1. Prvnim Ukolem je vymezeni objektu zajmu

1.1 Uréit studovany objekt (chemickou slou  €eninu, reak €éni soustavu atp.) ,sam o
sob é&“: timto vymezenim objektu se ur  &i jeho totoZnost, jeho podobnost s
ostatnimi systémy a rozdilnost od ostatnich objekt & v daném systému.

ohodnoceni charakteristickych vlastnosti chemického systému, at’ je jim jednotlivd vychozi molekula,
nebo schéma chemické reakce. Chemické vlastnosti latky je mozné posoudit jen na zakladé jejiho
zafazeni do systému chemickych slouc¢enin. Pohybujeme-li se v okruhu organické chemie, mizeme
sestavit nasledujici sled generickych skupin organickych slou¢enin:
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Na pomysiné vyvojové spirale vystihujici postupnou slozitost systémi je naznaena navaznost
zéakladnich tfid organickych slou¢enin.

Vzorce molekul organickych slou¢enin rozkladdme v mysli na substrukturni jednotky, které jsou
nositeli charakteristickych znakd a projevl. Podle nich je vytvafen klasifikacni kli€¢ a charakteristické
substruktury jsou samoziejmé také v pfeneseném smyslu indexy, které umozfuji sjednocovani
slouéenin na principu podobnosti a logiky substituent (funkénich skupin). Tyto substrukturni jednotky
jsou experimentalné uchopitelné (spektroskopickymi a fotometrickymi metodami).

Deduktivni sjednocovani zkuSenosti si vynucuje nahrazeni empirickych postupl neempirickymi,
rozsifeni chemického, ,molekularniho” jazyka o abstraktni sémiotiku a vnofeni dokonalé chemické
symboliky do SirSiho ramce molekularni informatiky. To napovida, Zze na programu je pfenos metod
informatiky na analyzu chemickych systém{; biologové v tom uz chemii pfedesli v biosémiotice.

Sémiotika, ktera ma v lingvistice vlastni terminologii pro oblast vyzkumu informace, je aplikovana
na systémy znaku, kéda, symbold, signalt a zprav ve formalizovanych jazycich konkrétnich véd. Kdo
Iépe nez chemici vi, jak velice komplexni informace v maximalné redukované formé poskytuji symboly.
Sémioticka vybava znak(, symbold, zprav a informaci o déni v a mezi reagujicimi latkami na chemické
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a biochemické Grovni rozSifuje v nové informatice postupy poznavani v chemii. Chemosémiotika mize
predstavovat nové paradigma chemie.

V okruhu organickych sloucenin uspofadame substrukturni jednotky podle tfid sloucenin.
Substruktury jsou znaky charakterickymi pro

alkany cykloalkany alkeny alkyny areny
—CH; —CHy— —CH—
\ # —C=CH c—c=c—C —CH=CH— @
halogenderivaty hydroxyslou¢eniny ethery estery mineralnich kyselin
—C—halogen —OH alkoholy fenoly — O—akyl —O—anyl // \\ —O—X (X£C)
o]
thioly a sulfidy sulfonové kyseliny a derivaty aminoslouceniny
—SH —s—akyl —S— (sulfidy) —S—S— Z/ \3 —S0 —S0; —SOH —S0,Cl —SO,NH, — NH, —NRR'
S
N-heterocykly slouceniny s N=N, N=N, N-N vazbami nitroso- a nitrolatky nitrily
=
@ @) CHaN; A" —N=N— —NH—NH— TNO NG TG, TCN CHCN
\N N
organokovové slouéeniny karbonylové slou¢eniny aldehydy,ketony,keteny
—C—M c=0 —CHO —CO— —‘c:c:o
karboxylové kyseliny a funkéni derivaty substituéni derivaty karboxylovy ch kyselin
—COOH —COX —COOR —COOOC— —CONH, Xf‘cfczo NH,—CH—COOH

I
derivaty kyseliny uhli¢ité

O=C=0 COCl, EtO—COOEt —N=C=0 NH;—CO—NH,

Tato molekulova podobnost usnadhuje poznavani chemie ve v3ech jejich Castech
(kterymi jsou struktura molekul, jejich topologie a geometrie, vznik a zanik vazeb pfi reakcich,
spektralni projevy latek, reaktivita a mechanismy chemickych reakci a stereochemicky prabéh
reakci). Molekulova podobnost je zakladem klasifikaénich schémat a taxonomie v chemii, a
samoziejmé nejen v ni, protoZe poskytuje informace o vSech strankach sloucenin.

