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v pH závislé modely pro výpočet Gibbs-Albertyho volné 
energie: kde se při jakém pH koordinují zvolené komplexy?

v Výpočty energetických profilů interakcí 
kovů s biologicky aktivními místy v 
buněčném prostředí: QM a QM/MM 
popis termodynamiky a kinetických 
faktorů a jejich ovlivnění pH prostředím.

v Interakce Au(I) komplexů s thioredoxin
reduktázou => zvýšení oxidačního stresu v 
rakovinných buňkách => apoptóza
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