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Rozprava o metodé
Metodologie, sémiotika, logika, logicka struktura chemie
Algoritmus metod zkoumani
Zkoumani se skladéa jako posloupnost aktd analyzy
proces reSeni probléma, fyzikalni svét je strukturovany, odkryvani a
potvrzovani novych poznatk, vytvareni hypotéz
Vyvoj chemickych teorii sméfuje k jejich systémovému zjemrovani
kvantova mechanika a vyvoj chemickych teorii, horizontalni a
vertikalni zpGsob explanaci, nomologicky vyklad, ontologie v teorii
informaci, mereologie v matematické logice, tomografické
zobrazovani molekulovych orbitall
Teoreticka chemie
kvantova chemie, vypocetni chemie, molekularni modelovani,
molekularni dynamika, molekularni mechanika, matematicka
chemie, teoretick&d chemick kinetika, chemick4 informatika;
moderni védy jsou podloZeny experimentem, teorii a vypocty;
transaktivni pamét, systemizace metod

1. Prvnim Ukolem je vymezeni objektu zajmu

1.1 Urceni studovaného objektu
systém chemickych sloucenin, rozklad molekul na substrukturni
jednotky, logika substituentt, sémiotika pro oblast vyzkumu,
informace, biosémiotika, molekularni podobnost, systematicka
klasifikace slou¢enin usporadana do tfid, Mendélejevova periodicka
soustava prvk, funkéni skupiny, fenomén podobnosti; srovnavani,
abstrakce, kvantitativni mysleni, kvalitativni mysleni, analogie,
molekularni podobnost, chemicka podobnost

1.2 Zkoumani se sklada jako posloupnost analyzy a syntézy
Indexy podobnosti, vypocéetni odhad podobnosti: zékladni projevy
chemické podobnosti, identifikace informacni reprezentace struktur,
méfitka podobnosti, numerické reprezentace chemické struktury,
vzdalenost-asociace-korelace, hledani substruktur, uréeni nejvétsi
spole¢né substruktury, vyhledani fragment(, stuper konektivity,
molekularni hologramy, topologické deskriptory indext matic
vzdalenosti grafli, indexy konektivity vazby, ostatni topologické
znaky. Komplexita, teorie komplexity, termodynamika zpracovana
teorii siti, Tellegen(v teorém v teorii siti

2.Urc€eni osobitych vlastnosti objektu zajmu

Teorie systému; oteviené a uzaviené systémy, systémové mysleni,
prvky systému

2.1 Vyhledani zékladnich obecnych tdaju o vazbéach
uréeni totoznosti objektu, zafazeni v systému podobnych entit,
znaky nepodobnosti. Dominantni reakéni centrum a jeho
parametrizace (valenéni uhly, rozdily elektronegativit, polarita
vazeb, disociacni energie vazeb, hybridni stav atoma, spektralni
charakteristiky, lokalni tvrdost...)

2.2 Srovnani informaci s Udaji o analogickych reakénich centrech
srovnani elektronegativit, polarizovatelnosti, ionizacnich potenciald
a elektronovych afinit, tvrdosti, DE vazeb. Fenomén podobnosti
(pfibuznost, relace, korelace, shodnost, analogie, ekvivalence,
proximita, komplementarita, spole¢ny znak, izomorfismus,
izomerie, izosternost, izoelektronova analogie, izolobalni
analogie..., totoznost)
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2.3 Vzit v Gvahu hybridni stavy atomu charakteristickych reakénich
center ve sledované molekule
hybridni orbitald, hybridizace centralniho atomu v komplexech
zmeény hybridnich stavl reakénich center. Program CAMEO a jeho
princip, formalizované Ucetnictvi valenénich elektrond, konverze
valenénich stavd atom0, modely substituci, adici, eliminaci,
elementarni kroky (EP), epizody. RozloZeni elektronové hustoty,
mapy elektronové hustoty
2.4 Pro charakterizaci molekuly jeji elektronovou hustotou vyuzit modelu
valenénich stavli atom
kody valenénich stavd atomd, VSA, hrani¢ni orbitaly a jejich
energie,Ctyfslozkovy vektor VVS, atom v molekule (AIM), soupis
VSA vybranych prvkU; atomovy vektor, vektor dvouatomového
synthonu, devitislozkové valenéni stavy atomovych vektor,
2.5 Reorganizace valenc¢nich elektron(i jsou modelovany konverzemi
valengnich stav( atom
modelovani elementéarnich krokd, zmény VS atomu, étyfrozmérny
Euklidovsky prostor a geometricka reprezentace VSA, reakéni
vzdalenost mezi dvéma izomernimi grafy, matematicky model
organické chemie, symbolika a kddovani elementarnich konverzi
ECSAV

3. Posuzovani slou¢eniny jako jednoty vnitfnich protikladu
synoptick& analyza systému, substrat, reagent, reaktanty, energie
vazebnych a antivazebnych MO, Bornovo-Oppenheimerovo para-
digma, Hellmannlv-Feynmanuv elektrostaticky teorém

3.1 Informace o kvantové chemickych parametrech o energiich
hrani¢nich orbitalt, Fukuiho funkcich tvrdosti/mékkosti a dalSich
parametrech

metody a prostfedky hodnoceni chemickych struktur,

kvantové chemické metody, semiempirické metody, DFT ad.
molekulova mechanika, Hammettova zavislost DE vazeb,

kvantova chemie AIM, Laplacian, lokalni indexy reaktivity chemické
potencialy, chemicka tvrdost, Fukuiho funkce, ioniza¢ni potencialy a
elektronové afinity, Koopmansuav teorém

3.2 Vyuzitim dipélovych moment(, elektronegativit, naboju na
atomech, elektronovych hustot, hodnot konstant o z LFER ocenit
elektronové efekty v molekule: kvalitativni posouzeni vyhledanych
potenciélnich reakénich center

problémova situace, orientacné-analyticka faze, strategicko-
operacni faze, synteticko-operacni faze, elektronové efekty, VSA,
chemicka tvrdost AIM, fotoelektronova spektroskopie PES, spinova
rezonancni spektroskopie ESR; naboje na atomech, elektronovy
chemicky potencial, elektronegativita. Poruchova teorie chemické
reaktivity. Skelet, odstupujici skupina, teorie tvrdych a mékkych
kyselin a bazi, HSAB

3.3 Chemicka sloucenina jako jednota stalosti a proménnosti ma v sobé

imprimované i vlastni mozné budouci zmény
zmény hybridniho stavu atomu a konverze valen¢nich stavd atomd,
graf konverzi VSA, vektory VSA a jejich chemicky obsah, epizody
VSA a epizody VS atomovych vektord VSAV

3.4 Pozornost soustfedit na zmény elektronovych konfiguraci atom( a

vyuzit k tomu modelu konverzi valenénich stavd atomd a atomovych
dvojic = reakénich center
vyznam atomovych vektoru, zakonitosti vystavby elektronovych
obal atomd, elektronovy chemicky potencial, fenomén
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podobnosti, vektorova analogie; euklidovsky prostor a grafy
elementéarnich konverzi VSA, promo¢ni energie, VSA a aim,
Slater(iv determinant, VB teorie.Vypocty sluCovacich energii, IP a EA

3.5 Z hodnot termochemickych veli¢in a hodnot parametr( jako slozek
eduktu ziskat podklady pro predikci uskutecnitelnosti suponované
reakce

atomové a molekulové orbitaly, enthalpie prvkd, atomizaéni tepla,
teoreticky vypocet slucovacich tepel, disocia¢ni energie vazeb,
vyznam termochemickych parametrd, standardni Gibbsova energie
a termodynamicka stabilita slou€enin; rezonanéni energie, energie
napéti kruhl; vznik a zanik vazeb koligaci a homolyzou, koordinaci
a heterolyzou, oxidaci a redukci, pfenosem elektronu ET.

Princip maximalni tvrdosti jako informator o vzniku a zaniku vazeb,
Hirschfeldova parcelace molekularni hustoty, Shannonova entropie
distribuce elektronové hustoty, teorie informaci a termodynamika,
lok&lni vyrovnani informacni vzdalenosti elektronovych hustot,
stockholder aim, prazdny expertni systém.

4. Posouzeni eduktu jako souc&asti vétsiho celku, reakéni soustavy
zakladni cil védy, obecné poznéani, komplexita a véda o komplexité,
matematicky formalismus, chemismus hmoty, holismus a
redukcionismus, chemicky kolektivismus, struktura siti, diverzita;
systém

