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Biologicky významné interakce piano–stool Ru(II) komplex̊u s DNA jsou v

této práci studovány QM/MM výpočetńı metodou. Reakčńı mechanismus

je rozdělen do tř́ı část́ı — hydratace [RuII(η6-benzene)(en)Cl]+ komplexu,

následné navázáńı na DNA a vytvořeńı můstku mezi dvěma guaniny na

stejném vlákně. Profily volné energie všech studovaných reakćı jsou spočteny

metodou umbrella sampling z QM/MM MD simulaćı během nichž byl Ru(II)

komplex popsán na úrovni DFT. Pro tento účel byl vytvořen QM/MM soft-

ware, který umožňuje provázat programy Gaussian a Amber. Spočtené en-

ergetické bariéry hydratačńı reakce a procesu navázáńı Ru(II) komplexu na

DNA jsou v souladu s experimentálně změřenými rychlostńımi konstantami

těchto reakćı. Vytvořeńı můstk̊u bylo předpovězeno jako uskutečnitelné z

termodynamického i kinetického hlediska.


