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Abstrakta P1

PHASE TRANSITION OF AMPHIPHILIC BLOCK COPOLYMERS
COMPOSED OF POLY(ETHYLENE GLYCOL) AND POLY(N-
ISOPROPYLACRYLAMIDE) INVESTIGATED BY NMR
SPECTROSCOPY

R. Konefatl, J. Spévacek

Institute of Macromolecular Chemistry, Academy of Sciences of the Czech Republic, Heyrovsky Sq. 2,
162 06 Prague 6, Czech Republic (konefal@imc.cas.cz)

Copolymer solution in water below (left), and above (right) LCST.

Poly(N-isopropylacrylamide) (PNIPAM) is the most investigated temperature
responsive polymer which in aqueous solutions exhibits a lower critical solution temperature
(LCST) around 32°C". PNIPAM is soluble in water below the LCST, but heating above the
critical temperature results in phase separation. Similarly, poly(ethylene glycol) (PEG)-b-
PNIPAM copolymers ale soluble in water at room temperature, but at temperatures above the
LCST they form polymer micelles which can be used in drug delivery systems as drug
carriers’.

For this investigation the AB and AB,-type amphiphilic block copolymers PEG-b-
PNIPAM and PEG-b-(PNIPAM),, with constant length of PEG chain (114 monomer units) and
different length of PNIPAM (determined by 1TH NMR) were used and studied in D20 solutions.

In this work we obtained the phase transition temperature intervals for all samples by
series of '"H NMR measurements’. Phase-transition temperature depends on the length of
PNIPAM block and polymer concentration of the sample. To obtain information about the
behavior of PEG block and molecules of water, we used the series of T, (spin-spin) relaxation
time experiments.

Acknowledgment: Support by the Czech Science Foundation (project 13-23392S) is
gratefully acknowledged.
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Abstrakta P2

CHARAKTERIZACIA TUHYCH DISPERZIi LIECIV V
POLYMERNYCH MATRICIACH. SSNMR SPEKTROSKOPIA

Olivia Policianova

Ustav makromolekularni chemie AV CR v.v.i., Heyrovského ném. 2, 162 06 Praha 6, CR,
e-mail: policianova@imc.cas.cz

Mnoho potencialnych liekov a su€asne objavenych farmaceutickych substancii je
zaradenych medzi lie€iva s nedostato€nymi biofarmaceutickymi vlastnostami ustiacimi do
nevyhovujucej biodostupnosti. Jednou z nadejnych ciest ako zlepsit biodostupnost’ tychto
aktivnych farmaceutickych ingrediencii (APIli) je ich transformacia do tuhych disperzii
zaloZzenych na polymérnych matriciach. Klu¢ovym krokom vo vyvoji a produkcii tychto
farmaceutickych materialov je vysoko precizna Strukturna charakterizacia.

Dosiahnutie tejto analyzy je vSak kvdli velkej rozmanitosti a zlozitosti tuhych disperzii mnoho
krat velmi komplikované, preto najst vyhovujuce postupy je nevyhnutné.

Ako vhodna metéda k tomuto definitivnemu stanoveniu a naslednej klasifikacie tychto
systémov sa javi NMR spektroskopia pevnejfaze (ssNMR).

V tomto prispevku je pomocou technik ssNMR prezentovany primarny i detailny pohfad do
Struktary tuhych disperzii lie€iv v polymérnych matriciach umoziujuci ich jednoznaénu
Strukturnu charakterizaciu.
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Abstrakta P3

POKROCILE TECHNIKY SSNMR SPEKTROSKOPIEV
CHARAKTERIZACI ALUMINOSILIKATOVYCH MATERIALU

Libor Kobera

Ustav makromolekularni chemie AV CR v.v.i., Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, CR, e-mail:
kobera@imc.cas.cz

V tomto pfispévku je prezentovan aplikaéni potencial biaxialniho Q-shearovani 27Al
MQ/MAS NMR spekter vyuzitelného pro odhaleni strukturnich defektd hlinikovych jednotek v
aluminosilikatech. Kombinace rdznych shearovacich postupi naméfenych Al MQ/MAS
NMR spekter umoznuje pochopeni mechanisml roz$ifeni korelacnich signall
neusporadanych mfizkovych aluminosilikatd, ve kterych Ize pfedpokladat Sirokou distribuci
“Al MAS NMR chemickych posunt a kvadrupdlovych parametri (tj. kvadrupdlové rozsifeni
druhého fadu a kvadrupdlem indukovaného posunu). Kombinaci vhodné vybranych
shearovacich transformaci muze byt identifikovan mechanismus formovani lokalnich defektl
v aluminosilikatové matrici, distribuci vazebnych uhld, anebo distribuci kationtd
kompenzujicich nabojnaAlO,_tetraedrech.