4.1 Komplexni systém je sloZen z velkého mnoZstvi vzajemné
zpétnovazebné interagujicich ¢asti
vztah celku a ¢asti, komplexni systém a jeho chovani jako celku je
nepopsatelné, komplexita je jednim z Gstfednich pojmd soudobé
védy, koncepce a metody studia komplex(, samoorganizujicich se
celkd, samoorganizace je kolektivni proces. Biomimeticka syntéza,
molekularni rozpoznavani, regulace, vztahy QSAR/QSPR; urceni
metriky pomoci topologickych indexd, koncepce virtualni reality.
4.2 VSechny bohaté poznatky a Udaje je tfeba posuzovat jako ¢asti
chemického prostoru pfipadné korespondentného podprostoru
chemicky prostor, priniky s biologickym prostorem, vyvojové fady,
chovani se opakuje v cyklech, samoorganizujici se cykly,
kaskadova reakce, chemicka reakce jako jednota zanikajiciho a
nové vznikajiciho
4.3 Informacni funkce teorie je v poskytovani nového typu informace
Ziskani informace vede k odstrafiovani neurcitosti a k ziskani
usporadanosti naseho védéni
rozhodovaci proces, koncepce interpretace interakci atom,
model entropickych fada vazeb, ,stockholder division principle* ,
rozbor protiklad(i v jednoté molekuly, mySlenkova fragmentace
strukturniho vzorce molekuly = grafu na substruktury az atomové
vektory, vazebné a antivazebné orbitaly, potencialni reakéni
centra, protikladna povaha reakénich center substratu a reagentu
4.4 Vnitini zdroje a impulzy vyvoje v reakénich soustavach je tfeba
specifikovat a analyzovat
zakladni vztah D-A, pfenos elektronud (ET) je podstatou déje,
mosty mezi anorganickou a organickou chemii, sémantické a
sémiotické modely pro vyjadfeni projevl reaktantu
4.5 Vyhledat a zhodnotit zjistitelny souhrn vztah( substratu
k potencialnim reagentim v obecné podobé a navazné v konkrétnich
souvislostech
atomovy vektor jako subsynthon, vyhledavani potencialnich
reakcnich center, ze zpUsobu rozlozeni elektrond na vazbach
plyne, které vazby mohou byt Stépeny. Reakce na funkéni
skupiné, reakce na skeletu R. Teorie grafl nabizi paralelni jazyk
chemie; prazdné molekulové grafy pro potencialni reagenty.
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Univerza Lewisovych kyselin a Lewisovych bazi, pfiklady
klasifikace a obsazeni. Neuronové sité jako klasifikatory a
prediktory. Optimalizace topologie pro nahledani prvkd
schopnych interakci, ale také jejich vahy = reaktivity. Analyza
v myslenkovych pochodech chemika. ReSeni problém( jako
poznavaci proces. Syntéza a vhled do feSené situace
4.6 Indikuje se povaha moznych interakci reakénich center reaktantt
z hlediska zmén hybridnich stavl a povahy elementarnich kroku
chemické sémiotika pro toto feSeni, kroky VSA, modely
substituci, adici a eliminaci, modely typovych reakénich
mechanismu (TRM), sekvence elementarnich krokl = epizody
EPI, jejich notace, alfanumericky kéd ANCOD, transformace T.
4.7 Vztahy konkrétnich reagentt ke konkrétnim reakénim centrdm a
jejich ohodnoceni indexy reaktivity donord a akceptord
atomovy vektor posuzujeme jako dvojici A-D, posuzovani
vnitfnich dispozic molekul k reakcim; psychologie feSeni
problému: pfedstavivost, asociacni mysleni, kombinace
predstav s pfedchozi zkuSenosti, fantazie. Procesy usuzovani,
algoritmus feSeni Gloh. Kvalitativni a kvantitativni mysleni.
Vyména informaci; model je zivou ukdazkou metodologie
chemikova mysleni. Baderova teorie QTAIM, topologie
elektronové hustoty, deformacni elektronové hustoty,
elektrostaticky potencidl, Laplacian elektronové hustoty,
mapovani rozlozeni elektronové hustoty, chemicky potencial,
molekularni elektrostaticky potencial.
Teorie tvrdych a mékkych kyselin a bazi HSAB, Fukuiho funkce
a AlM
4.8 ,Nechemické" vyjadfovaci soustavy k reprezentaci elektronové
hustoty molekul, jejich vlastnosti a reakci
teorie informaci TI, afinita informacni vzdalenosti v D-A
systémech, reprezentace ztraty entropie pfi pfenosu naboje,
princip minimalniho Gbytku entropie. Molekularni systém jako
komunika¢ni systém. Analogie znakl a vyrazd Tl s jazykem
chemie, komunikaéni kanaly, provazanost vypoctt kvantové
chemie s intuitivnim jazykem chemie. Molekularni rozpoznavani

ve strukturni chemii, ve strukturni biochemii a v chemii materiald.

Kédovani informace, postulat minimalniho Ubytku entropie a
hustoty entropie, Hirschfeldovy molekularni fragmenty.

5. Reakéni soustava jako celek se analyzuje jako jednota
protikladnych stranek s vyvojem protikladd 91
Kognitivni védy povazuji reakéni soustavu za komplexni systém
slozitych uspofadanosti. Strukturni podobnost jako klasifikacni

kli¢. Charakteristika modelu, kartezianska véda, fad jako soucast

vSudypfitomnych nepofadk(. Reak&ni centra, povaha a podstata
interakci; uréujici a omezujici Cinitelé. Metodologie myslenkové
analyzy procesu feSeni chemickych problému

5.1 Povaha a vysledek interakci hrani¢nich orbitald, moznost fizeni

déje hranié¢nimi orbitald nebo nabojem

Komunikaéni systém rozpracovany teorii informace vede ke
zformovani vykladu chemické vazby. Evoluéni algoritmy a jejich
vyuziti. Vyvoj vedouci k samoorganizaci v chemické biologii a ke
samosdruzovani stavebnich jednotek v supramolekularni celky.
Ustfedni ¢initel v Tl je zprava, v aplikaci na chemii je
analogizovana s elektronovou hustotou.
Lokalni faktory w’(r) a globalni Fukuiho funkce jsou paralelou
elektronovych hustot; promolekula v TI. Entropicka reprezentace
Tl je komplementarni energetické reprezentaci kvantové
mechaniky.
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Hodnoceni interakci hrani¢nich orbitald, fizeni reakci FO a
nabojem. Chemicka tvrdost a lokalni tvrdost pfi interakcich FO.

5.2 Smérovani teorii ke zodpovézeni otazky pro¢ probihaji chemické
reakce

zakony zachovani; tfi typy systém: izolované, uzaviené, oteviené

Fenomenologické vyjadfeni hustot rovnovazného subsystému
a jeho tfi postulaty. Aktivaéni energie, pfenos elektront mezi
reaktanty. Termodynamickda funkce Gibbsova energie a jeji
vyznam. Spojitost teorie vinové funkce s teorii DFT, kterd je
renormalizaci Schrédingerovy teorie
5.3 DalSi informace o podstaté chemickych reakci jsou v odpovédich na
otazku jak probihaji
deSifrovani struktury pfechodového stavu reakce, od LFER
k femtochemii; experimentalné dostupna reakéni rychlost
vypovida o reaktivité daného systému; rychlostni konstanta,
konstanta rovnovahy, aktivovany komplex, Eyringova rovnice,
Arrheniova rovnice, Gibbsova aktiva¢ni energie, zména
potencialni enegie systému, plocha potencialni energie, aktivaéni
enthalpie a aktivac¢ni entropie, frekvenéni faktor a teplota,
vytvareni a zmény prechodového stavu; charakteristika TS
v teorii funkcionalu elektronové hustoty (DFT)
5.4 VnéjSi faktory vstupujici do zékladniho déje zasahy do dynamické
rovnovahy nebo reakénich rychlosti
vnéjSimi faktory vstupuji do systému nové vztahy, nové
souvislosti; fenomén katalyzy, zakladni teorémy, model
dvoustuprfiového mechanismu, reakéni krychle; kysele a bazicky
katalyzované procesy, systémy spadajici do domény
deterministického chaosu. Reakce fizena kineticky a
termodynamicky.
5.5 Uplatnéni dostupnych adaji o solvataénich schopnostech sloZzek
soustavy a posouzeni G¢innosti pfihodnych rozpoustédel
vzajemné pusobeni pfiiny a nasledku. Interakce reaktantt
s rozpousStédly na kvalitativni, semikvantitativni Urovni a postupy
feSeni kvantitativnich FeSeni solvataci. Klasifikace rozpoustédel
(NAS, DAS, PPS). Parametry pro hodnoceni vlivu rozpoustédel
na pribéh a vysledek chemickych reakci; Uloha tvrdosti a
mékkosti solventu. Termodynamicka stranka solvatacnich
interakci. Zasah solventu do riznych fazi reakce. Solvolytické
studie v experimentalni chemii. Parametrizované rovnice pro
solvatace, vliv solvatace na TS.
Uloha vodikovach vazeb, solvataéni energie, vlivy na hraniéni
orbitaly, kvantové chemické vypocty. Studium chemismu
v biologickych systémech. COSMO metoda pro vypocty
interakénich energii mezi solventem a rozpousténou latkou,
metody Monte Carlo, molekularni dynamiky. Model
polarizovaného kontinua solvatace, model efektivniho potencialu
fragmentu.
Aplikace metody rozvoje védéni na podstatné stranky rozhodovani
o prubéhu a vysledcich chemickych reakci: vertikalni i
horizontalni kontinuita. Pfehled termodynamickych a kinetickych
kritérii.

6. Urceni zplsobu rozvijeni protikladu v reakéni soustavée jako
celku
chemicka vazba. Reakéni soustavu jako celek popiSe nejaplnéji
jeji reakéni mechanismus. Elektronovou anatomii pfechodového
stavu zmapujeme vztahem mezi kinetickou bariérou dil¢i reakce a
jeji termodynamickou rovnovahou. Teorie, principy, rovnice
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6.1 Pro feSeni komplexniho mechanismu je zakladnim predpokladem
kineticky rozbor. Spravné zhodnoceny reakéni mechanismus musi
byt slucitelny s reakéni kinetikou do vSech disledka. 119

Pfedstava chemické aktivace. Parametry, na kterych zavisi
reakéni rychlost. Reaktivita je kinetickou vlastnosti, teorie
reakénich rychlosti, stadium prechodového stavu, Maxwell(v-
Boltzmanndv zékon. Arrheniova rovnice, rychlostni konstanta Kk,
aktivacni energie, aktivovany komplex, katalyzator snizuje
aktivacni energii, Hammond(lv postulat, vztah mezi reakéni
rychlosti a stabilitou produktld. Vztahy mezi kinetikou a
termodynamikou reakci, Bronstediv zakon katalyzy a LFER,
Bronstedova rovnice jako vychozi bod pro studium kinetickych
efektd, je univerzalni rovnici pro feSeni chemické raktivity.

