Rozprava o metod é

Methodos znamena v doslovném prekladu ,cesta k né¢emu®.

Védeckou metodou se rozumi pracovni postupy, které {*/ A
umoziuji systematické ziskavani novych znalosti. Jsou J (7;:3‘3\\{?}
zalozené na 1. vyhmatnuti namétu a jasné formulaci g ¢ %7
problému, 2. na shromazdovani informaci a Udaju T
pozorovanim a pokusem, 3. na vyslovovani hypotéz logickou ' W
argumentaci, 4. na provéfeni spravnosti a dosahu L

formulovanych hypotéz a 5. na konfrontacich hypotéz se
stvajicimi  teoriemi, pfipadné na vysloveni oprav
v uplatnénych teoriich nebo na ndpovédi nové teorie.

Néazev tohoto Uvodu jakoby byl odezvou Descartovy teorie poznani a jim v 17. stoleti,
stoleti racionalismu, rozpracované metody védeckého zkoumani. Descartes vybudoval své
ueni o metodé vyloZzené v Rozpravé o metodé a v Pravidlech pro fizeni rozumu, a svou
metodu shrnul do &tyf zakladnich pravidel. Prvni pravidlo: PovaZovat za pravdivé pouze to,
co zfetelné poznavam ja jako takovy, to znamena peclivé se vyhybat ukvapenosti a
pfedsudku a usuzovat pouze o tom, co se jevi mému rozumu tak jasné a zfetelné, Ze to
v Zadném pfipadé ve mné nevzbuzuje pochybnosti. Druhé pravidlo: Rozdélit kazdou nesnéz,
kterou zkoumam, na tolik ¢asti, kolik je moZzné a kolik je zapotfebi, aby tak bylo moZno
problém co nejlépe vyfeSit. Treti pravidlo: Myslet po poradku, zacit od véci, které jsou
nejjednodussi a nejsnadze poznatelné, a ponenahlu stoupat jako po stupnich az k poznani
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pfehledy, abychom si byli jisti, Ze jsme na nic nezapomnéli.

Muzeme spolecné sledovat proces mysSlenkového zmapovani charakteristické struktury
chemie v ndvaznosti na jeji metodologii. Metodologie , obecnd i specialni, je naukou o
metodach védeckého zkoumani, o zduvodnovani védeckych poznatkd a o budovani
védeckych soustav. K predpokladim, na kterych stoji metodologie, patfi vybudovani
vyjadfovaci soustavy (sémiotiky), uréeni vyznamu a obsahu vyrazl a pojma (chemické
sémantiky) a stanoveni postupu — mySlenkovych operaci a algoritm0 usmérfujicich spravné
usuzovani a korektni vyvozovani zavérd. Metodologie chemie zahrnuje systém zékladnich
poznatkd, principu, procedur a praktickych aplikaci vyuzitelnych ve védeckém postupu, ktery
umoznuje ziskavani znalosti potfebnych k tvofivému zodpovidani otazek, které plynou
z poznéavani pfirody, funkci Zivych organismui a techniky v chemickém prostoru.

Metodologické problémy se nedaji FeSit bez logiky a, jak jisté oCekéavate, je tato
zavislost oboustranna. TakZe naplnéni snah o feSeni nékterych metodologickych problému
matematiky vedlo ke vzniku matematické logiky; nauka o definicich je povaZzovana za
soucast logiky, ale neobejde se bez metodologickych hledisek; a podobné je to i s teorii
budovani védeckych systéml. Néavod, ktery logika davad metodologii véd, mizZzeme shrnout
do rady Pfedem vyjasnit terminologii, odstranit jazykovou nejednotnost a nejasnosti, vymezit
oblast zkoumani a teprve pak pristoupit k vliastnimu rozboru problému.

JistéZe existuji manudly napovidajici uZivateli postupy myslenkového rozboru,
dovedené ¢asto az do formy algoritmU, expertnich systéma, blokovych schémat a svodnych
grafu. Néco jako gramatika chemie. Ale opét — mate predstavu, jak oSidné, omezené a
rigidni mdze byt kazdé stereotypni voditko, kterym bychom se méli fidit v mySlenkovém
rozboru kazdého chemického problému. Takovy univerzalni kli¢ neni. Posuneme-li viak
rovinu mySlenkového rozboru do Urovné obecnych zkuSenosti poznani a lidské praxe, na



aroven logické struktury chemie , muzeme formulovat urcité opérné body racionalniho
postupu feSeni problému soudobé chemie. Ty mohou byt pouzitelné v rozboru kazdého
chemického problému.

Pokusim se zformulovat tyto body jako Ukoly a adresné pokyny k postupu feSeni tkolu.
Heslovita forma ma usnhadnit ¢tenafi orientaci, protoZze se zda byt dobrou radou vracet se
k nim v rozpacitych situacich. Jejich pofadi a obsahy nejsou v Zadném pfipadé nemeénné, i
ony museji obrazet specificnost konkrétnich situaci a tkold.