Navrzené shearovaci transformace byly testovany na Sirokém rozsahu modelovych
aluminosilikatovych materialt od krystalickych po amorfni. Navic byla analyza Al MQ/MAS
NMR spekter aluminosilikatovych materialt podpofena kombinovanymi 'H— #Al technikami
(*Al - {'H}CP MQMAS NMR a “Al - {'H}JREDOR MQMAS NMR), které selektivné ovliviuji
rezonance v Al MQMAS NMR spektrech odpovidajici hlinikovym atomtm, které jsou v
pfimém kontaktu s protony.

{'H} REDOR-?’Al 3QMAS NMR
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Abstrakta P4

STRUKTURNi CHARAKTERIZACE NANOSTRUKTUROVANYCH
SYSTEMU POMOCi SSNMR A FAKTOROVE ANALYZY

Martina Urbanova

Ustav makromolekularni chemie AV CR v.v.i., Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, CR, e-
mail: urbanova@imc.cas.cz
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Strukturni charakterizace nanostrukturovanych a amorfnich materiald je i pres
pokroky ssNMR spektroskopie dosud obtiznym tkolem, se kterym se mizeme v materialové
chemii setkat. V tomto pfispévku je predstavena moznost rychlé a spolehlivé metody
identifikace amorfnich a semikrystalickych forem zalozena na chemometrickém pfistupu -
faktorové analyza ssNMR spekter. Navrhovana metoda je napf. schopna obejit komplikace
vyplyvajici z nizkych koncentraci latek nebo poskytnout feSeni v pfipadé nemoznosti
provedeni vice-dimenzionalnich NMR experimentd z dlivodt dlouhych relaxaénich ¢as.

POLYMER




Abstrakta P5

STUDY OF THERMOSENSITIVE AMPHIPHILIC POLY-
OXAZOLINES AND THEIR INTERACTION WITH IONIC
SURFACTANTS

Larisa Starovoytova, Anna Bogomolova, Sergey Filippov

Ustav makromolekularni chemie AV CR v.v.i., Heyrovského ném. 2, 162 06 Praha 6, CR,
e-mail: larisa@imc.cas.cz

Poly(2-alkyl-2-oxazoline)s are polymers which are currently widely investigated for
biomedical purposes. Behavior of these polymers depends on the alkyl groups. The methyl or
ethyl substituent (MeOx) shows the hydrophilic character, whereas poly(2-isopropyl-2-
oxazoline) (iPrOx) characterized by thermoresponsive properties and finely e.g. poly(2-butyl-
2-oxazoline) (BuOx) and poly(2-phenyl-2-oxazoline) have hydrophobic nature. We study the
changes in behavior of non-ionic amphiphilic triblock copolymers MeOx-stat-(iPrOx-co-
BuOx)-MeOx with temperature and their interaction with ionic surfactants. The relaxation
NMR spectroscopy is a useful tool for investigation of the polymer and solvent dynamics, due
to the fact that the spin-spin relaxation time T2 has been found to be sensitive to changes in
mobility of the measured components. The process of nanoparticle formation can be
described by the several states: from single molecules to loose aggregates and finished by the
formation of nanoparticles. The presence of ionic surfactant leads to rearrangement of
polymer chains and formation of the complexes between polymer and surfactant.
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Abstrakta P6

PROCESY SAMOUSPORADANI A SEGMENTOVA DYNAMIKA
ANORGANICKO-ORGANICKYCH POLYMERNICH KOMPLEXU:
MULTINUKLEARNI SS-NMR SPEKTROSKOPIE.

Jifi Brus

Ustav makromolekularni chemie AV CR v.v.i., Heyrovského nam. 2, 162 06 Praha 6, CR, e-mail:
brus@imc.cas.cz

Amphi-dynamic polymeric complexes — molecular machines

Koncept nanostrukturovanych molekularnich systém, ktery v sobé skryva velky
potencial pro pfipravu materialt s cilenymi vlastnostmi, dlouhodobé pfitahuje rozsahlou
badatelskou pozornost. Neni proto pfekvapivé, Ze v minulych dvou dekadach byla navrzena a
pfipravena Fada hybridnich anorganicko-organickych polymernich nanokompozit(,
nanostrukturovanych katalytickych systému, supramolekularnich utvard & micelarnich
nosicu léCiv s viceurovnovou architekturou.