6.2 Soustfedit predpoklady pro studium chemickych reakci v poloze
jejich vztahu mezi kinetickou bariérou procesu a jeji
termodynamickou hnaci silou 125

Pfesuny elektrond, Marcusova rovnice, intrinsni bariéra,
modelovani bariéry reakce, intrinsni bariéry jsou funkci orbitalové
symetrie, kvantitativni extenze Hammondova postulatu, disledky
vyplyvajici z Marcusovy teorie. Termodynamicky a kineticky
fizené procesy, parametry SRP.

More O’Ferrallovy diagramy, Bronstedova a Marcusova teorie.
Efekty substituentd; dvoj- a trojrozmérné adaptace MOF,
parametrizace MOF a pravidla pro pouzivani MOF diagram.
Linearni vztah pro zmény volné energie LFER, Hammettova
rovnice , Taftova rovnice, LFER a kvantovd chemie, DFT a
efekty substituent(l, mikroskopicka zakladna LFER v roztocich,
QSAR.

6.3 Kvalitativni i kvantitativni stranky reakéniho mechanismu vystihuje
energeticky diagram a reakéni koordinata: k FeSeni dospét
experimentem a metodami vypocetni chemie 136

Obraz energetickych zmén zacinajicich na hrani¢nich orbitalech
a promitajicich se do zmén enthalpie.

Jak probihaji chemické reakce: reakéni mechanismus. Sled
elementarnich krokd, molekularita reakce, sledy konverzi
valenénich stav( atomu; fad reakce, plocha potencialni energie
PES a jeji sestrojovani (programy), projekce reakéni cesty do
reakéni koordinaty, intrinsni reakéni koordinata, bifurkace; teorie
prechodového stavu. Hammonduv-LefflerGv postulat; reakéni
intermediaty a chemickd kinetika. Nova tfida jednoduchych
reakci nazvana elementarni reakéni kroky.

6.4 Schemata reakéniho mechanismu je mozno modelovat konstrukci
grafl reakénich mechanisma 142

Teorie graf(, grafové teoreticky pfistup k chemické reaktivité
vyuziva zakonitosti konverzi valenénich stavi atomu
v jednotlivych elementarnich krocich. Kédovani elementarnich
kroki, modely konverzi valen¢nich stavll atom(, grafové
teoreticky model chemie. Grafy, subgrafy, chemicka a reakéni
vzdalenost, vektorova analogie, reakéni sité, skladani subgraft
pro vicestupriové reakce. Prognosticka funkce graft chemickych
reakci, reakéni sité.

Baze znalosti o reak&nich mechanismech pro vyuzivani teorie
grafu. Explikacni a prognostickd funkce chemickych grafd.
Formulovani pracovni hypotézy mechanismu studované reakce.
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7. Snaha o odraz chemické reakce v jeji Uplnosti se naplriuje
v postupnych krocich
kognitivni  védy, mysSleni, filozofie chemie, holismus a
redukcionismus, syntéza

7.1 Vymezeni podstatnych stranek, v mastnosti a vztaht je zaloZzeno na
rozkladu, analyze. Je nezbytné provadét na rGznych stupnich
sjednocovani, syntézu pro kontrolu, jestli nebylo néco opomenuto
nebo chybné interpretovano

princip néslednosti pojmu. Hraniéni orbital, teorie DFT, AIM,
FMO, Fukuiho funkce a ji vypocétené parametry. Vychozi teorémy
DFT jsou Hohenberglv a Kohn(iv potencial a Kohnovo-Shamovo
schéma. Baderova teorie AIM.

7.2 Véda dospiva k nachazeni vyty¢eného cile po raznych cestach
raznymi metodami. Proces myslenkového zmapovani metod feSeni
chemické reaktivity kulminuje v uréitych etapach do paradigmatu,
kondenzujiciho predchozi feSeni

chemické reaktivity. FF a ELF jsou skalarnimi funkcemi v 3-D
prostoru; atraktor, rozélenéni celého molekularniho prostoru na
jamy atraktord. Princip maximalni tvrdosti. Fukuiho potencial a
jeho zmény, a jako Udaj o tvrdosti. BerlinGiv teorém vazebnych a
antivazebnych molekularnich regiond. Rozvijeni matematické
teorie chemické reaktivity. Elektronovy chemicky potencial a
elektronegativita. Vlivy substituentl na reaktivitu analyzované
FF.

Lokalni mékkost; FF pro nukleofilni, elektrofilni a radikalové
ataky. Hustoty HOMO a LUMO, DFT a Fukuiho teorie FMO.
Topologicka analyza, zpracovani FF topologickou analyzou.
Funkce elektronové lokalizace ELF,. Princip HSAB. Princip
maximalni tvrdosti MHP a princip minimalni mékkosti MMP.
Souborna Fukuiho funkce: Fukuiho potencidl, Fukuiho indexy,
Fukuiho matice, topologické Fukuiho funkce. Topologicka
analyza Fukuiho funkce. Vyznam topologie a tzv. kvantové
topologie

Mysleni abstraktni, vizualizované, elastické, konkrétni. Graf jako
matematicka struktura; molekularni geometrie, funkcional
hustoty; Fukuiho indexy, lokalni atomové Fukuiho indexy a
orbitalni tvrdosti, naboj a celkova tvrdost atomu

Definice Fukuiho potencialu, vyhledani reaktivniho mista
v molekule. Chemicka tvrdost v kontextu Fukuiho potencialu.
Fukuiho potencial jako mira zmén valenénich stavd atomd.
Fukuiho matice a funkce dualniho deskriptoru DDF, definice
matice hustoty. Novy dualni deskriptor chemické reaktivity,
lokalizace interakci

7.3 V analyze mysSlenkovych a pracovnich postupl odkryvani podstaty
chemickych procesu je dobré vracet se k Descartovym pravidlam,
teorii, pozorovanim, vypodcty a pokusem.

tfi pillife v budovani teorii chemie: FF, LFER, HSAB. Pfedstavy,
pojmy, dualni pojmy, obraz, model, matematicky vyraz, chemicka
rovnice. Princip komplementarity. Horizontalni a vertikalni
poznani. Progn6za nové architektury pocitaci pro FfeSeni
slozitych chemickych problému.

Komplexita, multidisciplinarni vyzkum, komplexni systémy a
jejich vzajemné interakce. komplexni adaptivni systémy. Chovani
systému na Casové Skale. Rekognoskace cesty od eduktd
k reakénim produktiim.
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8. Sledovani miry zmén, ke kterym dochazi v prib&hu chemické

reakce u jednotlivych parametr( 166
Zakladni metodologicky postup, dynamicky interaktivni proces,
dvé kategorie kognitivnich véd — vztahy a souvislost

8.1 V provadéném rozboru zmén v reagujicich soustavach zagit
s uvazenim nejdrfive téch faktor(, které jsou povazovany za
podstatné a nezbytné pro rozvijeni analyzy 166

chemicka reakce jako organizovany systém, parametrizované
termy, prostorové usporadani, dynamika interakci, vzajemné
vztahy; komplexni systém. Pfevadéni dat na informace, znalostni
systémy, slozity systém v kognitivnich védach, sité, fragmentace
systém(l na subsystémy. Hledisko souvislosti a vztahu, pfinos
DFT k jejich FeSeni, princip kauzality, korelaéni vztahy
8.2 Korelaéni vztahy vystihujici korespondenci mezi dvéma
proménnymi meéfitelnymi parametry je mozno vyjadrit
matematickymi prostfedky 167
tloha a vyznam korela¢nich vztahd; molekularni elektrostaticky
potencial, definovany v termech DFT, povrchy elektrostatickych
potenciald a pocitatové navrhy interakci mezi proteiny a ligandy,
ostatni korelace MESP.
PFicinnost,pfedchldost a souvislost. Pfedpoklady korelovatelnosti,
priklady aplikaci. Princip podobnosti.

8.3 Kauzalita umoznuje teoreticky pfechod od matematickych formulaci
fyzikalnich zadkonu k vysvétleni makroskopické fyzikalni realizace
jednoho z moznych feSeni 185 170

Linearni vztahy volnych energii LFER jsou soucasti korelaéni
analyzy a maji implikace vreakénich mechanismech,
Hammettova rovnice, mikroskopicky zaklad LFER, Baderova
teorie parcelace kvantového systému, Mullikenova populaéni
analyza, LFER a DFT, ab initio vypocty, dalSi kvantové chemické
vypocty, konstanty o , vyuziti Marcusovy rovnice ve vypoctech
EVB, provazanost jednotlivych teorii. Teoretické predikce LFER,
specifikace puvodni Hammettovy rovnice (Swainova-Luptonova,
Grunwaldova-Winsteinova, Taftova, Yukavova-Tsunova ad.)
Energie vazby mezi core a elektrony (CEBE) a korelace se o
konstantami, interakéni energie substituentd SIE a Hammettova
rovnice.

Molekularni zaklad LFER, modely QSAR. Konstanta p vystihuje
citlivost reakce na plsobeni substituent(l. Pfispévek Hammettovy
rovnice k analyze reakéniho mechanismu. Odchylky od linearity.
Kineticky izotopovy efekt a substituéni efekty.

