
Bylo prokázáno, že rutheniové a platinové komplexy jsou aktivńı v protirakovi-
nové léc̆bě. Dnes bĕžně použ́ıvaná chemoterapeutika maj́ı stále hodně negativńıch
vedleǰśıch úc̆ink̊u, proto je výzkum v této oblasti stále aktuálńı. Prvńı c̆ást diplo-
mové práce se zabývá studiem cis-[Pt(NH3)2Cl2] (cisplatina, DDP) a c̆tyř plati-
nových komplex̊u, potenciálńıch léc̆iv proti rakovině: PtCl2(diaminocyklohexan),
PtCl2(NH3)(cyklohexylamin) (JM118), cis-[PtCl2(NH3)(piperidin)] a
trans-[PtCl2(NH3)(thiazol)]. Tyto komplexy jsou studovány v semi-hydratované
a plně-hydratované formě. Termodynamické a kinetické parametry reakćı těchto
komplex̊u s guaninem, což je kĺıc̆ový proces pro zahájeńı protirakovinné aktivity,
jsou studovány QM metodami. Analýzy elektronové hustoty byly provedeny na
úrovni B3LYP/6-311++G(2df,2pd) v IEF-PCM modelu. V druhé c̆ásti práce je
studována reakce tzv. ’piano stool’ komplexu ruthenia,
[Ru(II)(η6-p-cymen(nalidixová kyselina)(Cl)]+, nejdř́ıve s guaninem pomoćı QM
metod a poté s modelem ds-DNA pomoćı QM/MM metod. Reakc̆ńı centrum
popisované QM metodami tvoř́ı dva guaniny a Ru(II) komplex. Analýzy ter-
modynamických a kinetických parametr̊u a analýzy elektronových hustot byly
provedeny na úrovni B97D/6-31G*. Všechny studované reakce jsou exotermńı a
budou prob́ıhat spontánně.
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