S omluvitelnou zatvrzelosti opakuji jeden ze zakladnich axiomd chemie: V zakladech
strukturni teorie byla hypotéza pfedpokladajici, Ze chemické slouceniny jsou si podobné ve
svych pozorovatelnych vlastnostech a v chovéni, jsou-li si strukturné podobné jejich zakladni
jednotky (atomy, molekuly, ionty, substituenty, substruktury...). Sledujeme-li historii vzniku a
rozvoje koncepce molekularni podobnosti, je spjata s moZnosti korelaci strukturni podobnosti
molekul s korespondentni podobnosti vlastnosti a projeva molekul.

Kazdy chemik nosi v hlavé systematickou Kklasifikaci slou¢enin uspofadanou do tfid
podle podstatnych znak(. V anorganické ¢asti chemie je zakladem systému Mendélejevova
periodicka soustava prvkd, uspofadana v poradi rostoucich protonovych d&isel. Prvky,
zafazené mezi nekovy a kovy, jsou kombinovany se ,substituenty” (vodikem, atomy
halogenu, kyslikem, sirou atd.), takze jsou zafazovany do podmnozin hydridd, oxidu, sulfidd,
siranli, dusitand a dusi¢nanu, fosforitand, fosfore¢nand,... . V okruhu slouéenin uhliku,
oznacovanych jako organické slouceniny, jsou podstatnymi klasifikacnimi znaky uhlikaty
skelet, jeho substituce atomy vodiku (ve tfidach uhlovodikd) a atomy ¢i skupinami dalSich
prvka (ve tfidach derivata uhlovodikd). Ve strukturnich vzorcich jednotlivych uhlovodika a
jejich derivatt pak nachazime spole¢né substruktury: jsou ¢astmi jak uhlikaté kostry (alkand,
cykloalkanu, alkend, cykloalkenl, alkynd, arend,...), tak také substituentd v derivatech
uhlovodikt (-O-X, >C=0, -N=",...), které zndme jako funkéni skupiny. Chemik jako Sachista
obhlédne nejdfiv synopticky celkovou situaci (strukturni vzorec) a navazné zapoji poznavaci
dynamiku zaloZzenou hlavné na vytvareni operacni struktury postupu feSeni tlohy: ta zavadi
zpfesnéni strukturniho vzorce do formy elektronového vzorce s formalnimi naboji vyvozenymi
uplatnénim
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ry je urCujici pro zarazeni studované 1ot 5 &’D

struktury do jedné ze znamych tfid slou¢enin. Jinou ukazku skeletu muzete zapsat dejme

tomu pro oxoslouceniny, N 5 5
3+ (N NG+ O (X5 o (Mo
—C—C=C-D cLici-cE0" & 5 % (50
A ST T L QA /7T T
v obecném priblizeni skeletl takto: = o Y

Karbonylova skupina >C=0 je strukturnim znakem sloucenin, které reprezentuje obecny

vzorec; mnohotvarnost obmén substituentd X a Y je pficinou pestrosti a velkého poctu
karbonylovych slou€enin. Je ucelné je Clenit takto:

X,Y =H, C(sps)mohou byt CHs, C,Hs,..., Ph-CH,, CR,;=CHCHj,...CICH,, HOCH,CH,...

A

B X,Y O C(sp®), C(sp) ato CR,=CH, C¢Hs, RC=C,...

