Tato praca sa zaobera reakciami diaqua-tetrakis(p- acetylato)d1rhod1a(H IT) s guaninom, ktory vykazuje
protirakovinové ucmky Guanin sa na komplex moéze viazat' bud’ kyshkom 06 alebo dusikom N7.
Uvazovali sme tri mozné varianty sysému — protonovany na guanine, protonovany na paddle-wheel
Struktire a neutrdlny systém. Pre vSekych 6 reakcii boli ndjdené tranzitné Struktary. Spocitali sme
hodnoty elektronovej hustoty v kritickych bodoch vizieb, parcidlne nadboje na atdbmoch a interakéné
energie systému, vody a guaninu pre reaktanty, tranzitné stavy a produkty na Grovni b3lyp/aug-cc-pvdz.
V pripade rhodii bola pouzitd pseudobéaza a preudopotencialy. Spocitali sme termodynamické parametry
vsetkych reakcii.
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