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Zasady pro vypracovani:

Prace se bude skladat z n€kolika krokti. Nejprve bude tieba provést resersi zkoumanych
Pt(IV) struktur ve vztahu k jejich protirakovinné aktivité. Jen za minuly rok bylo publikovano
vice nez 100 Pt(IV) komplexti u kterych byl stanoven parametr ICso pro rtizné typy
rakovinnych bujeni. Na z4klad¢ této reSerSe bude postavena databaze, kde dalsi potiebné
parametry budou ziskany na zdklad¢ kvantové-mechanickych vypocti pro vyse nalezené
komplexy. Na zaklad¢ znalosti elektronové hustoty budou uréeny vazebné energie
jednotlivych ligandu, stanoveny mapy elektrostatickych potenciali a termodynamické
deskriptory. V ptipadé hlubSiho zajmu a osobniho nasazeni by bylo mozné pokracovat v
hledani korela¢nich vztahii riiznymi metodami strojového uceni (machine learningu).

Zvolené komplexy budou nejprve podrobeny geometrické optimalizaci a pro finélni struktury
budou provedeny analyzy vinovych funkeci resp. elektronové hustoty pomoci riznych
vypocetnich kvantové-mechanickych programt.
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