C  X,YOZPpro HO, OAKk, OAr, OAG,....SH, SR.....NR;, Hal, NHOH, N,,...
D

X,Y OC=(C(sp?), N(sp?), O(sp®) Ve strukturach >C=C=0, -N=C=0, 0=C=0, IC=0

nékdy jsou uvadény v obecném schematu neobsazené vazebné carky pro
symboly atomu, funkéni skupiny ad., nékdy také symboly X a Y.

V okruhu anorganickych  molekul pfedstavuji skelety atomarni seskupeni
charakterizujici dané tfidy sloucenin. Tedy napf. nitroso- a nitroslouceniny a jejich
modifikace napovime touto podmnoZzinou skeletl

©,0— o Sulfenové, sulfinové a sulfonové kyseliny a jejich
e 7N v 7 v
5 5 obmeény vybérem
®,0 —e=a s e R 5y X=OH  sulfenové kyseliny (nestabilni)
—N ® _ S :
o— =—N=0lI —G— Hal sulf_enylhalogemdy _
= NR, amidy sulfenovych kyselin
0 0 SCN sulfenylthiokyanaty
—N/ N —N o OR estery sulfenovych kyselin
N = =
O—H ok ol
o) OH  sulfinové kyseliny
_——— 0°  soli sulfinovych kyselin
% Hal  sulfinylhalogenidy
NR, amidy sulfinovych kyselin
OR estery sulfinovych kyselin
DalSi systémy si snadno vybavite, a OAc  anhydridy sulfinovych kyselin
jist¢ si je dovedete kombinacemi

vyvodit.
101 OH  sulfonové kyseliny
! 0°  soli sulfonovych kyselin
1 Hal  sulfonylhalogenidy
(o] NR,  sulfonamidy
OR  estery sulfonovych kyselin
OAc anhydridy sulfonovych kyselin

DalSim krokem je ureni funkéni skupiny (substituentu) a jeji pfipojeni na ,virtualni®,
neobsazené vazby skeletu. Nejsem naklonén tradi¢nimu déleni chemie na anorganickou a
organickou a vtomto kroku vidim jednu z pfileZitosti zopakovat tézi Chemie je jen jedna
(inou, z hlediska teoretické chemie podstatnéjSi, ukédzal Hoffmann svym izolobalnim
principem; a doloZeni je samozfejmé vic, nabizi je také teorie chemickych grafu...). Ukazku
skupin, uplatnitelnych na uhlikaté i ,anorganické” skelety, Ctete v jejich souboru. Jejich
spojovanim s uhlikatymi skelety uhlovodik(l odvozuji chemici derivaty uhlovodikd a struktury
organokovovych slou€enin i struktury molekularnich struktur nekovud a kovu:
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Ukazka uplatnéni: Systém derivatt uhlovodikd odvozujeme pfifazenim skupin k zakladni substrukturni
jednotce. Pocinaje methylem jsou skupiny sefazeny v pofadi rostoucich priorit (srovnej Cahnova-
Ingoldova-Prelogova pravidla).

H -CHs -CH(CHa)2 -COH -NH; “OC=N -PH,
-Li -CH,CHs -CH(CH.), -COCHs -NHs" -OCOH -PH,=O
-Na -CH,CH,.CH,CH;  -CH=CH, -CONH, -NHCH; -OCOCHs; -PH(OH)=0
K -CH=C=CH, -COO -NHCOH -ONH; -P(OH),=0
-F -CH,CH(CHa), -CH=C=C=0 -ON=0 s
-Cl -CH=C=0 -COOH -N(CHa): -00 -SH
-Br -CH,C=N -C(CH3)3 -COOCH; -N=CH; -OOH -SCH;,
- -CH,CHO -C=CH -Cc=0 -N=C=0 -OF -SCN
-BeH -C=CF -COF -N=C=S -ocl -SCF;
-Mg-X -CH,COO’ -c=ccl -cocl -N=C -OPH,=0 -SH=0
-Zn-X -CHNH; -CFH, -NHNH;, -OPH(OH)(=0)  -SH(=0),
-Ca-X -CH,COOH -CFH -MgH -SFs
-BH, -CH.NHCH; -CFs -N=NH -AlH, -SSH
-BR; -CH,COF -CH,SH -N=N=N -SiH
-AlH, -CHNO; -NHOH -SiHs
-AIR, -CH,CHS -CSH -N=0 -SiF

