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Studium elektronovych vlastnosti Pt komplexii metodami kvantové

chemie

Obsahem diplomové price je teoretickd studie interakei v komplexech cis-platiny
s aminokyselinou glycinen. Vyzkum molekulovych viastnosti komplexu jejichz soucasti
jsou derivaty platiny, jak bylo pfehledn¢ prezentovano v tvodai resersni casti diplomove
prace, md prakticky vyznam v oblasti protinadorov¢ terapie. V souCasné dob¢ existuje
nckolik latek, kieré se jako cytostatika jiz pouZivaji. Je znamo, zc rcaktivita platinovych
komplext a tedy i jejich lécebné Gcinky, zavisi na interakcich s okolnimi molekulami
rozpoustédla, konkrémé na koncentraci riznych druhi jontii a specifick¢ hydrataci.
Detailni mechanizmus reakee cis-platiny s cilovou molekulou neni dosud pro vétsinu
cytostatik znamy a jeho vyzkum tak mize piispét k lepSimu porozuméni terapeutickych
acinkd této kategorie protinadorovych I¢Civ.

Jako metoda slouzici k vyzkumu vlastnosti platinovych komplexii byla vhodne
zvolena kvantove chemicka vypocetni metoda DFT s pouzitim pseudopotencidlii pro
platinu. Jeji vlastnosti jsou struéné a pichledné zpracovany v kapitole Teoreticky uvod.
Volba vypoéetni metody hustotniho funkcionalu je v ptipadé vypoctii viastnosti molekul
obsahujicich platine, nebo jiny atom s podobnym poctem clektronti, nezbytna vzhledem
k narocnosti téchto vypoctl a také diky poctu studovanych struktur, jako je tomu v této

diplomové  praci. 7 literatury je zaroven znamo, Ze DFT metoda v kombinaci
s pscudopotencialem na tzv. relativistickych atomech poskytuje kvalitativné vérohodne
vysledky. Uvodni ¢ast diplomové prace a popis pouZitych metod povazuji za didakticky
zdaiily materidl, ktery mize dobie slouZit k uvedeni do problematiky.

Vypocetni ¢ast diplomova price se zabyva cnergetikou a strukturnim popisem
riiznyeh komplex hydratované cis-platiny s glycinem, tj. popisem struktur optimalnich
7 hlediska energie.  Vypocty cnergetickych pomeéri byly provedeny pro vsechny

komplexy dvéma zplsoby, 4. v piiblizeni neinteragujicich molekul a supermolekularnim




piistupem, s pouzitim dvou atomovych bazi, coZ povazuji za dilezity fakt z hlediska
testovani konvergence vypoétenych energii. Obtizny tkol pfi studiu téchto komplext
piedstavuje zahrnuti efektu hydratace. Pfi takovém rozsahu studie, jako je tomu v této
diplomové praci, byla vhodné zvolena metoda implicitni hydratace, tzv. COSMO model.
Naprosto kli¢ovy effekt hydratace je nazorné dokumentovan ve vhodné zvoleném
formatu tabulek pro jedn. komplexy. Tabulky vSak nemaji samostatny popis a komentar
k jedn. velicinam, ktery by snadno umoznoval danou veli¢inu korelovat se situaci
v molekule bez dalsiho vyhledavani v textu, tyka se napt. veliciny “délka vazby”.
Energetika v komplexech cis-platiny s glycinem je prehledné zpracovana v zavéru
Kapitoly 5 a na jejim zékladé jsou u¢inény relevantni zavéry tykajici se jak pouzité
metodologie, tak i energetickych pomért v jedn. komplexech.

Za nazorné povazuji grafické zpracovani dosazenych vysledki, které umozZiiuje
dobrou orientaci v energetice jedn. derivati cis-platiny. Za drobny neSvar povaZuji
pouZzivani cizich vyrazi v textu, které lze nahradit ceskym ekvivalentem, napi. “aqua™ a
“single point*. Za trochu matouci povazuji pouzivani terminu 1. a 2. faze reakce
v Kapitole 5. bez jednozna¢ného schematického popisu jedn. kroki uvazované chemickeé
reakce.

Provedené vypoéty umoziuji vyslovit vérohodny odhad energetickych pomért
v komplexech cis-platiny s modelovou aminokyselinou glycinem. Vypoctena data, tj.
energetika, molekulova struktura a analyza nabojového rozloZeni v jedn. komplexech
véetné vyvozeni kvalifikovanych zavéri prokazuji schopnost diplomanta pouZivat
nastroje  teoretické chemie v praxi. DosaZzené vysledky zdroven predstavuji
nepostradatelny material pro pripadny budouci popis kinetiky chemickych reakei
komplext cis-platiny.

Diplomovou préci z vySe zminénych divodii doporucuji k obhajobé a navrhuji ji
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