Bylo prokézano, ze rutheniové a platinové komplexy jsou aktivni v protirakovi-
nové 1éché. Dnes bézné pouzivand chemoterapeutika maji stale hodné negativnich
vedlejsich tucinku, proto je vyzkum v této oblasti stale aktudlni. Prvni ¢ast diplo-
mové prace se zabyva studiem cis-[Pt(NHjs)2Cly] (cisplatina, DDP) a ¢tyf plati-
novych komplexu, potencidlnich 1é¢iv proti rakoviné: PtCly(diaminocyklohexan),
PtCly(NHj3)(cyklohexylamin) (JM118), cis-[PtCly(NHj3) (piperidin)] a
trans-[PtCly(NHj)(thiazol)]. Tyto komplexy jsou studovdny v semi-hydratované
a plné-hydratované formé. Termodynamické a kinetické parametry reakci téchto
komplexu s guaninem, coz je kliCovy proces pro zahajeni protirakovinné aktivity,
jsou studovany QM metodami. Analyzy elektronové hustoty byly provedeny na
urovni B3LYP/6-311++G(2df,2pd) v IEF-PCM modelu. V druhé ¢ésti prace je
studovana  reakce = tzv. ‘piano  stool’ komplexu  ruthenia,
[Ru(IT) (n%-p-cymen(nalidixovd kyselina)(Cl)]*, nejdiive s guaninem pomoci QM
metod a poté s modelem ds-DNA pomoci QM/MM metod. Reakéni centrum
popisované QM metodami tvoii dva guaniny a Ru(II) komplex. Analyzy ter-
modynamickych a kinetickych parametru a analyzy elektronovych hustot byly
provedeny na urovni B97D/6-31G*. Vsechny studované reakce jsou exotermni a
budou probihat spontéanné.