-CH=NH -CSCHs -NO, -SiFH,

-CH,COCI -CH=N=N -CCIH, -NHF -SiFH
-C=N -CCIFH NF» -SiFs
-CH,OH -CCIF, -0 -sicl
-CCLH -OH -SiCIH,
-CH,OOCH; -CCl,F -OH," -SiClH
-CCls -OCHs -SiCl,

Pro poznavani (dosud) nepoznaného) na zakladé (jiz) poznaného je rozhodujici
fenomén podobnosti. Fenomén podobnosti  zahrnuje fadu typl a patfi k nim predevSim
srovnavani a analogie.

Dva fyzikalni systémy se popiSi jako podobné, jestlize pfedstavuji dvé razné fyzikalni
realizace téhoz (matematického) modelu; posoudi se vSechny atributy struktur a reakci (srv.
korelaéni matici vztah( mezi ur€ujicimi strankami chemickych systému), dale podminky, za
nichz jsou jejich projevy registrovany, urci se vztahy vypovidajici o urcité strance dané reality
a definuje se, v em si jsou srovnavané systéemy podobné — a pfipadné i mira korespondence
mezi dvéma systémy. Hovofime-li o podobnosti, ta ma vice podob:

Typ podobnosti spole¢né atributy systému  zobrazeni mezi systémy
vztahy
Identita, totoZnost vSechny vSechny
simulace mnohé mnohé
izomerie mnohé mnohé
model mnohé mnohé
podobnost nékteré mnohé
abstrakce nékteré mnohé
srovnavani (matching) nékteré mnohé
analogie nékteré malo
metafora nékteré nékteré
anomalie mnohé nékteré
zdani zadné zadné
nepodobnost z&dné z&dné

Srovnavanim chceme zjistit (a pfipadné ocenit) podobnost dvou (a ovSem také vice) objektl
nebo systému. Mnohost riznych forem a situaci, ve kterych se s podobnosti setkavame, ma odraz i
v fadé synonym — pfibuznost, souvztaznost, relace, korelace, shodnost, analogie, ekvivalence, blizkost
(proximita), komplementarita, spoleény znak, totoZnost, izomerie, izosternost ad. Clovék se vymariuje
ze zahlceni zéaplavou jednotlivin tim, Ze je na zakladé podobnosti tfidi (podle spoleénych znaku),
klasifikuje a shlukuje (pomoci vyznamnych znak(), vytvafi systémy a klice k rozpoznavani jejich
jednotlivych ¢lend, vytvafi obrazy, reprezentace objektd, jevi a déja a jejich modely, odkryva principy a
regule transformaci systému v jiné podobné systémy, aranzuje simulaci procesu, aproximuje feSeni,
hleda spole¢né jmenovatele a matematické vyrazy pro né (indexy podobnosti).
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Srovnani je nékdy do od¢i bijici. V mnoziné karbonylovych slou¢enin, modelovanych na strané 3/1, se doplnénim
schémat strukturnich vzorct dospéje k tomuto obrazu podobnosti:

(AA)CH3\ (AA)CH3\ (AB)CH2=CH\ (AB)CH2=CH\ (AB)Ph\ (AB) Ph\
,C=0 /C=O ,C=0 /C=O =0 C=0
H CHg H CHg H cHy
acetaldehyd aceton akrolein methyl(vinyl)keton benzaldehyd acetofenon
(BB) Ph_ (AC)CHa, (AC)CICHz (BC)Ph (CCYHaN_ (D)
C=0 C=0 C=0 C=0 C=0 CH,=—C=0
/ / / % /
Ph HO Cl HO HoN
benzofenon kyselina octova chloracetylchlorid kyselina benzoova mocovina keten