Korelace mezi strukturou a reaktivitou SAR a molekularnimi
deskriptory. Vztahy LFER a jejich provazanost s FMO, HSAB, FF,
DFT s vyuzitim metod kvantové mechaniky

8.4 Deduktivni sjednocovani zkuSenosti si vynucuje nahrazovani
empirickych postupud exaktnimi FeSenimi a jejich semikvantitativnimi
metodami 177

teorie tvrdych a mékkych kyselin a bazi, HSAB. Kvantova chemie
aplikuje kvantovou mechaniku do fyzikdlnich modell a
experimentalni chemie; v heslech Schrodingerova a Diracova
rovnice, vinovy model, metoda VB, Heitlerova-Londonova-
Slaterova-Paulingova metoda (HLSP), metoda MO, Hartree-
Fockova metoda, Thomasuv-Fermiho model pro DFT, aplny
Hamiltonian, molekularni dynamika (MD), adiabaticka dynamika a
PES, nediabatickd dynamika pro interakce mezi nékolika
spfazenymi PES. Bornova-Oppenheimerova kvantové
molekularni dynamika, molekularni dynamika Carova-Parinellova.
Vztahy SPR (struktura-vlastnosti), SRR (struktura-reaktivita), SAR
(struktura-aktivita).
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Definice chemické tvrdosti, Fukuiho funkce, lokalni (LRD) a
globalni deskriptory reaktivity, princip lokalni HSAB, princip
maximalni tvrdosti MHP, lokalizovany reaktivni model (LRM-I,
LRM-II). Globalni princip HSAB, propojeni HSAB s kvantovou
chemii a kvantovou mechanikou, tvrdad a mékka reakeni centra
zobrazena vypocéty MEP, koncepce subvalence, ambidentni
struktury a koncepce FERMO (Frontier Effective-for-Reaction
Molecular Orbital). Souvislost mezi tvrdosti a mechanismy
chemickych reakci, stereoselektivita a regiochemie reakci, princip
minimalni polarizovatelnosti (PMP) vystihuje inverzni vztah mezi
tvrdosti a polarizovatelnosti.

Minimalizace funkciondlu energie vzhledem k elektronové
hustoté, Lagrangedv multiplikdtor a minimum hodnoty p..
Sledovani zmén chemického potencialu se zménou tvrdosti
systému.

9. V analyze se dospiva v dalSich krocich k prohlubovani naseho
poznavani podstaty chemickych reakci 185
zakladni teoreticka vybava chemika; metodologie predpoklada
vybudovani vyjadfovaci soustavy, vzajemnou navaznost
zavadénych pojmud a termd, integraci kvantové chemie a teorie
grafu. Fraktaly, fraktalovd geometrie, fraktalové sité. Fraktalové
vlastnosti siti v chemickém prostoru; paralela s fraktalovym
obrazem mysleni.
9.1 Tteti Descartovo pravidlo: zacit od nejjednodussSich véci a postupné
dospivat k poznavani nejslozitéjSiho... 186
Atom v molekule (AIM), rozlozeni elektronl v prostoru, bodové
atraktory, elektronova hustota je obrazem zpusobu, jakym je
naboj elektrond distribuovan v realném prostoru. Konturové mapy,
obalky elektronové hustoty molekuly.
Topologicky atom jako kvantovy atom, Laplacian elektronové
hustoty, Lewisovy a VSEPR modely, fenomén
pfenositelnosti.Jadro teorie AIM, vlastnosti kritickych bodd,
struktura mnohoatomového systému je jednoznacné definovana
mnozinou a typy kritickych bodud; Hessovska matice, kriticky bod a
lok&lni maximum pfipadné lokalni minimum; vztah Poincarého a
Hopfa, vektorové pole, mnozina trajektorii; stopa vazby,
gradientové trajektorie a podminka existence chemické vazby.
Znazornéni topologie teoretické funkce elektronové hustoty.
Definice atomu vterminech topologie elektronové hustoty,
Schwingerovo zobecnéni principu akce, Heisenbergova rovnice,
Hohenberglv a KohnlGv teorém; koncepce NEM, operéator
Lagrangeovy funkce a separovani gradientu operatoru hustoty.
Kvantova teorie atomd v molekulach QTAIM (Bader) a propojeni
AIM  kvantové mechaniky se standardnimi chemickymi
koncepcemi.
Kvantové chemickd topologie, vizualizace kvantové topologickych
atoma.
9.2 Postupem od jedné zavislosti a vztahu k dalSim v jejich vzajemné
souvislosti se dospiva k postupnému zobecriovani 191
Elektronova hustota, Laplacian, VSEPR, promitnuti VSEPR
modelu do Laplacianu. Teorie AIM a potencidlové pole, QTAIM
charakterizuje vazbu na bazi topologie kvantové hustoty naboje;
teorémy QTAIM. Kategorie jednotlivého a jedine¢ného v procesu
poznani.

9.3 Provadény rozbor studovaného reakéniho systému doplfiovat
predevSim o posuzovani postupnych zmeén kvantitativnich stranek
zakladnich parametra. Piekroenim miry se vytvafi kvalitativné
novy systém- reakéni produkty 193
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opakovani znadmych informaci: moznosti zmén na vazbéach
provokované konverzemi VSA, recipro¢ni volba reagentd,
zpusoby popisu symbolikou, alfanumerické koédy ANCOD,
klasifikacni hlediska modelu, fetézce ANCOD, grafové modely
mechanismu. Matematicky model generuje elementarni kroky
9.4 Jit k podstaté chemickych reakci vyZzaduje pochopeni podminek
jejich vzniku, poznani zakonitosti jejich prabéhu a mechanismu
jejich feseni
prostfedky poznavéani procesu probihajicich v reakéni soustavé,
sledovéani a zobrazovani zmén na drovni elektrond, dynamika
distribuce elektronové husoty v prabéhu reakce, attosekundova
spektroskopie, femtosekundova spektroskopie; femtochemie.
Moznost kontrolovat a Fidit reakce molekul.
9.5 Vazba predstavuje komunikaéni systém, v némz se uskutecriuje
vymeéna informaci mezi jejimi komponentami a energiemi
poznamky ke klasifikaci chemickych vazeb, VBT, LFT, MO
teorie; model VSEPR, LCAO.Hellmannlv-Feynman(v teorém,
operator Hamiltonianu, HilbertGv  prostor, Banach(v-
Steinhauslv a Bairellv teorémy. Ehrenfestiv teorém,
Ehrenfestova sila, kvantova hustota teorie funkcionalu systému
S. Viridlni teorém a FfeSeni souhry kinetické a potencialni
energie. Korolkoviv pfispévek k teorii vazby aplikaci virilniho
teorému; funkciondl chemické akce, fenomenologicka
reprezentace chemické vazby
9.6 Jednota jev( a podstaty a jejich rozdil tvofi objektivni zaklady
jednoty smyslového a racionalniho prvku v poznani chemické
vazby, pohyb védéni od smyslového k racionalnimu
co dnes chemie umi a mGZe na projevech vazeb pozorovat,
pocitat, simulovat a modelovat i vidét; vizualizace reorganizace
elektront v prostoru a Case. Metoda URVA pro analyzu
reakénich mechanismu; zakfiveni reakéni cesty. Laemersovy
¢tyfi mySlenkové modely pro koncepty chemické vazby; kritické
metodologické hodnoceni vypocetnich modeld.
Kvantova chemicka topologie (QCT) umozhuje vhled do
podstaty vétSiny chemickych oblasti a vztah(; jeji vizualni
reprezentace; teorie DFT a integraéni  algoritmus
implementovany v AIMPAC; Uloha Laplacianu a gradientovych
stop (GP); programy pro QTAIM, graficky program MORPHY
9.7 Nové metody a stale hlubsi pronikani k podstaté analyzovanych
jevu a procest predpokladaji postupné zpfesnovani
dosahovanych vysledkt
pfinos topologické analyzy funkci lokalizace elektron(; lokalni
maxima definuji lokalizacni atraktory — vazebné, nevazebné,
core; matematické FeSeni diferenéni topologické analyzy
lokalnich skalarnich funkci; definice teorie pole gradientového
vektoru; topologicky typ oblasti hustoty je spjaty s izopovrchy.
Puliho princip v VSEPR, bodové, kruhové a sférické atraktory
jsou zakladem topologické teorie chemické vazby. Funkce
ELF a koncept oblasti lokalizace pouzivajici vykonnou grafiku.
Tvar atomu usporadanych v molekule ji dava tvar; topologicka
analyza elektronovych lokalizacnich funkci je vychodiskem
k vytvofeni neempirického zakladu Kklasifikace chemickych
vazeb.

