J |
1304~

L JLJ

O=R O-R
Ph-C c}, + (8) s=—= Ph—C\—ODOH-
Ro- R

0o=-0 y

O-R e . !
Ph-¢~000H ( “‘"a H . } +(B)

R n L\ \0_0 f'

& OOOH(ppm)

Figure 2. Segments of 'H NMR (100 MHz) spectra of 6a at —60 °C;

(A) in ethyl acetate; (B) in acetone-dg; (C) in diethyl ether.

Kovac Franci, Plesniar BoZo. The substituent effect on the thermal decomposition of acetal hydrotrioxides. Polar and radical decomposition paths, J.Am.Chem.Soc., 1979,101,2677-2681,
Plesnicar BoZo, Kova¢ Franci, Schara Milan Valter. Chemistry of hydrotrioxides. Preparation, characterization and thermal decomposition of hydrotrioxides of alkyl-o-methylbenzyl ethers and
a-methylbenzyl alcohol. Attempted spin traping of trioxyl radicals, J.Am.Chem.Soc., 1988, 110, 214-222, Plesnicar Bozo, Cerkovnik Janez, Koller JoZe, Kova¢ Franci. Chemistry of hydrotrioxides.
Preparation, characterization and reactivity of dimethylphenylsilyl hydrotrioxides. Hydrogen trioxide (HOOOH), a reactive intermediate in their thermal decomposition?, J.Am.Chem.Soc.,

1991, 113,4946-4953

Doc.Dr. Franci Kovac



prof. dr. Franci Kovac

METODE DELA

* sinteza izhodnih spojin

e oksidativna pretvorba

e kinetske studije oksidacije

* analiza produktov

* analitika (GC/MS; NMR; UV/VIS; IR; EPR; HPLC)



DIELS-ALDERIJEVE
REAKCIJE

doc. dr. Kristof Kranjc
kristof.kranjc@fkkt.uni-lj.si
tel.: (01) 2419 230 ali 260
lab. 424 ali 409

za pregledne Clanke o dosedanijih rezultatih gl.:
1) Curr. Org. Chem. 2010, 14, 1050.

2) Curr. Org. Chem. 2013, 17, 448 in 457.

3) Arkivoc 2013, (/), v tisku.

simetricni ali asimetricni?




doc. dr. Kristof Kranjc

SPLOSNA POT DIELS-ALDERJEVE REAKCIJE
2H-PIRAN-2-ONOV

aromatski
produkt

biciklo[2.2.2 Jokteni



doc. dr. KriStof Kra

’Io;[o BICIKLO[2.2.2]OKTENI

R? povecati dien 1
(pripojiti 8-Clenski
obroc) kako do

<
-

] icnih?
R O .0 asimetricnih:
3 | 7 1 v o :
R NHCOR povecati dienofil 2
2 O
y, al )
R2
S O R* o
| X X 0
X
o) R'OCHN 5
X . ..
- CO, A sim. ali asim.?
- R o) o
X
3 R3 NHCOR! ~[C] 4
R'OCHN I, T~ R O
X =0, NR 4 X 1
R NHCOR

K. Kranic, F. Perdih, M. Ko&evar, J. Org. Chem. 2009, 74, 6303. 6 R°



R3, R4 in X steri¢no doc. dr. Kristof Kranjc
nezahtevna o

R3
21 X sim.
2
Rt _0__0 R* O
|
Rj/\;ENHCOW - CO,

1
1 RIOCHN €X0,eX0-5

povecamo R3, R4

(pripojeni sistemi) 2sim

... X je vsaj NMe
o (ali NEt, NPh)...

> 0
R'OCHN
exo,endo 5
... CeX =0, pa
2 spet...
o O sim.
- O o
e o K. Kranjc, F. Perdih, M.
R'OCHN Kocevar, J. Org. Chem.

2009, 74, 6303.

€exo0,exo-5



doc. dr. Kristof Kranjc

SINTEZA INDOLOV

/ MeO
H
indol-3-ocetna o 0 MeO\_// =2 |
kislina(auksin - hormon | —
regulacije rasti rastiin) / ] ]
mikrovalovi R1 NHCOR3
90-180 min v toluenu, 150 °C; EtOH / HCI
izkor. 69-84%
R2
N\
RL N
R! = COMe, COPh, CO,Me, CO,Et; .
RZ = Me, CH2COZMe, CH2COZEt; N

R3 = Me, Ph, CH,Ph;

(2)-1-metoksibut-1-en-3-in (50%
raztopina v MeOH).

