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Práce se bude skládat z několika kroků. Nejprve bude třeba provést rešerši zkoumaných 

Pt(IV) struktur ve vztahu k jejich protirakovinné aktivitě. Jen za minulý rok bylo publikováno 

více než 100 Pt(IV) komplexů u kterých byl stanoven parametr IC50 pro různé typy 

rakovinných bujení. Na základě této rešerše bude postavena databáze, kde další potřebné 

parametry budou získány na základě kvantově-mechanických výpočtů pro výše nalezené 

komplexy. Na základě znalosti elektronové hustoty budou určeny vazebné energie 

jednotlivých ligandů, stanoveny mapy elektrostatických potenciálů a termodynamické 

deskriptory. V případě hlubšího zájmu a osobního nasazení by bylo možné pokračovat v 

hledání korelačních vztahů různými metodami strojového učení (machine learningu). 

 

Zvolené komplexy budou nejprve podrobeny geometrické optimalizaci a pro finální struktury 

budou provedeny analýzy vlnových funkcí resp. elektronové hustoty pomocí různých 

výpočetních kvantově-mechanických programů. 
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