10. K feSeni podstatné vychozi strdnky feSeni chemickych reakci
je navrZena fada funkci. Navazné je ucelné probirat ty
funkéni, osvédcené, ovéfené a srovnavat jejich vyhody i
omezeni

Baderova teorie AIM, funkce ELF, Kohnova koncepce NEM.
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10.1 Reseni lokalizace a pohybu valenénich elektront v prab&hu
chemickeé reakce v intencich principu ,rozdél a zvladni to* 211
expanzni metoda prenositelného atomového ekvivalentu,
koncepce transferability, jeji souvztaznost s podobnosti,
molekularni podobnost, molekulové hustoty jako prostfedek
posouzeni podobnosti molekul, Hartreeho-Focklv determinant
uruje matice hustot, dosah ,dohlédnuti“. Ayers(v
matematicky popis aim a kvantifikace = maximalni
transferability. Aplikace na modelovani center enzymi,
v krystalografii, makromolekularni chemii.
Fragmentace molekul a aditivita; Bensonova hierarchie Urovni
aproximace, Ghoshovo schéma aditivity pro tvrdost.
Prenositelné ekvivalenty atomd (TAE) a konformacni zmény
molekul. Prodanlv a Kohnuv princip NEM a koncepce DFT,
QTAIM. Bohmova prfedstava o vyznamu topologie pro
kvantovou mechaniku, Carfiho pozorovatelnost faktord
v Hilbertové prostoru, funkcionalni analyza a Banachuv-
Steinhausiv teorém a Blairdv teorém
10.2 Kazda véc ma mnoho stranek a k podchyceni jejich mnohosti je
zapotfebi mnoha modeld 215
Elektronova lokaliza¢ni funkce ELF, indikator lokalizovatelnosti
elektrond ELI, stanoveni ELF na z&kladé elektronové hustoty,
Ayersovy vypoéty miry lokalizace elektrond, Kohnova-
Shamova kinetickd hustota energie KDE, funkce ELF
v kvantové chemii a v chemikové praxi (VSEPR).
Chemickd vazba a mezioborova kooperace; ELF a malé
molekuly, ELFa biomolekuly, ELF a vypocty ulohy tvrdych a
mékkych kationtll v biologickych systémech; zobrazeni
lokalizovanych a  nelokalizovanych  vazeb; aplikace
topologické analyzy ELF na chemické reakce
10.3 Zobecnovani se déje podle dvou principu: podle principu
pojmového zobecnovani a podle principu rela¢niho
zobecriovani. Je tfeba opakované posuzovat, zda byly
vycerpany vSechny dostupné moznosti pojmového zobecrnovani
v modelovani zmeén elektronové hustoty pfi reakcich 221
topologie umoznuje vytvafeni modeld pro vysvétlovani ulohy
vinovych funkci pfi vzniku vazeb; Glohou topologické teorie
je vytvofit matematicky most mezi chemickymi koncepcemi
vazby a kvantovou mechanikou; topologicka analyza
skalarniho pole pomoci gradientu vektorového pole; shodné
s AIM existuji podle Krokodise v trojrozmérném prostoru
Ctyfi r(zné typy nedegenerovanych kritickych bodu.
Samoorganizované kriti€no (Bak).
Zakladni paradigma teorie klasifikace informace, teorém
kédovani zdroje. Sepéti Tl sfadou teoretickych a
aplikovanych disciplin: adaptivni systémy, anticipacni
systémy, umeéla inteligence, komplexni systémy, véda o
komplexité, kybernetika, neuronové sité, teorie kodovani,
véda o systémech ad.
Informacni entropie jako mira distribuce a entropie rozlozeni
naboje; Shannonova entropie prostorového momentu;
informacné teoretickd funkce lokalizace elektront IT-ELF;
Fischerova informace, vztah k AIM; termin jama, Katanav
schematicky diagram. Vyuzivani IT-ELF pfi interpretaci
elektronové  struktury v atomarnich a molekularnich
systémech; aproximace teorie funkciondlu elektronové
hustoty DFT s funkci ELF.

378



10.4 Lidska imaginace je nevycerpatelna. Je jen tfeba umét vnimat
souvislosti a jejich dosud neodhalena odvétveni rozvinout
vhodnym aparatem do nové koncepce, principu i teorie 225

Prispévek ELF k patrani po podstaté chemickych reakci.
ELF mZe mit funkci informace; Fischerovy informacéni
funkcionaly. Ayers(v proces vyuZiti ELF k odvozovani
funkcionara efektivni kinetické energie, lokalni kineticka
energie, uréeni kaZzdé vlastnosti Coulombova systému;
bézny chemicky potencial a elektrochemicky potencial.
Uloha ELF pfi studiu reakénich mechanismd; valenéni stavy
atomG a jejich konverze a projekt ELF funkce; gradient
vektorového pole odpovidajici elektronové hustoté.
Thomova teorie katastrof a rozvijeni topologie funkce
lokalizace elektrond na gradientové pole spojené
s reorganizaci elektroni. Umisténi lokalizovaného orbitalt
LOL. Srovnani ELF a LOL. Shrnuti poznatkli o ELF; tenzor
elektronové lokalizace jako fluktuace operatoru polohy
elektronu je dalSi mirou lokalizovatelnosti elektrond.

11. V systémovém mysleni jako postupu feSeni problému jsou
vytvareny modely, které navozuji obraz, popis a zcelovani
jednotlivych prvkd feSeného systému 231

11.1 Nikdy se nespokojit s dosazenymi vysledky a postupné se
dobyvat v navaznosti na pfedchozi k novym, pfesnéjSim
poznatkdm. 231

vyvoj zmén struktur, obraz evoluce struktur vyuzitim QT-AIM
a VSCC, doplnéni modelu VSEPR. Soubor elementarnich
procesu, rozklad reakéniho mechanismu v reakéni faze (EPI),
maximum zakfiveni skalaru a s nim souvisejicich minim
zakfiveni, regionalni potencidly transferu. Princip
mikroskopické reverzibility; zakonitosti konverzi valencnich
stavu atomu a jejich matematicky model, matice MER a R a
grafy Ggrw: interakéni energie, kineticky rozhodujici krok v EPI
SAV, teorie FIEM a FIS, aparat teorie grafu. Valenéni stavy
atomq, vektory jejich konverzi, symbolika EP, graf konverzi
dvouatomového a tfiatomového synthonu.
Rozklad mechanismu na reakéni faze a jeji definice
zakfivenim reakéni cesty, analyza vektoru zakfiveni a z ni
ziskané dalsi informace.
11.2 Cesty ke stéle hlubSimu poznavani obraz( vzniku a

zaniku vazeb se neobejde bez konstrukcii novych

koncepci a novych teorii a bez adaptaci teorii z jinych

oblasti védéni 239
kontrola prabéhu chemickych reakci, kvantové chemické
metody, Hamiltoniansky model reakéni cesty; topologicka
analyza funkce ELF, teorie vyvoje vazby (BET), AIM a
analyza ELF.
Synergetika a jeji aplikace ve fyzice, v chemii, biologii a
dalSich oborech.
Teorie katastrof je obor matematiky zabyvajici se
dynamickymi systémy, nepfedvidatelnymi posuny v systému
v Case, velikostech veli¢in a mife zmén. PFiklady k vyznamu
teorie katastrof — proces trhani a tvorby vazeb, teorie evoluce
vazeb (BET); sledovani reorganizace lokalizace jam
formalismem ELF; reorganizace sekvenci elektronovych
pard, MOF diagramy a grafickd korelace experimentalnich
KIE; cesta krozliSeni kovalentni vazby a vazby iontovym
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pfenosem naboje. Teorie katastrof je ¢asti teorie bifurkaci
aplikované na studium dynamickych systémd.
Strukturace poznavaciho procesu: informaéni stranka,
dynamika procesu a modelovani problémové situace. Teorie
systémU ma v chemii Ulohu principu ; systém a jeho okoli,
pfislusnost prvkda do daného systému; koncepce v systémové
chemii; prvky chemickych systémi, Baderova teorie AIM,
interakce prvkd a jeji dva zakladni typy: vnitfni mezi prvky
systému a interakce systému s okolim; vymezeni okoli. PES
jako systém, prvky jsou reakéni faze rozdrolené metodou
fraktalll na epizody az EP.
11.3 Rozdélit kazdy systém = problémovou situaci na tolik prvkd,

kolik je mozné a kolik je zapotfebi, abychom dospéli

k optimélnémi feSeni na Urovni odpovidajici poznatkim dané

doby
analyza PES, reakéni drahy (RP), vztahy mezi formalismem
RP a klasickym Hamiltonovym-Jacobiho formalismem;
moznosti navaznosti jednotlivych EP a EPI — stavebnimi
kameny RP. Detailizovany prachod reakéni soustavy TS;
teorie transitniho stavu TST, problém opakovaného kfizeni,
tFi druhy dynamického chovani v kvantitativné
identifikovatelnych oblastech energii pfi TS: kvasiregularni
region, semichaoticky region, stochasticky regién. Zakladni
predpoklad TST — parcelace plochy, specifické systémy se
dvéma stupni volnosti DOF; PODS jsou repulzni periodické
orbity délici povrch. NHIM je nestaly periodicky orbit
v pocatku.
Teorie varia¢niho poctu, teorie variaéniho transitniho stavu
VTST, nezastupitelnd Uloha TST pro vypocty reakénich
rychlosti; izopotencidlové kontury Millerova-Brownova
povrchu; fazovy portrét dynamiky v reaktivnim stupni
volnosti; obraz komplikovaného prachodu sedlovymi body
systému. Bifurkace pfi separaci povrchll ploch chemickych
reakci; numericky pribéh ziskany metodou NHIM, spojenou
s geometrii fazového prostoru v sousedstvi sedlového bodu.
Model BKMP pro vypocet povrchu energie; omezeni
pouzitelnosti teorie TST. Podivny, zvlastni (strange) atraktor,
teorie  deterministického  chaosu. Pohyb  systému
k bifurkaénimu bodu a jeho chovani; nelinearita kauzalnich
vztaha; Lorenzlv atraktor.
Samoorganizace je spontanni vytvareni uspofadanosti,
podminka evoluénich procesu. Disipativni chaotické
procesy, jejich podminky, dva typy samoorganizace. Chemie
supramolekul, supramolekularni architektura. Vyznamné
aplikace samoorganizace v chemii.