K FfeSeni chemickych problém0 pristupujeme kombinovanim dvou metod zkoumani,
srovnani a abstrakce. Nejprve se rdzné prvky systému vzajemné porovnavaji a urcuji se
vztahy mezi nimi. Pak se odkryté vztahy zkoumaji samostatné. Posléze pfijdou na fadu
jednotlivé slozky téchto vztah(, to znamena pfemeény vzajemné spjaté se vztahy. Jak
konkrétné, zapiSeme timto algoritmem:

1. Prvnim Ukolem je vymezeni objektu zajmu

1.1 Urcit studovany objekt (chemickou slouceninu, reakéni soustavu atp.) ,sam o
sobé“.Timto vymezenim objektu se uri jeho totoZnost , jeho podobnost s
ostatnimi podobnymi systémy a rozdilnost od ostatnich objektl v daném systému

1.2 Zkoumani se sklada jako posloupnost aktli analyzy a syntézy

2. Uréeni osobitych vlastnosti konkrétni slou  €eniny.

2.1 Vyhledat z&kladni obecné udaje o charakteristikach vazeb, o vazbach v
posuzované molekule, o jeji vytipované substruktufe, potencialnim reakénim
centru a konkrétni posuzované molekule jako celku

2.2 Srovnat vyuZitelné informace s Udaji o ostatnich slou€eninach dané tfidy, reakeni
série, podobnych substruktur a analogickych reakénich center

2.3 Vzit v avahu hybridni stavy atomu charakteristickych reakénich center ve sledované
molekule

2.4 Pro charakterizaci molekuly jeji elektronovou hustotou vyuzit modelu valenénich
stavt atoma

3. Posuzovani slou €eniny jako jednoty vnit Fnich protiklad .

3.1 V prvnim posouzeni shromazdit informace o kvantové chemickych parametrech
daného systému, zejména o energiich hrani¢nich orbitali, Fukuiho funkcich
tvrdosti/mékkosti a dalSich parametrech ziskatelnych metodou DFT (elektronovém
chemickém potenciélu, nabojich na atomech, ioniza¢nich potenciélech,
elektronovych afinitach ad.)

3.2 VyuZzitim parametrd z 2. bodu (dip6lovych momentu, elektronegativit) a hodnot o-
konstant z LFER ocenit polarity vazeb k ohodnoceni elektronovych  efektu
v molekule: Jsou prvnimi informatory pfi kvalitativnim posouzeni vyhledani
potencialnich reak&nich center

3.3 Chemicka sloucenina jako jednota stalosti a proménnosti ma v sobé imprimované i
vlastni moZzné budouci zmény

3.4 Pozornost soustfedit na zmény elektronovych konfiguraci atomu a vyuZit k tomu
modelu konverzi valenénich stavii atomd a atomovych dvojic = reakénich center

3.5 Ztabelovanych nebo vypoctenych hodnot termochemickych veli¢in vyhledat
hodnoty parametri posuzovanych substratd jako sloZzek eduktt pro predikci
uskutecnitelnosti suponované reakce



4. Posuzované slou €eniné pfisoudit Ulohu sloZky reak €nich soustav

4.1 Komplexni systém je sloZen z velkého mnoZstvi vzajemné zpétnovazebné
interagujicich ¢asti a neni snadné popsat chovani systému jako celku
4.2 Neztracet z paméti, Ze vSechny dnes uz bohaté poznatky a Udaje ziskané
experimenty a vypocty, je tfeba posuzovat jako ¢asti chemického prostoru, v dil€ich
okruzich jako souc&asti korespondentniho systému
4.3 Informacni funkce teorie spociva v poskytovani nového typu informace, a ziskani
informace na zékladé teorie vede k odstranéni neurcitosti na ziskani usporadanosti
naseho védéni
4.4 Vnitfni zdroje a impulzy vyvoje v reakénich soustavach je tfeba specifikovat a
analyzovat
4.5 Vyhledat a zhodnoatit zjistitelny souhrn nejriiznéjSich vztah( dané slouceniny-
substratu k potencialnim reagentim v obecné podobé a navazné v konkrétnich
souvislostech
4.6 Indikuje se povaha moznych interakci reakénich center substratu s reagenty
z hlediska zmén jejich hybridniho stavu a povahy téchto elementarnich kroku
4.7 Hledaji se vztahy konkrétnich reagentt k danym konkrétnim reak&nim centrim
a jejich ohodnoceni s vyuZitim indexd reaktivity donor( a akceptorl
4.8 K reprezentaci elektronové struktury molekularnich systému, jejich vlastnosti a
reakci slouzi dalsi ,nechemické" vyjadfovani soustavy

5. Jako jednota protikladnych strdnek s ndvaznym vzajemnym vyvojem protiklad @
Vv novy systém se analyzuje reak €ni soustava jako celek

5.1 Posuzuje se povaha a vysledek interakci hrani€nich orbitald eduktd (substratu +
regentu) a moznost fizeni déje nabojem nebo hrani¢nimi orbitaly na jednotlivych
reakénich centrech strategického atomového vektoru

5.2 Smérovani teorii k odpovédi na otazku pro¢ probihaji chemické reakce

5.3 DalSi informace o podstaté chemickych reakci je tfeba hledat v odpovédich na
otazku jak probihaji

5.4 Reakéni systém je ovliviiovan vnéjsimi faktory, které vstupuji do zakladniho déje
zasahy do rovnovahy nebo reakénich rychlosti

5.5 V této fazi rozhodovani je vhodné uplatnit dostupné udaje o solvata¢nich schop-
nostech jednotlivych sloZzek reak&ni soustavy a posoudit U€innost pouzitelnych
rozpoustédel