A v ¢em se odliSuji? PfedevSim v reaktivité reakéniho centra >C=0 , ovlivnéné elektronovymi efekty substituentd. Schematicky

~— ROSTOUCI REAKTIVITY KARBONYLOVEHO UHLIKU ﬁ
52 50 500 5.0 50 50
—Co  —C_ —C_H —C__ —Cs¥y —C__
o oW N oo D <
NS}

Abstrakci rozumime proces odhlédnuti od nékteré kvality v posuzovaném slozitém systému,
také akt myslenkového vydéleni jednotlivin oddélené od jejich ostatnich charakteristik. Abstrakce je
zahrnuta ve zobecnéni: ve smyslu vybéru relevantniho (podstatného) znaku a vylouceni
nepodstatného, i ve smyslu poznavaci rekonstrukce s respektovanim postupu od jevu kjeho
podstaté.Jde rovnéz o rekonstrukci ndzorného a empirického do jiné roviny poznani a o rekonstrukci
konceptualniho poznavani jevll, déji a objektd zuCastnénych na déjich se zfetelem k cili a metodé
feSeni.

V této souvislosti si pfipomeneme obsah a Ulohu kvalitativniho a kvantitativniho mysleni: Ve
védecké metodé ma nepochybné prvofadé misto kvantitativni mySleni. Kvantitativni, abstraktni
matematické zpracovani problému vylstuje v nekauzalni mySleni. Je ovSsem matematicky precisni,
konsistentni a rigorosni.

KVANTITATIVNi MYSLENI
Abstraktni mysleni, v protikladu s ndzorem konkretismu, je ABSTRAKTNI
schopnost uZivat symbolické reprezentace nebo logiky
k formulovani generalizaci a ty jsou charakterizovany jako
schopnost pochopit podstatné a spole¢né vlastnosti, rozpoznat
v mysli rizné aspekty situaci a postupovat od jedné feSené
situace k nasledujici, myslit v symbolech a dospivat ke @any zpracovani
spravnym zavérdm. Konkrétni mysleni vychazi z konstatované sJev problému
skuteénosti v daném case a misté. Predpoklada zvladnuti
abstraktniho jazyka pro vSechny dané situace. Abstraktni
mySleni je vlastni matematikim, védcim a je pfedpokladem logiky Eoca
analytického porozuméni problémdm. A neni odtrzené od —
lity, chemie napfiklad dokéze feSit problémy gastronomie HONKRETNI
reaiity, pri i P Y9 ' KVALITATIVNI MYSLENI
Iékarstvi, technologii i astrochemie.

matematicky
box forma

V roce 1947 publikoval H. Wiener své nazory na vztahy mezi matematikou a chemii v poukazech
na relace mezi teplotami varu a molekularni strukturou alkant a dalSi podobné tehdy znamé relace.
Strukturu molekul uvazoval jako graf v matematickych kategoriich. Na néj navazal brilantni kvantovy
chemik Platt (1952) a do uvaZzovanych vztaht vkladal fyzikalni obsah. WienerQv odkaz potkavame m;.
ve Wienerovych indexech podobnosti, ve kterych extrahoval reélna Cisla z chemickych grafu.

Analogie je jednim druhem podobnosti: jde o interpretaci jednoho systému v termech nékterého

jiného systém, vyslovenou jako zaveér, Ze studovany systém ma urcité znaky, stranky, projevy, vlastno:
sti spole¢né se srovnavacim zndmym systémem.
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Rouvray (1992) definoval analogii takto: Dva fyzikalni systémy S a S” se popisi jako strukturné analogické, jestlize predstavuji
dvé razné fyzikalni realizace téZze matematické struktury. Analogie tedy mohou byt modelovany pomoci termd matematickych
struktur. Podle DaCosty a Frenche pfedpokladame, Ze struktura S, vnesena myslenkovym procesem do okruhu védomi, A, je
vyjadritelnd obecnym vyrazem S=(C,R) ,iO1,
ve kterém lomené zavorky vyjadfuji zobecnénou matematickou strukturu, C je mnozina konceptd — pojm@ obsazenych v A, R; je
rodina vztahu definovanych nad C, ai 0| s | predstavujicim pfisluSnou mnozinu indexd.
Analogie mezi dvéma strukturami S a S” mlze byt definovana jako rodina 1:1 zobrazeni, provedenychzSdo S’,M:ci - ¢ ato
podle pravidel (1) vyberou se vSechny atributy pojm0a, A(c] - [Ac)),

