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Hleda se ¢tenar,

ktery by sahl po textu o podobnosti v chemii, kdyz sam muze pfi reSersi
nachazet pfi neunavné vytrvalosti stovky citaci s heslem PODOBNOST a se zaméfenim na
PODOBNOST V CHEMII mGzZe proéitat tisice stranek zajimavych informaci. Udél posbirat
z reSerSi poznamky vzal na sebe autor v pfesvédceni, Zze muze nabidnout ¢tenafi néco malo
zajimavych vystfizki  z panoramatického obrazu podobnosti, sestavenych podle
metodologické Sablony.

Rozsah a obsah lidského poznani jsou bezmezné.
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VSECHNO SE NECEMU PODOBA

Matematici Casto vytvareji idealni objekty a zabyvaji se mySlenkami jejich realizace na
realné fyzikalni a chemické objekty Univerza.. A obracené chemici se zabyvaji
pragmatickymi, empirickymi zobecriovanimi pro realné objekty (v homologii, izovalenci,
izomerii, aromaticité, stupni nasycenosti, oktetovém pravidlu, odpuzovani elektronovych
parl, valencnich stavech atom( atp.).

Podobnost je definovana v terminech rovnost/piekryv a nepodobnost (dissimilarity),
v pojmech nerovnost/rozdil a uvadéji se v kvalitativnich/kvantitativnich charakteristikach.
Miry téchto fenomén( se hledaji pro posuzované systémy. Asymetrické miry jsou zavadény
nerovnym vazenim nepodobnych komponent. Jsou-li objekty nebo regiony srovnavany,
dospéje se k lokalni nebo globalni podobnosti. Globalni charakteristiky zahrnuji celkovy
popis objektu, lokalni charakteristiky poskytuji postacuijici dil¢i informaci.

Pfi hledani chemické podobnosti jsou pfedmétem studia atomy, ionty, molekuly, jejich
fragmenty (aim), reakce, smési, ¢lanky Casopist apod. K selekci charakteristik a jejich
zakodovani jsou vhodné deskriptory atomovych dvojic (atomovych vektort) a topologické
torze a sledovani jejich variant sklouzavajicich k neostrosti (ve smyslu teorie fuzzy sets).
Oblastmi aplikaci jsou pfedpovédi vlastnosti latek, shromazdovani dat, virtualni vyzkum,
analyza diverzity, srovnavani vlivil funkénich skupin, hledani farmakoford, vazani ligandd,

objasnovani struktur, srovnavani obrazcu atd.
(Upraveno podle Monev, MATCH, MATCDY 2004, 51, 7)

Srovnavani podobnych systémiu
DIVERTIMENTO

Prvni, co se nabizi pfi srovnavani dvou podobnych systémul, mikrosvéta a makrosvéta, je
porovnavani rychlosti, s jakymi v nich probihaji procesy majici spole€né znaky. Byla zavedena
bezrozmérna kvantita koeficient podobnosti, ktera umozZiuje srovavani dvou identickych fyzikalnich
kvantit. Napfiklad koncepce velkych Cisel udava vlastné koeficienty podobnosti mezi metagalaxiemi a
elementarnimi ¢asticemi mikrosvéta na rliznych urovnich hmoty. Jak plyne z teorie dimenzi, postacuje
znat pouze tii koeficienty podobnosti, tfeba podobnost hmotnosti, velikosti a &asu, a jejich
prostfednictvim mizeme dospét k dalSim koeficientim podobnosti mechanickych kvantit. Po vyfeSeni
problému se srovnavanim jednotlivych etazi hmotnych systému je mozno sestrojovat model Univerza,
ve kterém lIze vysvétlit, jak velké pochazi z malého, které pfFirodni sily jsou témi zakladnimi a dané
jedna druhou s moznosti jedna v druhou pfechazet.

S. Suchonos (Dokl.Akad. Nauk 1988, 303, 1093) se pokusil poskladat vSechny (tehdy) znamé
objekty mikrosvéta, makrosvéta a megasvéta na Skalovanou osu velikosti: Na ose stupnic Univerza
jsou vSechny charakteristické objekty a jejich ,core“ rozlozeny periodicky. Za periodicitou je stupnice
oblasti vlivu &tyf zakladnich pfirodnich sil.

Ukazalo se, Ze vlastnosti objektll se periodicky opakuji se vzristem velikosti pfiblizné 10krat.
Hvézdy, které pozorujeme, maji velikost pfiblizné 10" cm a sestavaji z atomu velikosti 10® cm; bilé
trpasliky o velikosti zhruba 10* cm pfedstavuji silné komprimované atomly o velikosti 10™° cm;
mimoradné ,stlatené” neutronové hvézdy jsou sloZeny z nukleon( velikosti 10° *cm.



Suchonosem odhadované vzdalenosti mezi systémy a jej}igb slozkami (10%°) jsou konformni
s hypotézou velkych &isel Diraca a Eddingtona 4 = 107" = {10™")". Koncepce velkych &isel viastné
predstavuje koeficienty podobnosti mezi metagalaxiemi a elementarnimi ¢asticemi.

Pravidelnost distribuce materialnich objektd na rlznych udrovnich napovédéla Suchonosovi
bimodalitu ve velikosti objektl. Ta je napfiklad v distribuci atomovych poloméra podle velikosti,
v podobném rozlozeni hvézd a galaxii a také v rozlozeni geografickych utvar(l. Pfi kombinovani
bimodality a periodicity zmén ve velikostech objektd na jednotlivych Urovnich byva uvazovano o
mechanismu etazového spiralovitého (centrosymetrického) skladani systéml a o globalni stupnici
stojatych vin.