6. Uréeni zpasob U rozvijeni protiklad @ v reak éni soustav & jako celku

6.1 Pro feSeni komplexniho mechanismu je zakladnim pfedpokladem kineticky
rozbor. Spravné zhodnoceny reakéni mechanismus musi byt slucitelny s reakcni
kinetikou do vSech dasledku

6.2 Soustredit pfedpoklady pro studium chemickych reakci v poloze jejich vztahll mezi
kinetickou bariérou procesu a jeji termodynamickou hnaci silou

6.3 Kvalitativni i kvantitativni stranky reakéniho mechanismu vystihuje energeticky
diagram a reakeni koordinata: k feSeni dospét experimentem a metodami
vypocetni chemie

6.4 Schemata reakéniho mechanismu je mozno modelovat konstrukci grafu reakénich
mechanismu




7. Snaha o odraz chemické reakce v jeji Uplnostis e napl fuje v postupnych krocich

7.1 Vymezeni podstatnych vlastnosti, stranek a vztaht je obecné zaloZeno na
rozkladu, analyze. Je nezbytné provadét na rliznych stupnich sjednocovani,
syntézu pro kontrolu, jestli nebylo néco opomenuto nebo chybné interpretovano

7.2 Véda dospiva k nachazeni vyty¢eného cile po rdznych cestach riiznymi metodami.
Proces myslenkového zmapovani metod feSeni chemické reaktivity kulminuje
v urcitych etapach do paradigmatu, kondenzujiciho pfedchozi dil¢i FeSeni

7.3 V analyze mySlenkovych a pracovnich postupl odkryvani podstaty chemickych
procesu je dobré vracet se k Descartovym pravidlim a postupné shromazdovat
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8. Sledovani miry zm én, ke kterym dochazi v pr abéhu chemické reakce u
jednotlivych parametr G

8.1 V provadéném rozboru zmén v reagujicich soustavach zacit s uvdzenim nejdfive
téch faktord, které jsou povazovany za podstatné a nezbytné pro rozvijeni
analyzy

8.2 Korelaéni vztahy vystihujici korespondenci mezi dvéma proménnymi méfitelnymi
parametry je mozno vyjadfit matematickymi prostfedky

8.3 Kauzalita umoZznuje teoreticky pfechod od matematickych formulaci fyzikalnich
zakonu k vysvétleni makroskopické fyzikalni realizace jednoho z moznych
feSeni

8.4 Deduktivni sjednocovani zkuSenosti si vynucuje nahrazovani empirickych
postupu exaktnimi feSenimi a jejich semikvantitativni procedury kvantitativnimi
metodami

9. Prohlubovéani poznatk @ podstatnych pro stale precizn &jSi analyzu pr abéhu
chemickych reakci

9.1 Treti Descartovo pravidlo: Myslet poporadku, zacit od véci, které jsou
nejjednodusi a nejsnaze poznatelné, a ponenéhlu stoupat jako po stupnich az k

9.2 Postupem od jedné zavislosti a vztahu k dalSim v jejich vzajemné souvislosti
se s prohlubovanim poznatkd dospiva k postupnému zobecrovani

9.3 Provadény rozbor studovaného reakéniho systému je tfeba doplfiovat pfedevsim
0 posuzovani postupnych zmén kvantitativnich stranek zakladnich parametri. Da
se vysledovat, jak pfekro€enim miry posuzovanych faktor se vytvari kvalitativné
novy systém — reakéni produkty

9.4 Jit k podstaté chemickych reakci vyZzaduje pochopeni podminek jejich vzniku,
poznani zakonitosti jejich pribéhu a mechanismu jejich feSeni

9.5 Vazba predstavuje komunikaéni systém, v némz se uskute¢nuje vyména
informaci mezi jejimi komponentami a energiemi

9.6 Jednota jevu a podstaty a jejich rozdil tvofi objektivni zaklady jednoty
smyslového a racionélniho prvku v poznani chemické vazby, pohyb védéni od
smyslového k racionalnimu

9.7 Nové metody a stale hlubSi pronikani k podstaté analyzovanych jeva a procest
pFedpokladaji postupné zpfesfiovani dosazenych poznatkd




10.

Prifazeni jednotlivé studované chemické reakce do soubo ru (mnoziny) znamych
reakci

10.1 ReSeni lokalizace a pohybu valenénich elektron(i v prib&hu chemické reakce
v intencich principu ,rozdél a zvladni to“

10.2 Kazda véc ma mnoho stranek a k podchyceni jejich mnohosti je zapotfebi mnoha
modell

10.3 Zobecnovani se déje podle dvou principl: podle principu pojmového zobecrnovani
a podle principu rela¢niho zobecriovani. Je tfeba opakované posuzovat, zda byly
vyCerpany vSechny dostupné moznosti pojmového zobecriovani v modelovani
zmeén elektronové hustoty pfi reakcich

10.4 Lidské& imaginace je nevycerpatelna. Je jen tfeba umét vnimat souvislosi a jejich
dosud neobjevené odvétveni rozvinout vhodnym aparatem do nové koncepce,
principu, i teorie

11.