(2) zkonstruuji se vztahy mezi pojmy, R(c,, ¢;)] - [R(c’, ¢) a

(3) definuje se analogie vytvofenim priniku ' mnoZzin vztaht R; a R/

n m
I je povaZzovan za strukturni typ analogie. T={D RN IR} iel}
i=1 i=1

V Gsudku z analogie neposkytuji myslenkové postupy logicky
nutné zavéry. OvSem nabizi relativné opravnéna ocekavani a v daném okruhu probléma casto i

a dava nam nadejnou Sanci vzdy, kdy nas pfivadi na myslenku, kterou miZzeme ovéfit. Nebo kdyz nas
inspiruje k odkryti strukturni &i jiné podobnosti mezi (i na prvni pohled riznymi) jevy.

Pfi hledani podobnosti jde o interpretaci jednoho systému v termech nékterého jiného
systému, kterou vyslovime jako zavér, Ze studovany systém ma urlité znaky, stranky,
projevy, vlastnosti spoleCné se srovnavanym systémem.Podobnost usnadriuje a v podstaté
umoziuje induktivni pochopeni, vysvétleni a utfidéni skuteCnosti prostfednictvim naSich
znalosti a empirie; podobnost vSak také obsahuje deduktivni cestu k nové pfedpovédi, ktera
je soucasné prostiedkem korigovani a zpfesfiovani premis tim, Ze posuzujeme Uspésnost
pfedpovédi porovnavanim s experimentalni skute¢nosti. Tak se podobnost stava
vychodiskem samoregulujiciho, to je efektivniho zplUsobu hledani postupu vedoucich k
poznani nového. A protoZze podobnost mizeme vyjadfovat kvantitativné (indexy podobnosti
ap.), stala se zaroven prostfedkem ovéfovani hypotéz.

Kdykoliv se chemik setka s chemickym strukturnim vzorcem slouéeniny, hled4 v ném nejprve
zndmé substruktury (skelet), fragmenty, substituenty, funkéni skupiny, které umi ze zkuSenosti
pojmenovat a zarfadit. Hleda molekularni podobnost (Molecular Similarity, MS). Stejny rekognoskacéni
postup voli pfi deSifrovani chemické rovnice, ktera popisuje chemickou reakci vcelku nebo ve vétSich ¢i
mensich podrobnostech (zaznamem reakéniho mechanismu): hledd chemickou podobnost
(Chemical Similarity, CS). V obou pfipadech muze nas chemik vyuzit technik, které mu nabizi svou
bohatou sémiotikou matematicka chemie. Jak, ukazi nasledujici stranky.

1.2 Zkoumami se sklada jako posloupnost analyzy  a syntézy

Pro studium vztahl mezi strukturou a vlastnostmi latek je otazka miry, v jaké je jedna molekula
(reakce) podobna druhé, feSena raznymi prostfedky. Protoze struktura molekul a jeji zmény v prabéhu
a vysledku chemické reakce jsou dany podstatnym projevem elektrond, a tim je elektronova hustota
p(r), jsou nejcastéji pouzivanymi kvantitativnimi metodami posuzovani podobnosti molekul a reakci
indexy podobnosti , Rag. V dalSich statich se k nim vratime.

