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Zdenék Futera

Biologicky vyznamné interakce piano—stool Ru(II) komplexu s DNA jsou v
této praci studovany QM /MM vypocetni metodou. Reakéni mechanismus
je rozdélen do tif ¢dsti — hydratace [Ru'(nS-benzene)(en)Cl]* komplexu,
nasledné navazani na DNA a vytvoreni mustku mezi dvéma guaniny na
stejném vldkné. Profily volné energie vsech studovanych reakei jsou spocteny
metodou umbrella sampling z QM /MM MD simulaci béhem nichz byl Ru(II)
komplex popsén na irovni DFT. Pro tento ucel byl vytvoren QM /MM soft-
ware, ktery umoznuje provazat programy Gaussian a Amber. Spoctené en-
ergetické bariéry hydratacni reakce a procesu navazani Ru(Il) komplexu na
DNA jsou v souladu s experimentalné zméfenymi rychlostnimi konstantami
téchto reakci. Vytvoreni mustku bylo predpovézeno jako uskutecnitelné z

termodynamického i kinetického hlediska.



