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Studium elektronovych vlastnosti Pt komplexu metodami kvantove

chemie

Ohsahcm diplomove praccjc leorelicka studie intcrakci v komplexcch cis-platiny

s aminokyselinou glycincm. Vy/kum molckulovych vlastnosti komplexu jejichz soucasti

jsou derivaty plaliny, jak bylo pfehlednc prezcntovano v uvodni rcscrsni casti diplomove

prace, ma prakticky vy/nani v oblasti prolinadorove tcrapie. V soucasnt: dobe existuje

nekolik lalek, klcrc se jako cytostatika jiz pouzivaji. Je znamo, ze rcaklivita plat inovych

komplexu a tedy i jcjich leccbne ucinky, /avisi na interakcich s okolnimi molekulami

rozpoustcdla, konkrelne na koncentraci riiznych druhi'i iontti a specifickc hydrataci.

Detailni mechanixmus rcakcc cis-platiny s cilovou molekulou ncni dosud pro vctsinu

cytostatik /.namy a jeho vy/kum tak mu/c pfispel k lepsimu porozumeni tcrapeulickych

ucirikii tcto katcgorio protinadorovych Icciv.

Jako metoda slou/.ici k vyzkumu vlastnosli platinovych komplcxii byla vhodne

zvolena kvantove chemicka vypocetni metoda DPT s pouzitim pseudopolencialii pro

platiiui. J c j i vlastnosti jsou strucnc a pfehlednc zpracovany v kapitole 'I eorelieky uvod.

Volha vypocetni melody huslotniho funkcionalu jc v pfipade vypoctu vlaslnosti molekul

obsuhuj ic ich plal inu, nebo j iny atom s podobnym poctcm clektronu, nc/bytna vzhledem

k narocnosli tcchlo vypoctu a take diky poclu studovanych struktur, jako jc lomu v tcto

diplomove praci. / lileratury jc z.uroven znamo, /e DFT metoda v kombinaci

s pscudopolencialcni na t/,v. rclativistickych atomech poskytuje kvalitativnc verohodnc

vyslcdky. Uvodni cast diplomove prace a popis pouzitych metod pova/uji /a didakticky

zdafi ly material, ktcry mu/c dobfc slou/.il k uvedcni do problcmatiky.

Vypocetni cast diplomova pracc se zabyva energelikou a strukturnim popisem

rii/nych komplexu hydratovane cis-platiny s glyeincm, tj. popisem struktur oplimalnich

/ hlcdiska encrgie. Vypocty encrgctickych pomerii byly provcdeny pro vsechny

komplcxy dvema zpiisoby, tj. v pfibli/cni ncintcragujicich molekul a supermolckularnim



pfistupcm, s pouzitim dvou atomovych bazi, coz povazuji za dulezity fakt z hlediska

lestovani konvcrgence vypoctenych energii. Obtizny iikol pfi studiu tcchto komplexu

pfedstavuje /ahrnuti cfektu hydratace. Pfi takovem rozsahu studie, jako je tomu v teto

diplomovc praci, byla vhodne zvolena metoda implicitni hydratace, tzv. COSMO model.

Naprosto klicovy efiekt hydratace jc nazorne dokumentovan vc vhodne zvolenem

Formalu tabulek pro jedn. komplexy. Tabulky vsak nemaji samostatny popis a komentaf

kjedn. velicinam, ktery by snadno umoznoval danou velicinu korelovat se situaci

v molckule bez dalsiho vyhledavani v textu, tyka se napf. veliciny "delka vazby".

Fnergetika v komplexech cis-platiny s glycinem je pfehledne zpracovana v zaveru

Kapitoly 5 a na jejim zaklade jsou ucineny relevantni zavery tykajici se jak pouzite

metodologie, tak i energetickych pomeru v jedn. komplexech.

Za nazorne povazuji graficke zpracovani dosazenych vysledku, ktere umoznuje

dobrou orientaci v energetice jedn. derivatu cis-platiny. Za drobny nesvar povazuji

pouzivani cizich vyrazu v textu, ktere Izc nahradit ccskym ekvivalentem, napf. "aqua" a

"single point". Za trochu matouci povazuji pouzivani terminu 1. a 2. faze reakce

v Kapitole 5. bez jednoznacneho schematickeho popisu jedn. kroku uvazovane chemickc

reakce.

Provedene vypocty umoznuji vyslovit verohodny odhad energetickych pomeru

v komplexech cis-platiny s modelovou aminokyselinou glycinem. Vypoctena data, tj.

encrgctika, molekulova slruktura a analyza nabojoveho rozlozcni vjcdn. komplexech

vcetne vyvozeni kvalifikovanych zaveru prokazuji schopnost diplomanta pouzivat

nastroje teoretickc chcmie v praxi. Dosazene vyslcdky zaroven pfedstavuji

nepostradatelny material pro pfipadny budouci popis kinetiky chemickych reakci

komplexu cis-platiny.

Diplomovou praci z vyse zmincnych duvodu doporucuji k obhajobe a navrhuji ji

hodnotit stupnem vyborr"*"
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