Uvodem do dalSich stati maze byt G¢elna poznamka o metodach zkoumani uplatfiovanych
v chemii:

V komentéfi psychologa je feSeni probléma (Gloh) poznavaci proces. Proto je tfeba vnitini jevy,
které jsou zakladem feSeni Uloh, zkoumat jako posloupnosti aktll zahrnujicich
 shirani Udaju a dat o znacich a vlastnostech prvkd, které vytvareji podminky uloh,
* jejich uspofadani a tfidéni podstatnych od (v danych souvislostech) méné dilezitych,
 vystizeni a pochopeni vztah(l mezi prvky daného systému,
* zjiSténi chovéani posuzovaného systému jako celku a postupné jeho jednotlivych prvka a

to ve stéle hlubsich vzajemnych vztazich,

* natomto zakladé se prohloubi porozumeéni problému, na ktery je poznavaci proces soustfedén.

Znama je také SCISSORS metoda (Haque, Pande) zvladajici techniku urychleni hledani chemické
podobnosti transformovanim Tanimotovych skére podobnosti na vnitini produkty; pocita metrické
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vnoreni pro malé zakladni soubory molekul, které rekonstruuji optimélné dané produkty a promitaji je
do vektorového prostoru.
Vypocetni odhad podobnosti vyZaduje pfesné definice.
« Strukturné podobné molekuly maji podobné vlastnosti a chovani: zakladni projevy chemické
podobnosti, dlouhodobéa zkuSenost a ¢asto vyjimky (ty jsou nezbytné!)
« Identifikace co nejvétSiho objemu informativni reprezentace molekularnich struktur
» Méfitka podobnosti
» Numericka reprezentace chemické struktury: strukturni podobnost, podobnost zaloZzenou na
deskriptorech, 3D podobnost, spektralni srovnavani podobnosti, kvantovou mechaniku, ad.
 Srovnani mezi numerickymi reprezentacemi: Vzdalenost, asociace, korelace,
 Hledani substruktur
« Uréeni nejvétsi spole¢né substruktury
 Vyhledani fragment(: atomy, pocitani vazeb pfip. kruht, stupen konektivity,, fragmenty
soustfedéné na atomy, na vazby, na kruhy; ,otisky prstd“, molekularni hologramy, okoli
atomu
*Topologické deskriptory: Hosoyudv, Wienerdv, Randi¢lv, indexy matic vzdalenosti grafl
(Boncev, Trinajsti€), indexy konektivity vazby (Basak), Balabanovy J indexy atd.;
vstupni ohodnoceni vétveni, linearity, pfitomnosti kruht a ostatni topologické znaky;
shaha o pouZziti 3D informace (matice vzdalenosti misto adjacency matic).

Pojem chemicka podobnost (chemical similarity CS a Uzeji molecular similarity MS) je jednou
z vyznamnych koncepci také chemoinformatiky. Takze ji nachazime v pocitatovém feSeni predikci
vlastnosti chemickych slou¢enin, zejména pak pfi hledani Ié€iv s pozadovanymi vlastnostmi probiranim
obséhlych databazi. Na podobnosti zalozeny virtudlni vybér pfedpoklada, ze vSechny slouceniny
v databazi podobné zvolené struktufe maji podobné biologické GcCinky. To sice nemusi byt vzdycky
pravda, ale i tak je to velmi efektivni pfistup, mame-li co €init s miliony slouc¢enin. Molekuly se vybiraji
podle strukturnich kli¢d nebo molekularnich ,otiskd prstd“ s 2D i 3D informacemi. Strukturni klice
vychazejici s fragmentl zvladaji v méné rozséhlych 2D souborech napfiklad MDL kli¢e Daylight, BCI a
UNITY, na principu ,fingerprints“ systém Tripos ad. majici za indika¢ni prikaz Tanimot(v koeficient.

4. téma zahajime Uvahou o komplexit &. V souvislosti s vymezenim objektu zajmu se
tomuto fenoménu nemuzeme vyhnout: Realny svét, jehoZ jsme nepatrnou c&asti, realny
systém v ném preménujeme v nasi mysli ve formalni systém a dobirdme se jeho modelu. Svét
je komplexni. Formalni systém, ktery ndm usnadfuje jeho chapani, vS8ak mize byt dspésny
jen z ¢asti. Dlouho jsme se spokojovali s Newtonovym paradigmatem chapanym jako formalni
systém, ovSem postupnym rozvojem ontologie se naSe chapéni i vtomto sméru méni.
Vysvétleni poskytla teorie komplexity s moznosti dokonalejSi formalizace. Komplexita je
vlastnost systému realného svéta, kterd nas nabada hledat ostfe rozdilné zpusoby naSich
interakci se systémy. V tom smyslu, Ze najdeme-li (vytvofime-li) ispésSné modely formalnich
systémul, muzZzeme popisovat kazdy rozdilny aspekt aniz bychom jej odvozovali od dalSich
aspekta.