V systémovém mysleni jako postupu  FeSeni problému jsou vytvad Feny modely,
které navozuji obraz a obsahuji p Filéhavy popis a zcelovani jednotlivych prvk 1
reSeného systému

11.1 Nikdy se nespokojit s dosazenymi vysledky, tfeba se zdaji byt Uplné, a postupné
se dobyvat v navaznosti na pfedchozi k novym, pfesnéjSim poznatkim. Teprve ty
umoZznuji sledovat vyvoj v systémech, ktery feSi pfechod zmén kvantitativnich
parametr(l v kvalitativné nové systémy — reakéni produkty

11.2 Cesty ke stale hlubSimu poznavani obrazl vzniku a zaniku chemickych vazeb se
neobejdou bez konstrukci novych koncepci a novych teorii a bez adaptaci teorii
Z jinych oblasti védéni

11.3 Rozdélit kazdy nové kompletovany systém = problémovou situaci na tolik prvkd,
kolik je mozné a kolik je zapotfebi, aby se dospélo k optimalnimu FeSeni na urovni
dosazitelné v dané dobé

12.

Védni obor je relativn & souvisly systém poznatk 4, které maji povahu informaci
v kybernetickém smyslu slova a sou  €asné je védni obor i soustavou metod a
obecnych navod 1, jak k t @mto poznatk im dosp ét, jak je rozvijet a jak jich
vyuZivat v praxi

12.1 Prohlubovani poznatkd podstatnych pro stale preciznéjsi analyzu pribéhu
pohybu reaktantl po PES

12.2 Ukolem a cilem chemickych teorii je zkoumat jevy a déje v celé mnohotvarnosti
jejich zakonitych souvislosti

12.3 Znalost reakéni cesty v podobé reakéni koordinaty RC a IRC elementérnich
procesu je ekvivalentni znalosti jejich reakéniho mechanismu

12.4 Analyzou a syntézou se dany systém poznatk( ve své celistvosti promériuje
z celku charakteru empirického objektu na celek charakteru modelu tohoto
objektu prostfednictvim danych teorii, principt a metod

12.5 Vychozi axiom, Ze chemické reakce jsou ovlivnény mnoha faktory, je naplfiovan
tak, ze kazdy z faktorl se posuzuje jako separatni ohodnocena souradnice
v mnohorozmérném prostoru. Grafy reak&nich mechanismu se osvédEuji jako
nazornd a praktickd pomucka predevsim pfi hledani analogii v mnoziné
chemickych reakci a jejich klasifikace

12.6 V urcitych fazich mySlenkové analyzy SirSiho problému je U€elné zrekapitulovat
mnoZzinu poznatkl ve vyvaZzeném nadhledu




13. Odraz jev i a déja v naSem v édomi je proces, ktery se uskute €nuje v r iznych
stadiich a odehrava se nar tznych drovnich

13.1 Nejprve jde vZzdycky o podrobné zpracovani informaci ziskanych v pfedchozi fazi

13.2 V metodologii, v postupech a aparatu feSeni problému védnich obord, i na prvni
pohled rliznych, nachazime mnoho spole¢nych rysti s moznostmi efektivnich
aplikaci

3.3 Princip vSeobecné souvislosti nabada chemika nad kazdym ukolem vidét véci
jinak, nez je navykly

13.4 Systémovy pristup jako obecné naziraci, mySlenkoveé a explikacni schéma néas
vede ke krokm scelovani dosavadnich poznatku a tim k vytvafeni zakladny pro
postupné chapani problému v jeho celistvosti

14. Komplexni systémy obsahuji znaky holismu, ovse m ty vyjdou najevo jen kdyZz
uvazujeme struktury a interakce jednotlivyc  h slozek t échto systém U

14.1 Chemie a umélé védomi

14.2 Uméla inteligence

14.3 Expertni systémy

14.4 Fuzzy logika

14.5 V informatice znamena optimalizace hledani odpovédi na otazku ,které feSeni
je nejlepsi* pro studovany systém

14.6 Neuronové sité

14.7 Evoluéni a genetické stochastické optimalizacni algoritmy slouZi k feSeni
pracovnich uloh chemikd

14.8 Uméla chemie je pocitacovy model pouzZivany k simulaci rdznych typa
chemickych systému

14.9 Zasadni zménu dosud platné filozofie predstavuje pfechod od ,chemie jedné
molekuly” ke komplexnim seskupenim

Predkladam c¢&tenaflm pokus o zformulovani opérnych bodl racionalniho postupu
feSeni problém0 jako voditko, néco jako chemikiv maly manual. Heslovita forma muze
usnadnit orientaci v mapovani chemického prostoru, vnimaného analogicky, jak prostor
chipe matematik: pro ného je kazdy prvek (at jim je doslova chemicky element, elektron,
proton, ion, substruktura, synthon, fragment molekuly, molekula, soustava reaktant(,
chemicka vazba, elektronova hustota, elektronegativita atd.) libovolné mnoziny bodem;
vztahy mezi témito body mu pfedstavuji vektory (pfi koncentraci na chemii pak chemické
transformace a vSe, co je s nimi spojeno). Je to nastin intimnéjSiho vhledu chemika do
posuzovani strukturni reorganizace chemickych systému, usnadnény topologickym
pohledem. Je kombinovany s aparatem klasickych pfedstav, které popisuji pribéh reakci
v terminech strukturnich formuli. Popsany postup, ushadiujici raciondlni poskladani
mySlenkovych proceslt chemika neni samoziejmé jediny mozny, neni neménny, nemuze byt
vzhledem k pfibyvajicim novym poznatkim Uplny, je to jen navod pouzitelny v dané dobé. A
kazdy navod musi byt adaptabilni pro odrazeni specifiCnosti konkrétnich situaci a ukold.
V obecném pfistupu maze byt zhutnén do uvedené sestavy hesel a vysvétlivek.

Zkoumani se skladé jako posloupnost akt G analyzy

V Feli psychologa je feSeni problémd poznéavaci proces. Proto je tfeba vnitfni jevy, které
jsou podkladem FeSeni Uloh, zkoumat jako posloupnosti aktt zahrnujicich



Proces feSeni problémud ma tedy informacni stranku (spociva ve shromazdovani udaju,
jejich utfidéni a usporadani, systemizaci), dynamiku poznavaciho procesu (hledani a
nachazeni vztahl mezi prvky systému, analyzu chovani systému a jeho &asti), a dospiva
k vypracovani modelu problémové situace (vyasténi procesu hledani funk&nosti modelu pro
dany systém a jeho kompatibilitu s modely jinych systémd, pfipadnou podobnost nebo
dokonce identitu).

Je na Ctenafi, bude-li souhlasit, nebo se i ztotozni s ndzorem autora, ze
Celd véda je zaloZena na pfedpokladu, Ze

FYZIKALNi SVET JE STRUKTUROVANY

| a my se snaZime, aby poznavané jevy, |
| déje a fakta o nich korespondovaly |
| s obecné prijatymi zdsadami a postupy |
| NASEHO MYSLENI '

| ktomu slouzi LOGIKA jako |
| prostfedek pro spolehlivé a pravdivé |
| vyjadfeni infqrmaci

S bt S ——

‘Fvyuiivajici rastr logického vyplyvani a |
| znalosti souborem formuli,
vyrokové
predikatoveé
fuzzy logiky

— |

S nasledujicim manualem muiZe chemik pracovat podle zasad fungovani FeSeni
problému: Cile transformace jsme vytycili ve vétach 1. — 14. DalSi postup se fidi operatory
(podle matematika to mohou byt lemmy, heslova slova ve slovniku) 1. — 14., které maiji
feSitele dovést k cilové situaci. Pokusil jsem se zformulovat tyto body jako Ukoly a adresné
pokyny k postupu feSeni ukolld. Heslovitd forma ma usnadnit ¢tenafi orientaci, protoZe se zda
byt dobrou radou vracet se k nim v rozpacitych situacich. Jejich pofadi a obsahy nejsou
v zadném pfipadé nemeénné, i ony museji obrazet specificnost konkrétnich situaci a tkolu a
jejich vyvoj. A samozfejmé nikdy nemohou byt excerpované poznatky Uplné.

Predkladany text by mohl byt uveden jako zrcadleni logiky uplatfiované v budovani
koncepci pfi neustalém rozvoji chemie. Cerpam z Reichenbachovy klasické diskuze o
rozdilech mezi kontextem odkryvani novych poznatkd a kontextem jejich potvrzovani. Soudil,
Ze védci sice uZivaji logickou analyzu védeckého ovérovani formou teorie dokazovani, ale
chybi tu logicka procedura pro vytvareni hypotéz. Vytvareni hypotéz je kreativni ¢ast védy,
jejich potvrzovéani je logickou casti védy. Reichenbach presto vyjadfil povzbudivou tézi:
chemie dovede pouZivat logiku k objevitelstvi. A dolozil to dvéma dikazy. Prvni podal E.J.
Corey (1969) formulovanim a ovéfenim logiky retrosyntetické analyzy svéfené pocitaci
(nadzev programu LHASA je akronym Logic and Heuristics Applied to Synthesis Analysis) .
Druhy doklad je z oblasti planovani syntéz |ékd. Goodman (Goodman, Ro, 1995) navrhl a
oveéfil ¢tyfkrokovou proceduru syntézy molekuly vytipovaného potencialniho 1éku (zahdjil ji
modelovanim aktivity receptort v lidském mozku syntézou analoga morfinu, studoval
spektroskopickymi metodami a pocitaovou simulaci trojrozmérnou strukturu favorizované



molekuly, nasledovaly testy biologickymi zkouSkami a na z&kladé ziskanych informaci
modifikoval strukturu ,na miru®). Je tedy mylné tvrzeni, Ze by se nedalo v chemii objevovat
nové na zakladé logickych postupa.

Vyvoj chemickych teorii sm  éfuje k jejich systémovému zjem novani

Teoreticky vyzkum v chemii v poslednich letech je nemyslitelny bez vyuZivani kvantové
mechaniky. Rigorozni feSeni chemickych fenoménu kvantové mechanickymi feSenimi sice
nejsou snadnd, ale pokroky v teoretické fyzice, aplikované matematice a vypocCetni chemii
umoziuji pocitat chemické parametry (vlastnosti) mnoha i sloZitych molekul s dostateénou
presnosti a jen s nevyznamnymi idealizacemi. Napfiklad tym pracujici na projektu Gaussian
smérfuje k meté provadét kvantové chemické vypoclty s minimalnimi aproximacemi. Metoda
vyvoje chemické teorie spéje k jejimu systémovému zjemiovani, aby vypocty byly co nejbliz
k realité. (Filozofie véd ma pro tyto postupy termin galileanska idealizace — jsou napodobou
Galileova dila: zavadéji se nutné idealizace a ty jsou postupné zpfesnovanymi vypocty
redukovany.) PiSe o tom napfiklad Weisberg (2007) a v enormni Uspésnost kvantové chemie
v jejim prediktivnim vyuZiti véfi R. Hoffmann — €etba jeho studii a eseji (napf. v HYLE) stoji za
to.

