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Nazev prace:

Reaktivita a fyzikalné-chemické vlastnosti komplext prechodnych kov( pfi blokovani
redoxniho centra Thioredoxin Reduktazy - nova protirakovinna léciva.
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Zasady pro vypracovani:

Thioredoxinovy systém hraje zasadni ulohu v fizeni celkové intracelularni redoxni rovnovahy
bunék. Je z podstaté sloZzen z hexamérni struktury sloZzené z mensich redoxnich protein( -
Thioredoxin Reduktazy (TrxR). Z experimentdlnich praci je zndmo, Ze zlatné komplexy plsobi
jako selektivni blokatory téchto center.

Prace prace bude zaloZena na kvantové-chemickych vypoctech komplex( prechodnych kovd,
u kterych byly nalezeny protirakovinné ucinky. Pro tyto komplexy budou vypocteny
termodynamickd data a odhadnuty kinetické parametry hydratacnich procesu, které hraji
klicovou ulohu pfi aktivaci 1é¢iv. Zvolené komplexy budou nejprve podrobeny geometrické
optimalizaci a pro findIni struktury budou provedeny analyzy vinovych funkci resp. elektronové
hustoty pomoci rliznych vypocetnich kvantové-mechanickych programa.
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Dimerni funkéni jednotka TrxR:




