> Struktira a stabilita tuhych latok, supramolekulova chémia » Magnetizmus

Vyznamnou oblastou vyskumu na naSom oddeleni je Stidium Struktirnych aspektov
anorganickych  zlaCenin, biokoordinaénych zluCenin a anorganickych materialov metddami
monokrystalovej a praskovej RTG analyzy. Poznanie Struktury predstavuje dolezitt informaciu pre d’alSie
badanie. Struktura a vlastnosti komplexov prechodnych prvkov s biologicky vyznamnymi ligandmi &i
Studium vzt'ahov medzi Struktirou a vlastnostami velkych viacjadrovych koordina¢nych supramolekul
s finalnym ciel'om jemne ladit’ Struktaru komplexov patri medzi hlavné oblasti badania v tuhej faze, s ¢im
uzko suvisi @] skimanie polymorfnych zlacenin ¢i potencidlnych katalyzatorov uplatnujucich sa aj
V organickej syntéze.

Praskova RTG analyza nam poskytuje moznost’ rieSenia Struktary z polykryStalickych vzoriek ale
a] urCenie fazovej Cistoty porovnanim experimentdlnych a simulovanych difrakénych zdznamov
komplexov s vyrieSenou krystalovou Strukturou, ¢o v tuhej faze napomaha odlisit’ zmesi a ¢isté latky.

Raciondlny molekulovy dizajn
a syntéza nam umoznuju pripravovat
koordinacn¢é zluCeniny s laditeInymi
magnetickymi vlastnostami — Spin
crossover systémy a jednomolekulove
magnety. V takychto latkach mozno
prepinat magnetické stavy zmenou
teploty, magnetickym polom alebo
svetlom. Ich vlastnosti Studujeme aj
pomocou spektroskopickych technik
a Interpretujeme pomocou teoretickych
pristupov (napr. DFT a Monte Carlo).
Ciele nadsho vyskumu spocivaja
vO vyvoji aplikaCne atraktivnych
zluCenin a 2z nich pripravenych
hybridnych materidlov (nanocastice,
povrchy) vykazujucich bi- alebo
multistabilitu  magnetickych stavov
pri beznych podmienkach, ktoré je
mozn¢ vyuzit ako vysokokapacitné
paméit'ové nosice, displeje, kontrastné
latky pre MRI a pod.
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Monokrystalova vs. praskova rontgenostruktirna analyza > Poclitacova chémia

V teoretickom vyskume sa zameriavame na hlbsie pochopenie elektronovej Struktary molekal a z nej vyplyvajucich
fundamentalnych magnetickych javov - vymenné interakcie, magneticka anizotropia, kooperativita, termochromizmus a fotoaktivita
spin crossover materialov - pomocou teoretickych pristupov ako DFT, post-HF alebo Monte Carlo. Okrem magnetickych javov

vypoctové metody prispievaju aj K pochopeniu spektralnych vlastnosti Studovanych latok (infracervené a Ramanove spektra, UV-
vis, NMR a pod.)
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» Koordinaé¢né zluceniny a ich potencialna bioaktivita » Fotochémia, roztokova chémia a nanocastice

Jednou z velkych vyziev koordinacnej chémie ako vedne] discipliny je priblizit' akademicky vyskum Cielom tejto vetvy nasho vyskumu je Stadium zloZenia roztokov komplexov kovov najma
komplexov Kk ich potencialnej aplikdcii. Prikladom je Stadium biologickej aktivity pripravenych s biologicky aktivnymi ligandmi, ich fotochemickych a katalytickych vlastnosti a Stadium chemickych
nizkomolekulovych zlu¢enin, ktoré by mohli najst’ vyuzitie v medicinskej oblasti ako terapeutika. V snahe zmien koordinaénych zlucenin vplyvom UV a viditeI'ného ziarenia.
najst koordina¢né zluceniny interagujuice S DNA ako aj napodobnit’ spravanie Sa nativnych enzymov, V oblasti nanocastic sa venujeme priprave Ich rdznych modifikovanych, ktoré sa moézu vyuzit
konkrétne superoxiddismutazy (SOD) a katechol oxidazy (CO), pripravujeme komplexy prechodnych kovov v environmentalnych aplikaciach, ¢i uz ako mikromotory na odstraiiovanie polutantov alebo v senzoroch
Cu, Ni, Co, Mn, Pd a Ru s biologicky aktivnymi dusikatymi ligandmi ako su Schiffove bazy a derivaty na detekciu virusov, ¢i réznych inych zaujimavych latok.
Imidazolu a pyridinu. Pripravené komplexy charakterizujeme analytickymi a spektralnymi metédami ako aj |
magnetickymi a difrakénymi metédami. V pripade vybranych komplexov studujeme ich interakcie s DNA a i i
mimeticka aktivitu spolu s elektrochemickym spravanim, ktoré rovnako poskytuje informacie 0 priebehu /B\\ /B\\ 7 N
biologicky doélezitych redoxnych dejov. o, 10 0 10 o\ A i}
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