Tim nejsou opomijeny jednoduché teorie, které jsou ,pracovnimi navody"
experimentalnich chemiku. Pro né jsou €asto sofistikovana teoreticka feSeni ¢ernou skfirikou,
z jejichZz vysledkd dovedou pro svou praci vytézit mnoho uzite¢nych informaci. Jednoduché
modely jsou nezbytné pro modelovani reakénich mechanismui na zakladé pozorovatelnych a
pozorovanych chemickych jevl. Je tu ovSem potiz v tom, Ze kognitivni kapacita ¢lovéka je
omezena, ma-li vjednom posouzeni synopticky ,zpracovat® vétSi soubor pozorovatelnych.
(Vykonné pocitate mohou zpracovavat vstupni informace hodiny i dny a je pak na uZivateli,
jestli dok&ze dobfe rozsifrovat vysledky.) Zminéné vztahy vyjadfil Hoffmann (1997) ve svém
pojeti zplsobu vysvétlovani jevu a fakt : jsou horizontalni a jsou vertikalni.

PFi horizontalnim zplGsobu vysvétlovani (explanaci) se chemik opirda o zavedené
chemické koncepce. Ukazkou mohou byt nasledujici prvni témata. Vertikaini explanace zna
filozofie véd jako nomologické deduktivni vyklady.

Nomologicky vyklad je formalni metoda vysvétlovani opirajiho se o testovani hypotéz odvozenych z obecnych zakond.
Charakterizuje védecké objasriovani nejprve jako deduktivni argumenty vychazejici z premis odvozenych z pfirodnich
zakonlG. Model je ovlivnén logickym pozitivismem v jeho implikacich, chapanych jako “pfedpis“ postupd védeckych
explanaci. Vzhledem k tomu, Ze model se vystfiha kauzality, védeckého modelovéani i zjednoduSovani a v podstaté odmita
logicky pozitismus, je ¢asto filozofy véd odmitan. Chemikdm vyhovuije.

Tento zplsob feSi chemické jevy prostfedky kvantové mechaniky. Jeji metody jsou
adaptované na poskytovani predikci na zakladé vypocta, pfi horizontalnich postupech
vyslovuje chemik predikce na zakladé analogii, fenoménu podobnosti a intuice; uzite€nou
pomuckou jsou mu posuzovani na zakladé ostfe odliSujicich rozdilC, odkryvajici trendy
v chovani srovnavanych systému.

Véda se vyviji a obohacuje mimo jinych faktord stfetanim extrémnich nazort. Jeden
takovy publikovali Bogaard (1978) a Scerri (1991, 1994): Chemické teorie o stavbé atomu a
molekul je mozné redukovat na kvantovou mechaniku. OvSem urcité klicové koncepce, tfeba
valence a vazbhy, v uvedenych €asech do kvantové mechaniky nezapadaly. Scerri soudil, Ze
standardni kvantové mechanické vypolty atomovych spekter poskytuji jen hodné
idealizované predpoklady o strukturach mnohaelektronovych systémua a nepfesnosti vnaSené
témito aproximacemi se nedaji stanovit. Z argumentu Bogaarda a Scerriho vyplyva, Ze
kvantova chemie je mimoradné osvétlujicim prostfedkem, ale nemlze chemii redukovat na
fyziku. Schwarz (v roce 2007) oponoval: Elektronovéa struktura atomud a periodicka soustava
prvkd jsou v podstaté vyvoditelné kvantovou mechanikou. Problém je zatim v danych
moznostech celé vypocetni védy.



Neni tfeba sdilet obavy z redukcionismu (0 ném ve 4. tématu); z chemické ontologie
fyzikalismu plyne, Ze kazdé véc ve svété je fyzikalni. Pokud bychom tuto mySlenku zastavali,
pak svym zplUsobem uznavame redukcionismus a dalo by se fict, Ze ontologie chemie je
redukovatelnd na ontologii fyziky.

(Fyzikalizmus je jedna z koncepci logického pozitivismu, vypracovana R. Carnapem, O. Neurathem aj., ktera podmiriuje
pravdivost jakékoliv védecké teze jejim pfevedenim do jazyka fyziky.)

Ontologie v teorii informaci pfedstavuje znalost jako mnozinu koncepci v dané oblasti a vztahd mezi nimi. Osvétluje také
smysl téchto entit. Nabizi vyslovny (explicitni) a formalizovany popis urcité problematiky. Je to formalni a deklarativni
reprezentace, kter4 obsahuje glosafr (definici pojml) atezaurus (definici vztahd mezi jednotlivymi pojmy). Ontologie
je slovnikem, ktery slouzi k uchovavani a predavani znalosti tykajici se urcité problematiky. Ve filozofii je ontologie chapana
jako formalni explicitni specifikace uspofadaného pojiméani svéta. Od Descarta Ize odvodit jeho zakladni ontologicky princip,
kde vyvozuije jistotu byti z jistoty mysleni: ,Myslim, tedy jsem“, ktery znamenal obrat ve filozofii k novovéké ontologii.
Ontologie se staly strukturnim leSenim pro organizovani informaci a maji své misto v umélé inteligenci, systémovém
inZzenyrstvi, programovacim inzenyrstvi, biomedicinské informatice, informaéni architektufe jako reprezentace znalosti o
svété a védach o ném.