Prikladem procesu samousporadani ve kterém jsou zahrnuty makromolekuly je
vznik polymernich komplext na bazi kobalt(l1l)-bis-dicarbolidu sodného (NaCoD). Komplex
NaCoD s PEO vykazuje periodickou 3D strukturu zatimco v pfipadé PV-2P ¢&i PV-4P Ize
identifikovat pouze lokalni strukturni fragmenty ¢€i motivy v jinak celkové amorfnim materialu.
Popis struktury a dynamiky téchto systéma byl proveden uzitim fady pokrogilych technik NMR
spektroskopie pevného stavu: 1H-(11B,13C,23Na) FSLG HETCOR, 1H-13C(11B) PILGRIM,
1H-1H DUMBO, 1H-1H BABA, 11B-11B PDSD MQ/MAS, 15N CP/MAS NMR atd.
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Abstrakta P7
FRAGMENTOVY PRISTUP K VYVOJI INHIBITORU

Vaclav Veverka

Ustav organické chemie a biochemie AV CR
veverka@uochb.cas.cz

Metody zaloZzené na testovani biologické aktivity, bez pfedbé&zné znalosti cilovych
procesu nebo systémU, se zacinaji stale Castéji pfi vyvoji novych terapeutickych latek
spojovat s racionalnim pfistupem, u kterého se klade dlraz na podrobnou znalost
molekularnich systému nebo procesu, proti kierym se terapeutika vyviji, V ramci seminare
bude predstavena metodika zalozena na vyuziti malych fragmenta k vyvoji inhibitord. Dale
budou diskutovany praktické aspekty prace s fragmenty, jako jsou sestaveni knihovny
fragmentd, vlastni testovani pomoci NMR spektroskopie, validace vysledkd a postupny
rozvoj fragmentt do podoby inhibitor(.

11



Abstrakta P8
THE DARK SIDE OF LC-NMR

Jan Sykora

Centraini LC-NMR Laborator, Ustav chemickych procest AV CR, v.v.i., 16502, Praha 6 - Suchdol
Sykora@icpf.cas.cz
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Abstrakta P8

LZE SEV MODERNi NMR SPEKTROSKOPII OBEJIT BEZ
MULTIDIMENZIONALNICH EXPERIMENTU?

Richard Hrabal

NMR laboratoF, Vysoka Skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Richard.Hrabal@vscht.cz

Multidimenzionalni NMR experimenty predstavuji v dnesni dobé& velmi Gcinny
nastroj, pomoci néhoz Ize ziskat pozadované informace o studované molekule. Jejich vyvoj
zacal v roce 1971, kdy J. Jeener poprvé prezentoval koncept multidimenzionalni NMR
spektroskopie. Od té doby se tento koncept zménil v jeden z nejucinnéjSich nastroji moderni
NMR spektroskopie. Pavodni dvoudimenzionalni, homokorelovany experiment se zménil v
experimenty s mnoha dimenzemi, které koreluji chemické posuny az 7 rGznych jader
najednou. Tyto, pomérné velmi komplikované experimenty, jiz v8ak neni mozné snimat
tradiénim zpusobem jako se to délo pred 20-30 lety. Proto multidimenzionalni NMR
spektroskopie zaziva dal$i velkou revoluci, tentokrat ve zplusobu akvizice dat. Nové, mnohem
rychlej§i zpUsoby snimani multidimenzionalnich NMR experimentl se staly nedilnou
soucastii komerénich programt pro zpracovani NMR dat.

13



Abstrakta P8

NMR SPEKTROSKOPIE PEVNEHO STAVU VE
FARMACEUTICKEM VYVOJI.