12. Védni obor je relativné souvisly systém poznatku, které maji
povahu informaci v kybernetickém smyslu slova a soucasné je
védni obor i soustavou metod a obecnych navodu, jak k témto
poznatkim dospét, jak je rozvijet a jak jich vyuZivat v praxi

12.1 Prohlubovani poznatkd podstatnych pro stale preciznéjsi analyzu
prabéhu pohybu reaktant(i po PES
pfechodovy stav, femtochemick&d spektroskopie, vypocty
struktur TS, cesta nejmenSi energie MEP podél PES. Lineéarni
a kvadraticky synchronni transit, metoda NEB; vyznam
Hammondova-Lefflerova postulatu. Dynamika distribuce
elektronové hustoty a zmén, ultrarychlé techniky, femtochemie,
vypocty KIE, tomografické zobrazeni hraniCnich orbitald ve
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stadiu TS. Intrinsni reakéni koordinata IRC, ADF vypocty
elektronovych struktur, lokalizace eduktl, TS a produktd na
PES, Riemannudv prostor, reakéni cesta RP, cesta minimalni
energie MEP.

Reakéni cesta s minimalni energii MERP, aktivovany komplex
a srazkova teorie, optimalizaéni metody hledani MEP, teorie
TST, bifurkace a jejich puvod, mechanismus bifurkaci, SOJT
efekt. Co kontroluje chemickou selektivitu.

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

IRC jako verifikace energetickych profild na PES, bifurkace na
PES, teorie bifurkaci; teorie RRKM, bod inflexe Gdoli-hfebenu
VRI; vétveni reakéni cesty, tunelovani, rozbor bifurkaci v
hledani kontroly chemické selektivity.

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

prvni a druh& faze systematického budovani teorie; skladani
mozaiky reakéniho mechanismu, pouzivané programy;
analyza tfi stacionarnich bodi podél RC neposkytuje Uplné
informace o reakénm mechanismu.

URVA jako metoda analyzujici reakéni udoli pfisluSejici
reakéni cesté. HamiltonGv operator, HilbertGv prostor,
Planckova konstanta, model RPH (reaction path Hamiltonian).
Pét fazi metody URVA, informace o struktufe, stabilité a
reaktivit¢ molekuly z vibraénich pohybld molekuly; motiv
skrytych intermediatd . Scénaf teorie URVA predstavuje
jedine€ny postup analyzy reakci kombinacemi dosavadnich a
dodatkovych metod; vycet modud URVA; vyznam zakfiveni
reakéni cesty, definice reakéni faze, skryté intermediaty a
skryté transitni stavy, zhodnoceni reakéniho adoli, vyznam
kaplingovych koeficient(i zakfiveni, zvySeni selektivni rychlosti
modu, Coriolisovy kaplingové koeficienty, analyza zakfiveni
reakéni cesty. VSechny nezbytné vypoéty se provadeji
v jednom kroku.

12.4 Analyzou a syntézou se dany systém poznatkl ve své celistvosti
proménuje z celku charakteru empirického objektu na celek
charakteru modelu tohoto objektu prostfednictvim danych teorii,
principl a metod

syntéza poskytuje novy vhled do struktury problémového
pole, analyza a syntéza prfispivaji ke zobecnovani,
respektovani jedinecného a zobecnéni; Uloha progndzy,
Uloha modelu; véda o slozitosti. Co je v podstaté z&konitosti
vztahl mezi strukturou a vlastnostmi latek, pFispévek
Bourbakiovcd ke studiu struktur, vztahy chemie a
matematiky, Mendélejevova periodicka soustava prvk,
Paulingova tabulka zakonitosti vystavby elektronovych obald
atom0 pfirozedné fady prvkld, matematicka chemie a jeji
oblasti zajmu. Vztahy ¢asti a celku, strategie chemie,
konfrontace predikce srealitou, zakonitosti konverzi
valenénich stavli atom@, matematické modely reakénich
mechanismu. Kategorie typovych reakénich mechanismu
(TRM) pfi uspofadani poznatk(i o chemickych reakcich,
atraktory a oblasti atrakce, samoorganizovanost, tfidy
ekvivalence.

Ensembly molekul EM(A), izomerni ensembly molekul 1EM,
chemické reakce jako izomerace; rodina izomernich
ensembld molekul FIEM(A). Logickou strukturu chemie Ize
vyjadfit matematickym modelem; matice a grafy, maticova a
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grafova reprezentace strukturnich vzorcli reaktantd a jejich
reakci.

12.5 Vychozi axiom o ovlivnéni chemickych reakci mnoha faktory je
napliiovan tak, Ze kazdy z faktor(i se posuzuje jako separatné
ohodnocené soufadnice v mnohorozmérném prostoru; tloha
graft

koncepce reakénich grafd a grafi reakénich mechanismu;
formalni definice grafu reakéniho mechanismu; UGlohou
grafovych modelG reakénich mechanism0( je klasifikovat a
simulovat podstatné stranky mechanismd pro FeSeni
chemickych reakci s pomoci pocitace. Vztahy podobnosti,
presah bezkontextové gramatiky v gramatiku zavislou na
obsahu; Udloha epizod EPI v modelech reakénich
mechanism(, grafy konverzi valen¢nich stavl atoml a
atomovych vektorti. Zakladni funkce grafového modelu: fesi
vztahy mezi rakénimi mechanismy, jejich grafy a reakénimi
centry edukti v podobé molekulovych grafii eduktd a
produktd. Alfanumericky k6d ANCOD jako jeden z prvnich
Gdaji o reakénim mechanismu. Krok uréujici rychlost reakce.
Uloha katalyzy v grafovych modelech.Typové reakéni
mechanismy TRM.

Logika reakénich mechanism0; program CAMEO. Aplikace
MOF diagram( v modelovani reakénich mechanismlt a
predikéni moznosti. Symetricnost ve vyrokové logice méa
uplatnéni v matematickém modelovani reakci sekvencemi
krok(l reorganizace valencnich elektrond a vazeb, vratné a
obratitelné reakce, princip mikroskopické reverzibility.

12.6 V urcitych fazich myslenkové analyzy Sirsiho problému je Gcelné
zrekapitulovat mnozinu poznatk( ve vyvazeném nadhledu

uzlové body poznani; obecna, univerzalni zakonitost dané
discipliny.  Znalost dominantnich  proces( interakci
determinujicich PES a popis dynamiky pfemény eduktd
v produkty. Vyvozovani analogii, interpolace a extrapolace
v analogickych systémech. Vyznam formalizace a formalnich
modeld reakéniho mechanismu, formalni aparat pro grafovy
pfepis reakénich mechanisma, jeho prediktivni a objevna sila.
Princip nejmenSi akce v modelu. Grafové modely jsou
schopny bezchybné vytrasovat reakéni cestu, dalSi nuance
(stacionarni body, faze pribéhu reakci, skryté intermediaty)
se feSi programy molekularniho modelovani.

13. Odraz jevu a dé&ju v naSem védomi je proces, ktery se
uskute€nuje v rdznych stadiich a odehrava se na riznych
arovnich

modelovani reakénich mechanismu prostfedky teorie grafu a
vyuziti poznatkd v praxi
13.1 Nejprve jde vzdycky o podrobné zpracovani informaci ziskanych
v pfechozi fazi rozboru

mnohostrannost  aplikaci teorie graf(; pozornost je
soustfedéna na reakéni dynamiku v souvislosti s vyuzivanim
pocitacli. Reakéni sit  pfedstavuje graf s hranami
ohodnocenymi komplexy. Chemické sité jsou strukturni
obrazce nebo motivy teorie graf; jako soucast diskrétni
matematiky obsahuje metriku, topologické vlastnosti, analyzu
individualnich fragmentd a globalni invariance slozitych siti.
Stochasticka Petriho sit. Popis reakcnich siti v chemickém
prostoru. Model architektury sité organickych sloucenin a
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jejich reakci. Aplikace chemickych siti od metabolismu Zivych
bunék po procesy v mezihvézdném prostoru a v chemickych
technologiich. Redukce velkych grafG na operativné
zvladnutelné ostravky (subgrafy); modelovani reaktivity a
selektivity variantami teorie DFT na schematu ETH.

Toy model: reakce jsou implementovany jako heuristicka
pravidla, feSeni ,exotické chemie" zahrnujici H-vazby a
solvatace; feSeni reaktivity vychazeji z Arrheniova zakona.
Vytvareni automatickych generatorll pro analyzy reakénich
mechanisml na béazi logického programovani; topologické
indexy maji eliminovat opakovani stejnych krokd.

Mapovani chemického prostoru, jeho priniky s biologickym
prostorem umoznujici modelovani projektd syntéz biologicky
aktivnich slou€enin. Planovani syntéz DOS s vyuZzitm
informatiky. Konverze valenénich stavi atomd a atomovych
vektorl poskytuji navod pro pronikani do procesu vzniku a
zaniku vazeb. Obrazy souvislosti mezi mnozinou
reprezentanta urcité tfidy sloucenin a jejich interkonverzi.
Podobnost v projevech sledovanych fad je ve vztazich
reakénich center eduktd k partnerskym reagenttiim.