Ovsem obsah ,fyzikalniho“ neni zcela jasné vymezen. KdyZz chemické entity jako
molekuly nebo ionty se stavaji soucasti fyzikalni ontologie, Ize argumentovat tak, Ze to neni
redukce chemie na fyziku, ale jenom expanze ontologie fyziky do sféry ontologie chemie.
Rada autor(i (kromé jinych jsou to Earley 2005, Needham 2010, Harré, Llored 2011) se
zabyva ontologii chemie na zakladé mereologie a dospivaji k nazoru, Ze je nutné obecné
ontologické rozliSeni mezi entitami, o kterych se da tvrdit Ze existuji, a stavy sice
nejsoucimi, ale vyplyvajicimi, vyvoditelnymi z existujicich entit.

Ve filozofii a v matematické logice je obsahem mereologie feSeni vztahll mezi ¢astmi a celkem. Podobné jako je teorie
mnozin zaloZena na pfislusSnosti vztaht mezi mnoZinou a jejimi prvky, zabyva se mereologie vztahy mezi entitami z hlediska
jejich inkluze mezi mnozinami. Mereologie byla axiomatizovana pfi aplikacich predikatové logiky na formalni ontologii (je jeji
vyznamnou ¢asti): Cokoli je ¢asti sebe sama (vztah reflexivity), ¢ast celku je sama ¢asti toho celku (vztah transitivity) a dvé
rizné entity nemohou byt jedna ¢asti druhé (vztah antisymetrie). Snadno domyslite, Ze mereologie je aplikaci matematické
logiky (jako druh ,proto-geometrie”) a umeélé inteligence (Al).

K tomu, jak je obtiZzné tuto hranici nalézat, jeden pfiklad: Atomové a molekulové orbitaly byly
od pocatku a nékdy jeSté jsou povazovany za obrazy matematickych konstruktd fyzikd a
chemikd. Chemie je ,uménim zmén“ a molekuly a orbitaly jsou typickymi koncepcemi
dokladajicimi toto podobenstvi. V roce 2004 informoval Itatani se spolupracovniky fyziky a
chemiky o tomografickém zobrazeni molekulovych orbitalt; ale jeSté v roce 2006 Schwarz
nadepsal svoji publikaci Measuring Orbitals? Provocation or Reality? Pfistrojové vybaveni

o I 13,0 1s L i . | Legenda kobrazku: Orbital HOMO
S ~ & B -~ | W = W molekuly didusiku N2. &) vypocteny ab initio
2+ 4 2F e 4 2 = 3 (Hartree-Fock), b) experimentalné
I 1 : [ 4 I rekonstruovany tomografickou metodou
4 - 4 13 8 | L -

zaloZzenou na attosekundové emisi v poli
laseru, c) teoreticky rekonstruovany za
stejnych podminek jako pfi experimentu.
Rekonstruovany orbital b) vykazuje charakteristickou strukturu, amplitudu a znaménko exaktniho orbitalu HOMO. (Haessler,
Salieri ad., 2010).

VSemi témito strankami hledani logické struktury chemie se zabyva teoreticka
chemie . Jeji naplni je formulovani teorii, které vysvétluji vysledky chemickych pozorovani.
Jejimi pracovnimi metodami jsou matematické a vypocCetni metody, které se neobejdou bez
znalosti kvantové chemie jako aplikace kvantové mechaniky. Podstatnou oblasti teoretické
chemie je porozuméni valenénim stavim atomu, jejichZz kofeny jsou v Mendélejevové
periodickém systému prvku, a elektronova struktura chemickych systému. DalSimi dalezitymi



slozkami jsou kvantova mechanika, molekularni dynamika, statistickd mechanika, statisticka
termodynamika, teorie reakénich rychlosti, FeSeni chemické reaktivity, teorie roztoku
elektrolytu, teorie reakénich siti, polymeraci a katalyzy.

K vysvétlovani a predikcim chemickych jevi a déji vyuziva teoreticka chemie fyziku.
Statisticka mechanika predstavuje most mezi mikroskopickymi jevy kvantového svéta a
makromolekularnimi vlastnostmi chemickych objektd. Na pocatku rozvoje teoretické chemie
je Schrodingerova rovnice a teorie kvantového pole. Jesté jednou shrneme hlavni odvétvi
teoretické chemie:

Aplikace kvantové mechaniky na feSeni chemickych problém

Do vypocetni chemie spada pocitacova chemie jako obecny nastroj umozniujici FeSeni
chemickych problém( s pomoci pocitace; je opfena o postupy molekularni logiky a
diskrétni matematiky spiSe nez infinitesimalni matematiky

Metody modelovani chemickych struktur se obejdou bez kvantové mechaniky

Aplikace klasické mechaniky na simulovani pohybu jader v ensemblech atomua a
molekul

Modelovani intra- a intermelokularnich interakci na PES zprostfedkované
souhrnem interak¢nich sil

Analyzy a predikce molekularnich struktur s vyuzitim matematickych
metod, ¢asto i bez pfispéni kvantové mechaniky

Teoretické studie dynamickych systému zahrnujicich reaktivni
slouceniny s vyuzitim odpovidajicich diferenciélnich rovnic

Chemoinformatika vyuziva pocitace a informacni techniky
k aplikacim na Siroky okruh problému z celé oblasti chemie

Pravé Ctete, Ze teoretickd chemie se opira pfi vysvétlovani a predikci chemickych jevd a
d&jh o fyziku. Casto se uvadi déleni jejiho soustfedéni na elektronovou strukturu, dynamiku
a statistickou mechaniku. K dal§im oblastem zajmu teoretické chemie patfi matematicka
charakterizace latek v jejich rlznych fazich (studium reakéni Kkinetiky) a studium
aplikovatelnosti matematiky v riznych oblastech (napfiklad jde o moZznosti vyuZiti principd
topologie (a nejen ke studiu elektronovych struktur), a néktefi autofi povazuji za synonyma
teoretickou chemii a matematickou chemii.

