Pfi vyvoji novych materialti ¢i 1éCiv zaujimaji v posledni dobé kvantové-chemické metody dulezitou
roli. V ramci této disertaéni prace jsou vyuzity pii studiu platinovych komplexd piredstavujicich
potencionalni protirakovinnd 1éCiva. Interakce péti hydratovanych Pt(I[) komplexti s guaninem je
studovana pomoci DFT metod. U cytostatik na bazi Pt(IV) komplexii je vSak pozorovano méné
vedlejsich ucinkd a zaroven prekonavaji rezistenci nékterych nadort vici cisplatingé. Obecné jsou ale
vysoce kinecky inertni, a proto musi byt v organismu redukovany, aby bylo dosazeno jejich
protirakovinné aktivity. Z tohoto diivodu jsou stanoveny redukéni potencialy pro jedenact Pt(IV)
komplext pomoci DFT vypoctu a post-Harteeho-Fockovych metod. Kinetika vSak hraje zasadni roli
v ptipad¢ redukce téchto sloucenin, a proto je zkouman reakéni mechanismus odpovidajici redukci
tetraplatiny v pfitomnosti deoxyguanosin monofosfatu a redukci satraplatiny pomoci kyseliny
askorbové. Jelikoz se uvazovand redukeni ¢inidla vyskytuji pfi neutrdlnim pH v riiznych protonac¢nich
stavech, efektivni rychlostni konstanty jsou stanoveny pomoci vztahi pro bocni reakce.

Pfi interakci kovovych kationtdl s thyminem ptedstavuji pfenosy protoni velmi dtlezitou ¢ast reakce.
Piitomnost hydratovanych Mg®", Zn>", Hg*" kationtti vede k vyraznému sniZeni aktivacni bariéry
v ramci prenosu protonu mezi dusikem N3 a kyslikem O2. Samotné navazani hydratovaného Hg”"
kationtu do pozice N3 methylthyminu je studovano pomoci QM/MM Umbrella Sampling molekulové
dynamiky a ziskané vysledky jsou porovnany s DFT vypocty. Vazebné a Lennardovy-Jonesovy
molekulové-mechanické parametry, které jsou konzistentni s General Amber Force Field, jsou
odhadnuty na zakladé kvantové-chemickych vypoctl pro celou prvni fadu prechodnych kovii, Ru, Rh,
Pta Hg.



