
Táto práca je zameraná na štúdium interakcií komplexu Diaqua-tetrakis(-acetylato)dirhodium(II,II).
Tento komplex patrí medzi zlúčeniny tranzitívnych kovov, ktoré preukázali aktivitu pri liečbe
nádorových ochorení. Študované sú interakcie tohto komplexu s amoniakom a s guanínom. V prvom
prípade ide o substitúciu kyslíka acetylu viazaného na atóm ródia, alebo vody viazanej na ten istý atóm,
amoniakom. V druhom prípade je substituovaná väzba ródia s vodou za väzbu s guanínom. Ten sa na
ródium viaže buď atómom kyslíka O6 alebo atómom dusíka N7. Optimalizácie sú spočítané na úrovni
DFT v báze 6-31G*. V prípade substitučných reakcií s amoniakom boli nájdené tranzitívne stavy,
vykonaná nábojová analýza NPA, termodynamické a kinetické analýzy. Tieto analýzy boli vykonané na
úrovni DFT s bázou aug-cc-pvdz. Na popis atómov ródia bola použitá pseudobáza a pseudopotenciál.
Všetky výpočty boli vykonané v „gas phase“.