Na vétu Teoreticky vyzkum v chemii v poslednich letech je nemyslitelny bez vyuZzivani
kvantové mechaniky navazuje vyznamny dovétek ... a bez nékdy ohromujiciho rozvoje
v oblasti pfistrojového z&dzemi a jeho prostfednictvim dosahovaného poznévani
fantastickych prunikd do nitra atomarniho svéta. Uvedme si jeden z mnoha pfiklad(:
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Agentura France-Presse uvefejnila (2012) vzruSujici zpravu o tom, jak fyzikalni chemici z Ohio State
University a Kansas State University (BIaga a d.) poridili jako prvni zobrazeni pohybujicich se atomu
v molekule N, / v kvadrimiliontiné  sekundy.
Zobrazeni jsou pofizena ultrarychlym laserem; jeho
pulzy vyrazi elektron zjeho orbitald  jednoho

z atom. Elektron spadne zpét do molekuly,
vyvold  malou  kolizi pfipodobnénou vinkam na
rybniku pozorovanou jako zpétny obraz energie.
Senzory snimaji pohyb vibrujicich spojeni atomd.
Pohyb atomu je zobrazen jako mira
narustajiciho angularniho momentu
v barvach od tmavomodré k rGzoveé, ktera

odpovida oblasti nejvétSiho momentu.

Moderni védy jsou podloZeny tfemi operacemi — experimentem, teorii a vypo ¢&ty. To

plati samoziejmé také o chemii: teoreticka chemie je zaloZena na metodach analyzy,
pocitacova chemie je soustfedéna na predvidani vlastnosti a chovani komplexnich systémi
vyuzitim zakonu kvantové mechaniky (nebo klasickych aproximaci, k nimz nejsou analytické
teorie nezbytné€). VypocCetni chemie operuje v principu se zakladnimi zakony -
Schrédingerovou rovnici, Newtonovymi zakony pohybu a Boltzmannovou distribuci stavd
energie. Da se i fict, Ze vypocetni chemie je ¢4sti teoretické chemie, v niz nékteré predikce
zaloZené na aproximativnich teoriich vyZaduji pocitatové programovani a operace s Cisly.O
pocitaové chemii se nékdy hovofi jako o molekularnim modelovani nebo molekularni
simulaci.
Na soudobé urovni teoretické chemie a vypocetni chemie je cenné to, Ze dokazi predikovat
neméfitelné vlastnosti a rychlosti. V pfipadech, kdy jsou méfené Udaje k dispozici, se ukazuji
vypoctené vysledky presnéjSimi nez ty namérené (mj. to plati o tvornych teplech reaktivnich
latek). Chvalu pocitaCové chemie mizeme rozsifit o dalSi vyznamné schopnosti: k nim patfi
nepochybné vypocty geometrii a energii transitnich stavl(l a z jiné oblasti rychly screening
syntetizovanych [é€iv z mnoha tisicd kandidatd (vzpomerime na metody PCR a
kombinatorickou syntézu a banky); vypocty jsou soustfedény rovnéz na predpovedi
biologické aktivity syntetizovanych nebo proponovanych sloucenin a na hlub3i porozuméni a
explanace trendd v mnozinach ziskanych dat.

Védomi, Ze mnoho uZzitnych informaci najdeme na internetu, vede ke zménam
v procesu nasSeho zapamatovani. Spoléhame na to, Ze za nas potfebné informace
shromazdili spolehlivi experti na ur€ité véci. Pamét internetu nam umoznuje pamatovat si
meéné véci, které jinak musime nosit v hlavé, protoze nam pomahaji orientovat se
v problémech naSi ¢innosti. VSechno ma& samozfejmé druhou strdnku a na tuto druhou
stranku naSeho pohodli upozoriuji psychologové: pokud jsou si lidé jisti, Ze potfebna
informace je na internetu, sniZzuje 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 systému, které zavisi ve svych operacich
na sobé navzajem, se doplriuji jako pamétové buriky. Informace, o kterych Elovék vi, Ze jsou
na siti, si nezapisuje do paméti nijak peclivé, zato si je uklada do tzv. externi paméti (ta mu
napovida, kde ma pfisludnou informaci hledat). Ostatné to védél profesor F. Hercik davno
pred érou pocitact, kdyz mladému biologovi radil Nemusime si vSechno pamatovat, ale
musime si pamatovat, kde to najdeme.

A co z toho plyne pro &tenére:
Tato broZzura je vyborem, subjektivnim excerptem z fantastického objemu chemickych
poznatklli a faktologie: je vsazena do ramce naznadujiciho systemizaci metod, které

chemikovi radi, jak by mél své vlastni i zprostfedkované poznatky uspofadat v mysli, jak je
hodnotit, jak s nimi co nejucinnéji pracovat.
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Informace, které by si chemik mél pamatovat
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