
U platinových komplexů byly stejně jako u mnoha sloučenin dalších tranzitních kovů prokázány 

protirakovinné účinky. Cílem dnešní medicíny je nahradit používané cisplatinové komplexy látkami, 

které vykazují méně vedlejších účinků. Tato práce se zabývá reakcí 5'-dGMP 

(2'˗deoxyguanosid˗5'˗monofosfát) s platičitým  komplexem Pt
IV

(dach)Cl4 (dach=diaminocyklohexan) 

za vzniku komplexu Pt
IV

(dach)Cl3(N7-cGMP). Vprůběhu reakce dochází k cyklizaci fosfátu a 

vytvoření koordinačně-kovalentní vazby mezi platinou a dusíkem N7 guaninu. Zde studujeme 

geometrie molekul účastnících se jednotlivých fází reakce a sledujeme její průběh 

z termodynamického hlediska. Optimalizace struktur jsou provedeny na úrovni DFT s funkcionálem 

B3LYP v bázi 6-31G* v solvatačníim modelu PCM/UA0. Na úrovni B3LYP/6˗311++G(2df,2pd) 

v solvatačním modelu D˗PCM/sUAKS byly stanoveny energetické parametry reakce a rozložení 

nábojové hustoty. 

 

 


