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Védomi, Zze mnoho uzitnych informaci najdeme na internetu, vede ke
zménam v procesu naSeho zapamatovani. Spoléhame na to, Zze za
nas potfebné informace shromazdili spolehlivi experti na urcité véci.
Pamét internetu nam umozfiuje pamatovat si méné véci, které jinak
musime nosit vhlavé, protoze nam poméhaji orientovat se
v problémech nasi ¢innosti. VSechno ma samozfejmé druhou stranku
a na tuto druhou stranku naSeho pohodli upozorfuji psychologové:
pokud jsou si lidé jisti, Ze potfebna informace je na internetu, sniZuje
se jejich schopnost si tuto informaci zapamatovat. Maji pro to i termin
transaktivni pamét (Wegner). Je zaloZena na naSem védomi, Ze
existuji externi zdroje Uschovny u jinych lidi. Dlouhodobé soubory
systémf(, které zavisi ve svych operacich na sobé& navzijem, se
doplfuji jako pamétové bunky. Informace, o kterych Clovék vi, Ze
jsou na siti, si nezapisuje do paméti nijak peclivé, zato si je uklada do
tzv. externi paméti (ta mu napovida, kde ma pfisluSnou informaci
hledat). Ostatné to védél profesor F. Her€ik davno pfed érou
pocitacd, kdyz mladému biologovi radil Nemusime si vSechno
pamatovat, ale musime si pamatovat, kde to najdeme.



Osobni vyznani.

Za svuj dlouhy Zzivot s chemii jsem si od pocate¢niho angazma v biochemii, pak
v organické syntéze, teoretické organické chemii, pocitatovém planovani syntéz a
matematické chemii uvédomil, Ze, jak jsem Sel Zivotem, v pozadi vS8ech mych tapani v
nesporné zajimavych oblastech chemie byla teoreticka chemie. A tak se pro mne stala
poslednim sledovanym oborem, Skoda, Ze tak pozdé. Nebo to tak mélo byt...

Teoretickd chemie je podnétny stale se rozvijejici obor chemie — a se Sirokym z&bérem:
vychazi z chemie, ale rozkroc€ila se do dalSich sfér a je jakousi spojnici mezi chemii, fyzikou,
chemii materialt, chemickou biologii, biochemii, molekularni biologii a medicinou s jejimi
metabolickymi procesy, interakcemi ekl s burikami, spirdlou Zivota. Aplikuje matematické a
vypocetni techniky k feSeni zasadnich problémi zminénych systému. Sméfuje také ,na
druhou stranu“ k astrochemii, astrofyzice, do Vesmiru.

Kdyz se vypocitavaji oblasti zdjmu teoretické chemie, zpravidla se uvadi, Ze teoreticka
chemie studuje strukturni a dynamické vlastnosti molekul a molekularnich materiald vyuzitim
prostfedkd kvantové chemie, rovnovazné a nerovnovazné statistické mechaniky a dynamiky.
Vypocéty molekularnich orbitald anorganickych a organickych molekul, tuhych systému a
povrchi nam pfiblizuji hluboké existujici vazby mezi anorganickou a organickou chemii a
fyzikou tuhé faze. Statisticka mechanika studuje pfechody fazi, kritické jevy a styéné plochy
mezi chemii a fyzikou tuhé faze. Jde o porézni materialy, mikroemulze, roztoky polymeru.
Sledovani toku energie ve vibracné excitovanych molekulach pfispiva k mikroskopickému
pochopeni chemické reaktivity. A nezapomeneme zminit pfinos teoretické chemie pro
predikce struktur a dynamiky biomolekul, k rozvijeni tradi€nich modelt chemické kinetiky a
predikce chemické reaktivity metodami ab initio. To samoziejmé& nevyCerpava vSechny
moznosti uplatnéni teoretické chemie; z doslova tisicl stran ¢&asopiseckych sdéleni,
mnohastrankovych separatd, monografii a ucebnich textd jsem se pokusil vydat vytahy
informaci z oblasti, které (domnivam se) nejsou natolik znamé, aby nestaly za pfispéni
k jejich SirSi prezentaci. Které mam na mysli, najdete v obsahu v zavéru sdéleni.

