Kvantové-mechanicky a QM/MM popis reakcénich center:
Termodynamicky a kineticky pohled na inhibici protirakovinnych mechanismi.
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¢ Vypocty energetickych profilG interakci
kovl s biologicky aktivnimi misty v
bunééném prostredi: QM a QM/MM
popis termodynamiky a kinetickych
faktor( a jejich ovlivnéni pH prostfedim.
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¢ Interakce Au(l) komplexl s thioredoxin
reduktdzou => zvyseni oxidacniho stresu v
rakovinnych bunkach => apoptdza

. - +»* pH zavislé modely pro vypocet Gibbs-Albertyho volné
) energie: kde se pfi jakém pH koordinuji zvolené komplexy?