13.2 V metodologii, v postupech a aparatu feSeni problému
védnich obord, i na prvni pohled rdznych, nachazime
mnoho spoleénych rysd s moznostmi efektivnich aplikaci 301
Moznosti vyuziti diskrétni matematiky v grafové chemii.
Sitové grafy a jejich subgrafy; supergraf grafu G, odnimani
marginalnich vrchold, synthon v synthonovém modelu a
EM(A) , subsynthony a jejich izomerie, rodina izomernich
synthonu (FIS), virtualni atomy. Synthonovy model v modelu
konstituéni chemie a planovani chemickych syntéz. Tahy v
(sub)grafech jsou sledy elementarnich krokl reorganizace
valenénich elektron(. Reakéni vzdalenost a princip nejmensi
reakéni  vzdélenosti. Atomarni ekonomika. Operace
s tfiatomovymi  synthony. Jednozna¢nost reakEni cesty,
grafovy strom, hledani reakénich cest v generovanych
stromech konverzi VS synthond; hledani prekurzort
zvoleného produktu.
13.3 Princip vSeobecné souvislosti nabada chemika nad kazdym
ukolem vidét véci jinak, nez je navykly 310
grafy reakci a reakénich mechanismu jsou urcitou abstrakci
toku elektrona v priibéhu a vysledku reakci; surjekce, princip
vektorové analogie a jeji funkénost v modelu, definice;
izosymetricky, izoelektronovy princip , izolobalni analogie.
Stromy konverzi atomovych vektord , cesty po jejich vétvich,
program PEGAS pro modelovani pravdépodobnych pribéhd
reakci systému. Studium umélé inteligence, uméla chemie,
umély Zivot; Fontantdv kalkul pro interakce stringl a
logickych prvka; reakeni sité s vbudovanou
termodynamikou. Programové systémy pro koncepci Toy
chemistry, grafové modelovani reakéni rychlosti.
Generovani cest ve stromu retrosyntézy. Retézce ASCIl a
SMILES v editorech konvertovani molekul. Teorie siti
chemickych reakci CRNT a program DOS, Volpertovy
bipartitni grafy a jejich vyuziti zejména v biochemii;
zjednoduSeni studia kinetickych modeld a fyzikalné
chemicka interpretace.

13.4 Systémovy pfistup jako obecné naziraci, myslenkové a
explika¢ni schéma vede ke krokiim scelovani dosavadnich
poznatkud a tim k vytvareni zékladny pro postupné chapani
problému v jeho celistvosti 317
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nové trendy v teorii chemickych grafl: QSAR/QSPR studie
moell, fenomén konektivity a indexy, matematické
prostfedky, moznosti reprezentace core, grafovy popis
vazebnych energii, ethalpii a polarizovatelnosti, diagramy
distribuce farmakologickych vlastnosti a databaze, hledani
novych  aktivnich  molekul  virtualnim  prizkumem,
molekulovym modelovani; grafové teoreticky software a
monografie 0 matematické chemii a teorii chemickych grafu.
Vytvareni automatickych generatord; mnoziny reakénich fazi
(subgraft) kreprezentaci dané tfidy reakci. Pfehled
topologickych indexu.

Filozofie grafd pro chemii, jak ovliviiuje ¢innost fyzikalniho
chemika, kinetika, matematického chemika. Komplexni
vyrovnana kinetika, teorie siti chemickych reakci a odhad
globalniho traktoru, DZT teorém, deterministicka kinetika,
vztah mezi strukturou reakéni sité a kvalitativnimi
vlastnostmi diferenciélnich rovnic.

Systémy spfazenych chemickych reakci vchemii a
biochemii, dostupnost proSetfeni pocitatem. Stochasticky
modelovany reakéni systém s kinetikou pusobeni hmoty,
deterministicky  modelovany systém a  rovnovahy
komplexl.ldeje  chemické termodynamiky a kinetika
vyvazenych komplexd.

Reakéni graf a elementarni reakce; kineticky graf a zakony
reakeni kinetiky. Pravidla graové gramatiky pro modelovani
elementarnich reakci, feSeni fetézovych reakci.

Poznani jde od smyslové nazorného k abstraktnimu, od
jedineéného k obecnému.

14. Komplexni systémy obsahuji znaky holismu, ov3em ty vyjdou
najevo jen kdyZ uvazujeme struktury a interakce jednotlivych
sloZek téchto systému Buttazzo 2008 323

Popis jako sekvence symbold, kterou lze vyjadfit chemickou
a fyzikdlni realitu; modelovani poznavacich procesl je
kongistivické: symboly-pojmy-reprezentace prvkd objektivni
reality a vztahl mezi nimi; mysleni operuje se symboly,
operace s nimi jsou holistické s rysy fraktalnosti. Informacni
funkce teorie poskytuje novy typ informace; aproximativni
metody. Urovné  zpracovavani  informaci, teorie
pravdépodobnosti, fuzzy logika, neuronové sité, kvantova
topologie, genetické algoritmy, konekcionistické systémy,
uméla inteligence.
324

14.1 Chemie a umélé védomi
Umélé (syntetické) védomi, uméla chemie. Motivace vyvoje
umélého védomi, zjednoduSené modely lidského neuronu,
modelovani umélé evoluce, genetické algoritmy, celularni
automaty.

14.2 Uméla inteligence 325
vytvafeni mechanizovatelné logiky obecného usuzovani;
systém pfejima pozorovani poznanych chemickych reakci,
je schopen predjimat problémy chemické reaktivity. Definice
umélé inteligence jako soucasti poznavacich véd; jde o
feSeni problém(, znalost a porozuméni problému, nejisté
znalosti a porozuméni, uceni, komunikaci, chapani,
percepci, robotiku a konani. Vyuziti Al v chemii a biologii i
dalSich oborech; chemometrie, synthonovy model chemie,
realistické charakteristiky biochemickych procesu.
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Kognitivni védy: je lidské mysleni druhem pocitacového
zpracovani informaci? Propojeni kvantové chemie s umélou
inteligenci. Novy simulator Al zaloZeny na standardnich
fyzikalnich a chemickych pravidlech.

14.3 Expertni systémy 329
Expertni systémy jako speciélni pfipad znalostnich systému.
Charakteristika ES, struktura a zplsob prace, tfi slozky jsou
badze fakt, baze poznatki a inferenéni mechanismus.
Algoritmické feSeni uloh (pfiklad hledani reakénich center).
.Prazdny expertni systém“. Ukazka z programového
souboru CAMEO.

14.4 Fuzzy logika 332

Charakteristika FL: zabyva se reprezentaci a operacemi
s neur€itym védénim. FL je vicehodnotovd, vyvozovaci
pravidla pfipominaji pravidla deduktivniho vyvozovani
zavérl v klasické logice. Oblasti vyuziti v chemii,
v chemometrii a expertnich systémech. FL je podobor
matematické logiky odvozeny od fuzzy mnozin; usporadani
mnoziny funkci F indukuje analogické uspofadani mnoziny
objektd S. Fuzzy podobnost (fuzzy ekvivalence), aparat
chemické podobnosti poskytuje v referenénich sériich fuzzy
hodnoty rychlostni konstanty i jiny uziteCny parametr.
Molekulové lego, databaze MEDLA pro  konstruovani
distribuce elektronové hustoty i pro velké molekuly
(polypeptidy). Metoda  transformace aproximované
elektronové hustoty DMT, srovnani sindexy podobnosti.
Molekularni  rozpoznavani, molekularni podobnost a
komplementarita pfi sestavovani algoritmi pro pocitace
k feSeni komplexd, kidentifikaci potencialnich reakénich
center.
Vyuziti expertnich systémua pro planovani syntéz s pomoci
pocitate, reprezentaci struktur, chemie UuUlohy protond,
aromaticitu, stereochemii; predikce toxicity, predvidani
biodegradace apod.

14.5 V informatice znamené optimalizace hledani odpovédi na

otazku ,které feSeni je nejlepSi* pro studovany systém 337
Uloha a vyznam optimalizadnich procest. Variaéni pocet
pro stanoveni potfebnych funkci. Optimalizacni problémy
jsou FeSeny analyticky nebo optimalizacnimi algoritmy,
Vyuziti  ve fyzice, vchemii, vumélé inteligenci,
v konformaéni analyze, pfi sledovani potencialni bariéry
oddélujici dvé minima potencialni energie, pfi optimalizaci
rovnovaznych geometrii, pfi optimalizaci prechodového
stavu.

Optimalizacni metody jsou deterministické, stochastické a
smiSené; kombinatorickd optimalizace a hladovy
algoritmus, simulované zihani a statisticka fyzika.

Nova chemie jako ,vypocetni metoda en bloc” . Algoritmus
optimalizace v umélé chemii ACROA.

14.6 Neuronové sijté 340
Formalné je neuronova sit (NN) defuniovana jako
orientovany graf, mnozina neuront je rozloZzena na
disjunktni podmnoziny, jsou vstupni, skryté a vystupni
neurony. Mnozina chemickych reakci je promitnuta
sebeorganizujicim a samoucicim systémem neuronové sité
do dvourozmérné mapy. Neuronova sit je v podstaté
souborem ohodnocenych jednoduchych prvkd, které
vykonavaji jednoduché operace. Jsou univerzalnim
prostfedkem regresni analyzy. Aplikace NN na feSeni
chemickych problému, exaktni pfistupy jsou zaloZzené na
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principech kvantové mechaniky. Aplikace
v chemoinformatice, pfi pocitatovém projektovani reakci
novych anorganickych materiald, v biologii.