Jaroslav Havlic¢ek

Zentiva k.s., U Kabelovny 130, 102 37 Praha 10, CR, e-mail: Jaroslav.Havlicek@zentiva.cz

Multidimenzionalni NMR experimenty pFedstavuji v dnedni dobé& velmi ucinny
nastroj, pomoci néhoz Ize ziskat pozadované informace o studované molekule. Jejich vyvoj
zacal v roce 1971, kdy J. Jeener poprvé prezentoval koncept multidimenzionalni NMR
spektroskopie. Od té doby se tento koncept zménil v jeden z nejucinnéjsich nastroju moderni
NMR spektroskopie. Pavodni dvoudimenzionalni, homokorelovany experiment se zménil v
experimenty s mnoha dimenzemi, které koreluji chemické posuny az 7 rGznych jader
najednou. Tyto, pomérné velmi komplikované experimenty, jiz vS8ak neni mozné snimat
tradiénim zpusobem jako se to délo pred 20-30 lety. Proto multidimenzionalni NMR
spektroskopie zaziva dal$i velkou revoluci, tentokrat ve zplusobu akvizice dat. Nové, mnohem
rychlejSi zplGsoby snimani multidimenzionalnich NMR experimentd se staly nedilnou
soucastii komercénich programt pro zpracovani NMR dat.
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Abstrakta P8
STUDIUM INTERAKCE PROTEINU S LIPIDY.

Jan Prchal

NMR laborator, Vysoka skola chemicko-technologicka v Praze, Technicka 5, 166 28 Praha 6
Jan.Prchal@vscht.cz

K27

K33

Molekula fosfatidylinositol-(4,5)-bisfosfatu interagujici s matrixovym proteinem M-PMV.
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Abstrakta P8

CARBON DIOXIDE MOBILITY IN AN ANISOTROPIC METAL-
ORGANIC FRAMEWORK
Jan Lang

Oddéleni radiofrekvencni spektroskopie, KFNT MFF UK, V Holesovickéach 2, 180 00 Praha 8
Jan.Lang@mff.cuni.czz
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Abstrakta

P3

STRUCTURE OF FRAMEWORK AL-LEWIS SITES AND

PERTURBED AL ATOMS IN
MAS NMR AND QM/POT ST

Jiri Dédecek

J. Heyrovsky Institute of Physical Chemistry

ZEOLITES. 27AL-{1H}REDOR (3Q)
uDY

, Academy of Sciences of the Czech Republic,

Dolejskova 2155/3, 182 23 Prague 8, Czech Republic

jiri.dedecek@jh-inst.cas.cz

27p1 3QM

Fz
PPM .o &i

AS NMR spectra
Ferrierit
R Co=5.3MHz
n=0.38
TAl30MAS 6=58.9ppm
40 (*H}-REDOR
ZATCP/MAS
60
] TAIMAS
[H)IAICP 30, o e
70 60 50 40 30 ppm 70 60 50 40 ppm

Chabasite

Fi
ppm

Co=4.51MHz

n=0.31
TAl3QMAS
Cq=4.19MHz
Al CP/MAS n=0.35

40 K [*H}-REDOR
-
60
e
EHITALCP 30
T fror [T [
70 60 50 40

17



Seznam ucastniku

O©CoONOOOTRAWN -~

EliSka Prochazkova
Radek Pohl
Jaroslav Havli¢ek
Marcela Tkadlecova
Jifi Dédecek

Petr Klein

Jiri Brus

Martina Urbanova
Libor Kobera
Olivia Policianova
Rafal Konefal
Larisa Starovoytova
Dana Kankova
Jaroslav KFiz
Martin DraCinsky
Richard Hrabal
Jan Prchal
student

student

student

Petra Cufinova
David Saman
Vaclav Veverka
Jan Schraml
Vladimir Prox
Jura Czernek

Jan Sykora

Jan Lang

Lenka Hanykova
student

student

student

student

UOCHB
UOCHB
Zentiva
Zentiva
UFCH
UFCH
UMCH
UMCH
UMCH
UMCH
UMCH
UMCH
UMCH
UMCH
UOCHB
VSCHT
VSCHT
VSCHT
VSCHT
VSCHT
UCHP
UOCHB
UOCHB
UCHP
UMCH
UMCH
UCHP
MFF UK
MFF UK
MFF UK
MFF UK
MFF UK
MFF UK

18






	Stránka 1
	Stránka 2
	Stránka 3
	Stránka 4
	Stránka 5
	Stránka 6
	Stránka 7
	Stránka 8
	Stránka 9
	Stránka 10
	Stránka 11
	Stránka 12
	Stránka 13
	Stránka 14
	Stránka 15
	Stránka 16
	Stránka 17
	Stránka 18
	Stránka 19