Ke skladbé textu pak jesté jedno vysvétleni: ProtoZze nejde o slovnik, ani o kompaktni Cetbu,
jsou zajimavé poznatky vsazovany do mechanismu jejich rozvijeni: skrytou osnovu textu
pfedstavuje metodologie chemie, postupujici od jednoduchych a znamych vstupu do
problému k navazovani dalSich informaci a ty jsou opét uvadény opakované ve stale hlubsich
obrazech a znich plynoucich souvislostech. Nevyhybal jsem se napovédim — pokud

sy

potencialniho ¢tenafe zaujmou, dnes uz si bez obtiZi sdm najde o nich SirSi informace.

A 4 ) Transitni stay

Jedna ze zasadnich otazek sou¢asné chemie je soustfedéna na porozuméni mikroskopickému déni
— elementarnim krokim a dynamice chemickych zmén. Prvnim napovézenim byla Arrheniova
rovnice vystihujici souvislost mezi reakéni rychlosti a teplotou; Arrhenius v ni vychazel z predstavy
aktivovaného komplexu. (Nobelovu cenu obdrzel roku 1903.) Teorie aktivovaného komplexu
vyslovena Eyringem a Polanyim ve 30. letech minulého stoleti predpoklada ze prechodovym stavem
prochazi systém extrémné rychle na ¢asové stupnici molekularnich -

pohybU. Bylo tfeba div( lidského dimyslu a rozvoje experimentalnich
néastroji k experimentalnimu postizeni rychlé reakéni dynamiky, k niz
prispél relaxacni postup (Eigen), a zableskova fotolyza. (Nobelova
cena byla udélena pro Norrishe a Portera v roce 1968) spolu s
experimenty s molekularnim paprskem (Hirschbach, Lee, Polanyi
dostali Nobelovu cenu v roce 1986). Vyvinuti lasert s dobou pulzu v
rozsahu femtosekund (1 fs = 10™ s) umozfiuje piimé sledovani
prechodového stavu reakci (Zewail ziskal Nobelovu cenu v roce 1999).




O CEM MUZETE CiST

Obsahem téchto excerpt jsou aktuélni vynatky a vypisky z odborného tisku, které maji slouzit
jako podklady pro dalsi odbornou c¢innost Ctenafe a které jsou soucasné vsazené do
metodologického scénare formou pokynu pro védeckého pracovnika:

Rozprava o metodé
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14.

Prvnim Ukolem je vymezeni objektu zdjmu
Ur€eni osobitych vlastnosti objektu zajmu
Posuzovani slou€eniny jako jednoty vnitfnich protikladd

Posouzeni slou€eniny (eduktu) jako soucasti vétsSiho celku, kterym je
reakéni soustava

Jako jednota protikladnych stranek s navaznym vzajemnym vyvojem protikladd
Vv novy systém se analyzuje reak&ni soustava jako celek

Ur&eni zpusobu rozvijeni protikladu v reakéni soustave jako celku
Snaha o odraz chemické reakce v jeji Uplnosti se naplfiuje v posloupnych krocich

Sledovani miry zmén, ke kterym dochazi v pribéhu chemické reakce
u jednotlivych parametru

Prohlubovani poznatk( podstatnych pro stale preciznéjsi analyzu
prabéhu chemickych reakci

V analyze se dospiva v dalSich krocich k prohlubovani naseho poznani
podstaty chemickych reakci

V systémovém mysleni jako postupu feSeni problému jsou vytvareny modely,
které navozuji obraz a obsahuiji pfiléhavy popis a zcelovani jednotlivych prvk
feSeného systému

Védni obor je relativné souvisly systém poznatk, které maji povahu informaci
v kybernetickém smyslu slova a sou¢asné je védni obor i soustavou metod

a obecnych navodd, jak k témto poznatkim dospét, jak je rozvijet a jak jich
vyuZivat v praxi

Odraz jevl a déji v naSem védomi je proces, ktery se uskute¢nuje v rliznych
stadiich a odehrava se na riznych arovnich poznani

Komplexni systémy obsahuji znaky holismu, ovSem ty vyjdou najevo
jen kdyZ uvazujeme struktury a interakce jednotlivych sloZek téchto systému