K. Kranjc, M. KoCevar Tetrahedron 2008,
64, 45-52.

http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/2/2c/Auxin.jpg



prof. dr. Andrej Petric

andrej.petric@fkkt.uni-lj.si

tel: 01-24-19-232




prof. dr. Andrej Petri¢

FDDNP kot molekularna sonda pri Alzheimerjevi in varianti Creutzfeld-Jacobove bolezni

FDDNP PET MRI FDG PET

AD PATIENT

W

AL

CONTROL

Naloge diplomantov bodo sinteza in karakterizacija
novih analogov FDDNP z uporabo klasi¢nih in
modernih sinteznih ter analitskih metod.
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Yves Chauvin

,,,,,,,

doc. dr. Franc Pozgan

franc.pozgan@fkkt.uni-lj.si = =

tel: 01-24-19-261

/‘7 : 653

Kataliza s kovinami prehoda — uporabno orodje v moderni organski sintezi

e Nacrtovanje katalizatorjev (sinteza ligandov in njihova kompleksacija s kovinami prehoda)
e Uporaba kompleksov kovin prehoda za katalitske pretvorbe organskih molekul
e Kataliza s kovinami prehoda:

- omogoca ucinkovito tvorbo C-C enojnih, dvojnih vezi...

- atomsko bolj ekonomicna

- omogoca reakcije, ki sicer ne bi potekle

- omogoca selektivne pretvorbe

- milejSi reakcijski pogoiji

- tolerira vrsto funkcionalnih skupin


http://www.facebook.com/photo.php?pid=30662168&id=1352081323
http://www.facebook.com/photo.php?pid=30662168&id=1352081323

doc. dr. Franc Pozgan

Alkenska metateza (Nobelova nagrada 2005: Y. Chauvin, R. H.
Grubbs, R. R. Schrock)

Ph F. POZGAN, P. H. DIXNEUF. Recent applications of alkene metathesis for fine chemicals and
PC supramolecular system synthesis. V: IMAMOGLU, Yavuz (ur.), DRAGUTAN, Valerian (ur.). Metathesis
y3 chemistry: from nanostructure design to synthesis of advanced materials. Vol. 243, Dordrecht; London:

Springer, 2007.



doc. dr. Franc Pozgan

C-H vez kot funkcionalna skupina -

aktivacija s kovinami prehoda

Klasicne reakcije pripajanja

7\ _ 7\ Pdkat 7 N\ o + ZnBr
Ré\;>78r + Br—Zn _\R1—> R/— \ /\/R1 2

Aktivacija C—H vezi s kovinami prehoda

Ru, Pd-kat.
/ \ + H / \ = :
% Br ¢ \ ¥
R \— I — R1 R \— / R1
C-H aktivacija

N

P

|
+
-
w
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doc. dr. Franc Pozgan

Selektivna direktna funkcionalizacija

C—-H vezi v heterociklicnih sistemih

Ru-katalitski sistem

B. STEFANE, J. FABRIS, F. POZGAN. C-H Bond functionalization of arylpyrimidines catalyzed by an in situ generated ruthenium(ll)
carboxylate system and the construction of tris(heteroaryl)-substituted benzenes. Eur. J. Org. Chem. 2011.
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doc. dr. Franc Pozgan

Multidentatni ligandi in vecjedrni kompleksi

katalitske pretvorbe

vecja aktivnost?

F. POZGAN, L. TOUPET, P. H. DIXNEUF. Preparation of hexacoordinating benzimidazole containing ligand and
hexakis(benzimidazole-ruthenium(il)) complex. Molecular structure of Cz{CH,-(N-benzimidazole-RuCl,(p-cymene))}s. Dalton
Trans. 2011.



prof. dr. Jurij Svete
jurij.svete@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-254

Heterociklicne spojine: sinteza, struktura, lastnosti in uporaba
Stereoselektivna in »high-throughput« organska sinteza

Mentorstva diplomskim Studentom 2009-2014:

Miha Friedrich (2009), Sonja Kiraly-Potpara (2009), Monika Janji¢ (2009), Darja Zerovnik (2009), Urban
Fegus$ (2010), Rok Prebil (2010), Peter Perdih (2010), Bojana Créek (2011), Mladena MiloSevi¢ (2011), Luka
Senica (2011), Ana Testen (2011), Matej Stefani¢ (2012), Anja Podlogar (2012), Jaka Glavag (2012), Klara
Lombar (2012), Barbara AndolSek (2013), UrSa Sraj (2013), Sizana Ahmetaj (2013), Eva Pusavec (2013),
Nina Velikanje (2013), Mojca Zorz (2013), Miha Drev (2013), Ines Sterbal (2013).

V teku: Janja Strekelj, Karmen Stopar, Spela Mevec, Nejc Petek, Karmen Verdenik, Maja Brinovec.

