[image: image2.png]


    Skupina organickej chémie 

Výskumné zameranie:

· Heterocyklické zlúčeniny s potenciálnou biologickou aktivitou
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Snaha o účinnú liečbu rôznych ochorení  má dlhú históriu. Od využitia prírodných liečiv, cez izoláciu prvých biologicky účinných látok (strichnín, chinín, kyselina salicylová a pod.) až po cielené hľadanie a syntézu nových chemických štruktúr s biologickými účinkami využiteľnými na liečenie rôznych ochorení. Vďaka využitiu QSAR a mnohorozmernej analýzy dát sa začal racionalizovať proces vyhľadávania nových liečiv, čo je významnou pomôckou pri optimalizovaní biologickej aktivity v rámci zvolenej série látok a prispievajú tak významným spôsobom k hľadaniu a vývoju optimálne účinných liečiv pri minimalizácii nákladov a zdĺhavých úvodných biologických testov. QSAR teda predstavuje matematický model kvantitatívne popisujúci vzťahy medzi štruktúrou a fyzikálnymi, chemickými, biologickými, farmakologickými a ďalšími účinkami látok. 
V našom projekte sa skúmajú deriváty, furo[3,2-b]pyrolu, ako elektrónovo nasýtené systémy s piatimi reakčnými centrami, ktoré umožňujú rôzne rekacie, ako N-alkylácie a acylácie, formylácie, cykloadície a i. Ich deriváty sú zaujímavé z hľadiska biologickej aktivity, napr. kyselina 4H-furo[3,2-b]pyrol-5-karboxylová má potenciál ako antischizofrenikum. Náš doterajší výskum v tejto oblasti bol zameraný na furo[3,2-b]pyrol-5-karbohydrazidy, ktoré sa osvedčili ako východiskové látky pri syntéze. [2',3':4,5]pyrolo[1,2-d][1,2,4]-triazolo[3,4-f][1,2,4]triazínov. Mnohé boli testované ako inhibítory fotosyntetického prenosu elektrónov.
Integrálnu časť výskumu tvorí štúdium nových chroménových derivátov. Chroménový skelet je súčasťou mnohých prírodných látok a široké spektrum biologickej aktivity prispieva
	



	Calculation of Bioactivity Scores 
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	Molinspiration bioactivity score v2014.03

GPCR ligand                -0.13

Ion channel modulator      -0.28

Kinase inhibitor           -0.06

Nuclear receptor ligand     0.26

Protease inhibitor         -0.14

Enzyme inhibitor            0.31




k záujmu o syntézu a farmakologické využitie chroménových zlúčenín. V našom výskume sa syntetizované pyranochroménové deriváty osvedčili ako potenciálne antineoplastiká.
Aktuálne projekty:

VEGA 1/0233/12 - Reaktivita a vlastnosti aromatických zlúčenín, vzťahy štruktúra - vlastnosti - aktivita v komplexných systémoch. 
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