KODOVANI 2

[F \ \7 weace 3 VZtah modelovani: Reélny systém je zakdédovan do
KAUZALITA ] «\/ 3

> — B i formélniho systému, aby imitoval kauzalni déje
—T FORMALNI - 7 7 v v . . . z z Z

;( - svsTéw \ vrealném svété implikacemi ve formalnim systému.

i /j Dekodovanim se zjisti, jak se systém zméni. Vztah

~ T~ ¢ modelovani zmény se stdvd modelem redalného
\,W“\\\’\_{//

procesu.

=57 |
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Komplexni systém charakterizuje pozorovatelné chovéani plynouci z interakci mezi jeho
¢astmi — a to je divod, pro€¢ nemuze byt rozkladan, fragmentovan aniz by pozbyval svoji
identitu a celistvost. Teorie komplexity spada do teorie systému a je funkéni na zakladé ideje,
Ze systém je vic nez soustava dilcG. Védci proto dospivaji k abstrakci a k pocitacové
simulaci, aby se dopidili informaci o ustaleném stavu systému formou invariant, limitnich
cykll a atraktortl. A kdyz vSechno kolem nas je slozité, komplexni, ma samoziejmé teorie
komplexity vyznamnou Ulohu pfi feSeni vSech védeckych problém(. Vyznamni protagonisté
teorie komplexity Rosen a Mikulecky (2002) ji definuji jako vlastnost systému realného svéta,
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ktera se vyjevuje nezpdsobilosti pouZzit néjaky formalismus, ktery by byl adekvéatni vSem jeho
vlastnostem.

VétSina systémd, kterymi se zabyvame v chemii, je vysoce strukturovana a silné
interaktivni. Nelze je zredukovat na jednotlivé komponenty aniz bychom poztraceli velky podil
jejich systémové identity. Mikulecky (2002) vidi feSeni tohoto dilematu v termodynamice
zpracované teorii siti — tedy ve spojeni klasické a nerovnovazné termodynamiky s teorii siti a
kinetikou. ReSeni poskytuje mnoZzina rovnic vektorovych stavid, kterd spada do teorie
fyzikalnich systému.

Reseni je svéfeno programu SPICE (Simulation Program with Integrated Circuit Emphasis), ktery
je simulatorem obecnych systémd. Teoretické vystupy ,network thermodynamics® jsou novymi
vyznamnymi pFispévky k teorii o komplexité. Aplikace topologického posuzovani vyuzitim Tellegenova
teorému doklada, Ze existuje matematicka struktura, ve které mohou byt vSechny fyzikalni systémy
znazornéna kanonicky. Dokonce Siroce zndmé vysledky Onsagerovy nerovnovazné termodynamiky
mohou byt interpretovany nové a rozSifeny s vyuzitim téchto novych, vice holistickych koncepci o
systémech. Mikulecky doklada své naméty fadou aplikaci v chemii i v biologii.

Tellegenlv teorém (1952) patfi k nejvyznamnéjSim teorémdm teorie siti. Odvozuje se od né&j fada teorémd o distribuci
energie a principt extremal a je aplikovatelny na rGznorodé systémy siti. PGvodné byl formulovan jako jednoduchy vztah
mezi hodnotami Kirchhoffovych zakon( teorie elektrickych okruhl. Tellegentv teorém nachazi vyuziti pfi analyze slozitych
systém siti v chemii, biologii, v metabolickych sitich apod. (Jisté jste postfehli, jak je védach vSechno provazané...).
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