Mentorstva podiplomskim studentom in mladim raziskovalcem 2008-2014:

dr. Lidija Pezdirc (g003-2008), dr. David Kralj (2004-2008), dr. Crt Malavasi¢ (2006-2011), dr. Ana Novak
(2009-2013), Luka Senica (od 2011), Jona Mirnik (od 2012), Eva PuSavec (2013), odobren MR za 2014.

Testiranje na inhibicijo encimov (skupaj s FFA-prof.dr. Stanislav Gobec)



Heterociklicne spojine: struktura, lastnosti in uporaba

COOBu o O
— COO0Bu Y
3+2 cikloadicija ﬁ ﬁ H
> Arl . .

pravokotno zascCiten gradnik

peotidomimetik
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O @)
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novi heterocikli¢ni pept|dom|metlkl lahko dostopni iz Boc-amino kislin novi vinilogni peptidi (polienaminoni)



Heterociklicne spojine: struktura, lastnosti in uporaba
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Diketopiperazinski kiralno solvatacijski reagenti za enostavno doloCanje enantiomernesestave z "H NMR



Stereoselektivna in ,high-throuhgput‘ sinteza (kombinatorna sinteza)




doc. dr. Bogdan Stefane
bogdan.stefane@fkkt.uni-lj.si
tel: 01-24-19-264

Sinteza nizkomolekularnih spojin kot potencialnih inhibitorjev encimov

e Nacrtovanje potencialnih inhibitorjev tarcnih encimov
e Sinteza in karakterizacija spojin

e Testiranje ucinkovitosti inhibicije encimov (skupaj s FFA-prof.dr.S.
Gobec)

e Vrednotenje aktivnosti spojin pridobljenih z encimskimi testi



doc. dr. Bogdan Stefane
Sinteza inhibitorjev encimov AKR1C1 in AKR1C3

Prikaz sinteznega plana za spojine, ki so
mimetiki prostaglandinov in so tako lahko OH

potencialni inhibitorji encimoy, ki
metabolizirajo steroide. Da bi spojina imela CH,Ph

inhibitoren ucinek, mora v svoji strukturi

vsebovati ali funkcionalno cis-10
. trans-10
skupino.
£
O
CH,Ph 3
PhHZC CH,Ph
CH,Ph o -
9 (1%) 6 (40%) b é a
- — -
O O
CH,Ph
PhH,C CH,Ph 2 1 2 cl
CH,Ph
c
8 7 R
N 7:8=5:1 ) Ne)
'
-
d
OH

11

oy CH,Ph
PhH,C CH,Ph + 3:R; H Cl
CH,Ph 4: R; Me
5. R;
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doc. dr. Bogdan Stefane

Molekularno sidranje aktivne spojine v interakcijsko mesto encima
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Kineticna analiza inhibicije encima s
spojino 9. Linewaever-Burk predstavitev Spojino 9, ki je na encimskem testu pokazala precejsnjo
reciproCnih vrednosti zacetnih hitrosti aktivnost smo sidrali v aktivho mesto encima in tako
encimske reakcije napram recipro¢nim ugotavljali njene interakcije s tarco.

vrednostim koncentracije aktivne

spojine 9.



Sinteza, transformacije in vrednotenje opticnih lastnosti

difluorodioksoborovih kelatov

Borove kelate, ki jih lahko enostavno pripravimo iz 1,3-diketonov, 1,3-
ketoaldehidov in ketoestrov, lahko pretvorimo v Stevilne derivate. Pri
transformacijah nas je predvsem zanimala reaktivhost omenjenih spojin,
regioselektivnost reakcij in opticne lastnosti nekaterih produktov.

Dolocevanje strukture produktov

Ker so spojine tega tipa vecinoma
kristalinicne, lahko njihovo strukturo
nedvoumno  potrdimo s  pomocjo

rengenske difrakcijske analize. Zgornja
slika prikazuje primer strukture BF,-
kelata.

NHR O

RIRY™
RZ

R1in RZ = alkil, aril

R3(RY)

doc. dr. Bogdan Stefane

R1in RZ = alkil, aril; R® = R-O

Nu

topilo

O O

/B\
JO\/OK H,0 or ROH RlMR?’

Rl R3 R2

2
R R in R2 = alkil, aril

Rl(RS) N\ N

\
R? R3(RY)

R in RZ = alkil, aril
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Fluorescencne lastnosti difluorodioksaborovih kelatov doc. dr. Bogdan Stefane

V sodelovanju z Katedro za analizno kemijo- doc. Dr. D. Kocar

Fluorescenca kristalov enega od 80 1
produktov transformacije borovega 0°
kelata. g ] Los o
C
E 8

20 L 02

0 0,0

T T
200 250 300 350 400 450 500 550 600 650 700 750
wavelenght (nm)

Fluorescenca spojine v razli¢nih topilih Primer UV-absorpcijskega in
fluorescencnega spektra BF,-kelata.



