Tato praca je zamerana na Stadium interakcii komplexu Diaqua-tetrakis(-acetylato)dirhodium(Il,Il).
Tento komplex patri medzi zlUuCeniny tranzitivnych kovov, ktoré preukézali aktivitu pri liecbe
nadorovych ochoreni. Studované si interakcie tohto komplexu s amoniakom a s guaninom. V prvom
pripade ide o substiticiu kyslika acetylu viazaného na atém rddia, alebo vody viazanej na ten isty atom,
amoniakom. V druhom pripade je substituovana vézba rédia s vodou za véazbu s guaninom. Ten sa na
rodium viaze bud atomom kyslika O6 alebo atdmom dusika N7. Optimalizacie su spocitané na Urovni
DFT v baze 6-31G*. V pripade substitu¢nych reakcii s amoniakom boli najdené tranzitivne stavy,
vykonand nébojova analyza NPA, termodynamické a kinetické analyzy. Tieto analyzy boli vykonané na
arovni DFT s bazou aug-cc-pvdz. Na popis atdbmov rddia bola pouZitad pseudobédza a pseudopotencial.
Vsetky vypocty boli vykonané v ,,gas phase“.