14.7 Evoluéni a genetické stochastické optimalizacni algoritmy

slouZi k feSeni pracovnich tloh chemikd 343
genetické algoritmy jsou univerzalni stochasticky
optimalizaéni  postup, vyuzivaji také vlastnosti

deterministickych metod; poskytuji relativné kvalitni feSeni
v pfijatelné kratkém case. GA je v podstaté heuristicky
postup na principech evolu¢ni biologie, slouzi k feSeni
uloh, pro které nemame exaktni algoritmus; tomuto vztahu
je pfizpusobena i terminologie (populace, fithess funkce,
mutace a kfizeni, fenotyp, genotyp, gen, genom,
chromosom, alely..)
Metricky prostor je obsazen typovymi reakénimi
mechanismy v genotypovém prostoru; s mnozinou svych
stranek a vlastnosti (sekvenci EP, fady ménicich se
vazeb, topologie déje) obsazuje model fenotypovy prostor.
Evoluéni algoritmy (EA) pro situace selhavani
standardnich  deterministickych  metod;  univerzalni
algoritmus pro simulaci evoluce, vyuziti ve farmaceutickém
pramyslu. EA nabizeji aproximativni feSeni prakticky vSech
problému v fadé obor(. Evoluce je struktura organizované
zmeény v samovyvoji systému. Teorie vzniku Zivota na
Zemi jako analogie pro sit chemickych sloucenin; sit
objektd (aim danych VSA) a souprava pravidel
podchycujicich transformace ; spontanni samoorganizace;
periodicita podobnosti v evoluci atomarnich struktur ma
obraz spontanniho vytvareni usporadanosti
samoorganizaci na traktoru; cykly jsou vytvareny Paliho
vystavbovym principem. PF prochazeni chemického
prostoru mohou byt zachyceny i nebézné situace a
namety.
Operace s grafy molekul a grafy reakénich mechanismu;
cilem je dospét k co nejpravdépodobnéjSimu zobrazeni
modelu FfeSené reakce na néktery ze vzord TRM. Sitové
grafy odvozenych grafi mechanismi a jejich reakénich
vzdalenosti.

14.8 Uméla chemie je pocitacovy model pouzivany k simulaci

raznych typu realénich systému 351

definice umélé chemie (AC); rozSifeny obsah pojmu
.molekula“ pro soubor objektli, soustava pravidel pro
-populace  molekul; reakce  jsou modelovany
jednoduchymi aritmetickymi operacemi, logické
zpracovani informaci pfi automatickém fizeni proces,
typogenetika pro modelovani vzniku enzym( a
konstruovani novych kopii fetézcd DNA a RNA. Formalni
definice AC. Uméla inteligence s kapacitou vytvareni
obrazu celku jsou zaloZeny na kombinatorickém prostoru.
Konstruovani virtualnich systém( napf. v molekularnim
modelovani. Model umélé chemie reprezentovany
molekularni siti, NAC v biologickych systémech je
vyzkumny program reprezentujici biomolekularni aktivity
formou matematickych grafu.
Umeéld chemie mlze predstavovat most mezi
biomolekularnimi systémy a chemii.
Komplexni systtmy v NAC maji znaky holismu;
v procedurach umélé chemie mé uplatnéni Toy model.
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Hesla ze slovniku umélé chemie. Formalizace
chemickych procesi modelem SimSoup pro vyzkum
dynamického chovani chemickych siti..
Teorie autopoiese, systému ktery se sam vytvafi; je
inspirovan zakladnimi principy chemie a biochemie;
koncepce autopoiese.
Teorie chemické organizace (COT) pfedstavuje abstraktni
model reakéni sité spjaty s autopoiesi. Klicovym
momentem modeld chemie, vytvéarejicich sobé podobné
topologie, je vlastnost reflexivity
Pfedpoveédi budouciho chovani chemickych systéma
formuluje Kolb v Sesti bodech na principu systémového
pFistupu.

14.9 Zé&sadni zménu dosud platné filozofie pfedstavuje pfechod

od chemie jedné molekuly k seskupenim komplex 358

koncepce chemického kolektivismu, propracovani teorie
samosdruzovani a poznavani chovani velkych agregata.
Zakapslovani molekularnich hostll do kryptandi nebo
karcerand(; kalixareny, priklady kapsli.
Samoorganizaci se vytvareji komplikované struktury bez
kontroly ¢i Fizeni zvnéjSku. Koncepce samosdruzovani a
teorie evoluce. Uloha vodikovych vazeb pfi interakcich a
stabilit¢ samosdruzenych formaci; sledovani simulacemi
Monte Carlo a molekulovou dynamikou. Homodimery,
multidentatovy zipovy komplex.
Nové funkéni materidly organogely; sférické viry.
MFizkovy molekularni automat (LMA) je synchronni
deterministickyy bunéény automat a jeho matematicky

model.
Molekularni rozpoznavani a samosdruzovani — od struktur
v hanodimenzich k jejich funkcim; nanokapsle;

interdisciplinarni obor umély Zivot, jeho zakladni pracovni
hypotézou je téze, Ze esencialni  podstatu
zakladnichprincipl  zZivota Ize  vyjadfit pomérné
jednoduchymi  modely. Hledani novych enzymd,
biomimetickych katalyzatort a anorganickych enzymu pro
planovani novych Ié¢iv. Simulace ZzZivota ,in silico* jako
pocitacova alchymie. Kategorie hodnoty ma pro rozvoj
Zivych  systémO  zasadni  vyznam.  Molekularni
darwinovska evoluce in silico , chemostat a jeho
dynamické vlastnosti, Eigendv fetézec diferencialnich
rovnic , metafora chemického reaktoru: molekularni
fenotyp je interpretovan jako pocitacovy program pro
systém umeélého zivota.

Komplexita, studium komplexnich systému,
supramolekularni architektury. Konstituéni dynamicka
chemie, dynamickd konstituéni diverzita. Vztahy
informace a programovatelnost, dynamika  vratnost,
konstituce a strukturni diverzita, propojeni adaptivni a
evoluéni chemie.

Dynamickd kovalentni chemie; kooperace se muze
projevovat uz na Udrovni molekul; puvod evoluéniho
procesu lze hledat uz v kinetickém zakladu reakci na
molekularni a atomarni urovni. Nekovalentni interakce.
Biomimetické katalyzatory napodobuji enzymy,
anorganické enzymy zvladajici regioselektivitu i
enantioselektivitu.

Fotosyntéza a biosyntéza proteind, fotorezisty,
supervodie, magnetorezisty. Nanotechnologie.
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Mutageneze moziiuje nahrazeni specificke aminokyseliny
v proteinu jinou, i nepfirodni aminokyselinou. S ,DNA
cihlami® a trigonalnimi Utvary se dospiva k nanoobvodim,
nanopoditatlim, nanostrojim. Chemie materiall jako
vyznamny obor; hybridni materialy. Tradini délitko mezi
anorganickym a organickym svétem se smazéava, rozevira

se Vvé&jif souvislosti dosud samostatnych oborl
prirodovédnych, technickych, biologickych a
spoletenskych véd.
grafy ,
matice . fuzzy expertni uméla
topologie  matematika logika \ / systémy inteligence
algoritmy
kvantova logika jazyk logiky ————— psychologie
chemie
i elev : pocitadova
teoreticka symboh;kzgyfrlfi‘imzeny S erties
chemie ]
kvantova struktury molekul
mechanika
uchovavani a
whiedavéni dat
fyzikalni chemie
sledovani déjil
vrealném &ase a
kontrola experimentl
b s o . ETIC pocitatem podpoiena
inzenyrsivi analyticka chemie faktologie organicka syntéza
. organické a anorganické
suprirhr:r::l;ulaml chemie shmaloviinia
S iy modelovani sloZitych
l ) ) ] chemickych systém
nanochemije Keramika ~bicorganicka chemometrie
| polovedide chemie
fyzika e, S .
pevné f&ze _ . molekulova shlukova anaiyza
blfgchemle grafika rozpoznavani obrazi
nauka v mnohosloZzkové analyza
o materialech biotechnologie stafistické metody
uméni operacni vyzkum

A pamatujme: Védecké poznatky jsou ,predbézné“, povazuji se za nedpiné vjemy

jako soutasti $irsi pravdy skrvté za Ghrnem jevi.

V.F. Weisskopf
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Poznatky v teoretické chemii se prohlubuji v rychle plynoucim ¢ase v horizontalnim i ve vertikalnim
poznani, takze jenom ten, kdo ma nato ¢as a neni zaujat v tvar¢i ¢innosti pouze jeji ¢asti, ve které
je jesté v silach jedince i jeho kolektivu ziskavat objevné vysledky, miZe procitat a selektovat zaplavu
publikaci a pofizovat z ni excerpta, ktera se mu zdaji pro doplhovani znalosti o objektu zajmu nova,
pfinosna, zajimava a atraktivni. PFfitom vytahy uvadéné na predchozich strankach jsou uréeny spis
kolegum, ktefi se v oboru zacinaji orientovat a proto ve druhém planu mél autor na mysli Baconova
slova o metodé, ,ktera je lampickou, kterou si védec sviti na cestu“. Vybér témat je samoziejmé
subjektivni, takze ¢tenaf ma Siroké pole vybéru toho, co povaZzuje pro sebe za zajimavé nebo i nové.

Excerpovana byla predevSim periodika Accounts of Chemical Research, Angewandte Chemie,
International Edition, Current Organic Chemistry, Chemical Communications, Chemical and
Engineering News, Chemical Reviews, Chemické Listy, Chemie in unserer Zeit, Chemistry in Britain,
Chemistry World, Inorganic Chemistry Communications, International Journal of Quantum Chemistry,
Journal of American Chemical Society, Journal of Chemical Information and Modeling, Journal of
Chemical Theory and Computation, Journal of Mathematical Chemistry, Journal of Molecular
Structure: THEOCHEM, Journal of Organic Chemistry, Journal of Chemical Chemistry A,B, Journal of
Physical Chemistry and Chemical Physics, Nanoletters, Nature, Science, Scientific American, kromé
dalSich, véetné predchozich publikaci autora.
Citace literatury v konkrétnich souvislostech by byla obsahla, proto jsou vzdy uvadéna jména autorl a
letopocty: jejich dohledani neni obtizné. RovnéZz k vyobrazenim jsou pfipojena jména autorl a
letopocty, pokud byla prevzata a vétSinou upravena z pouzitych pramen(; fada je jich opét pretiSténa
z autorovych kniznich publikaci pfipadné z volné dostupnych uc¢ebnic.

Autor
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