Poznamka: Jako bimodalni distribuce je oznaCovana ve statistice kontinualni distribuce pravdépodobnosti dvou
rznych modu. V pfipadé kdy vétSi modus je znam jako majoritni, je druhému pfisouzeno postaveni minoritni slozky
a rozdil mezi nimi zname jako amplitudu.

Yun Pyo Jung (,Infinite Universe In A Mote®, Sagyejul Publishing Co., 1994) pfFedtim odvodil
velikost koeficientti podobnosti hodnotou 10%*. Srovnaval poloméry atomovych jader (~ 10> m) s
poloméry jader galaxii (konkrétné Miééné drahy), u nichZ dospél k hodnotdm 3.10"°m.Ukazala se
nutnost korekci a tak byly porovnavany sob& podobné objekty jako jsou molekuly a grupy galaxii,
makromolekuly a klastry galaxii, organely a superklastry galaxii, biologické bufky o poloméru 25 um a
pozorovatelny kosmos s polomérem 15 svételnych rok(l a kone¢né se dospélo k hodnoté rfadu 10% .
(Byly pouzity podklady z Wikiversity, Similarity of matter levels.)

Suchonos viadé publikaci pfiblizii nazornym schématem existenci dvou separatnich
materialnich formaci: na jedné soufadnici umistil 13 diskretnich skupin ve stejnych intervalech
v logaritmické stupnici. Velikosti nejvétsi prestavuje Metagalaxii, na opacném konci je hypoteticka

¢astice maximon, o dvanact fadi mensi nez nukleon. Metagalaxie, nukleony a maximon pfedstavu&i
zakladni urovné hmoty, mezi nimi se nachazeji znamé objekty ve vztazich velikosti pfiblizné 10%°.

Autor respektuje fraktalovou povahu Prfirody a tak uvazuje bimodalitu u objektl vykazujicich
suplementarni vlastnosti:

spiralni a eliptické galaxie; trpaslici jako prvotni hvézdy Galaxie neobsahujici t&€zké prvky; hvézdy ve
znamé sekvenci; vnéjSi a vnitini planety; syntetické procesy a rozpady, monocentrické a
polycentrické struktury na rdznych urovnich hmoty. Ve specifickych zakonech operuje Suchonos
s ideou ¢&tyF pro dimenze stupnic, korespondencni interakce a pro reprezentace vin. Osa stalosti vin
je rozdélena do tfi hlavnich intervall, mikrointerval, makrointerval a megainterval.

Se Suchonosovymi nazory nemusite ve vdem souhlasit, za popfemysleni snad stoji.
Uz proto, Ze autor hleda v univerzalnim prostoru podobnost systému na prvni posouzeni
odliSnych, jejich provazanost a jednotu naSeho svéta. Za tim vSim je tfeba hledat zaklad
védeckého mysleni, jimz je sjednocovani v obrovské rozmanitosti jevl, hledani obecnych
zakonitosti a spoleCné podstaty materialni jednoty svéta. | kdyZz my si vystaime s jeho
malinkou Casti - chemickym prostorem a vlastné s jeho podprostory, o kterych se chemici
celou dobu snazi vytézit co nejvic zuzitkovatelnych poznatku, je dobré mit na paméti radu
hlidat si sjednocovaci ulohu fyziky mezi vSemi pfirodnimi védami.

Matematické mysleni v chemii

Matematici vytvareji idealni objekty a zabyvaji se mySlenkami jejich realizace na realné
fyzikalni a chemické objekty Univerza.. A obracené chemici se zabyvaji pragmatickymi,
empirickymi zobecriovanimi pro realné objekty (v homologii, izovalenci, izomerii, aromaticite,
stupni nasycenosti, oktetovém pravidlu, odpuzovani elektronovych par(, valenénich stavech
atomu atp.) a obvykle si nevSimaji mezivztahovych souvislosti v matematickém smysilu.
Postupné se podafilo objasnovat vzajemné vztahy mezi chemickymi koncepcemi a vsazovat
je do globalnich molekularnich klasifikaCnich soustav. A neni Zzadnym pfekvapenim, Ze tyto
vzajemné vztahy maji stejnou podstatu a stejnou krasu jaké se nachazeji mezi abstraktnimi
matematickymi objekty (uvedme si homeomorfii povrchu, grafové souvislosti, feSeni Casti a
celki apod.). R. Ponec soudi, ze mizeme spiSe hovofit o aplikacich chemie do matematiky a



0 nachazeni idealni matematické formy pro né nez o vnaseni matematického modelu do
chemie.

K chemické podobnosti je mozZzno pfistupovat vyuzZitim koncepce homeomorfizmu a
pravidel elektronového ucetnictvi s respektovanim novych vztaht mezi molekularnimi grafy a
molekularnimi 2D povrchy dosazenym pfimym mapovanim strukturnich chemickych vzorcl
na specificka 2D zobrazeni. Grafova reprezentace chemickych systém( a zejména modeld
reakénich mechanismd je jako nenaroény matematicky prostfedek nedocenéna.
Chemikovym nejucinnéjSim prostfedkem v psychologii jeho mysleni jsou zavéry z analogie.
V teorii grafd mame obdobny formalni aparat, pracujici s izomorfizmem, automorfizmem
pfipadné homeomorfizmem.

Vysvétlivka mozna uzite€na: Neorientované grafy ¢ a # jsou homeomorfni, pravé kdyz existuji jejich vzajemné izomorfni
kontrakty. Nékdy se hovofi také o grafech izomorfnich az na vrcholy stupné 2.

Uplatnéni koncepce homeomorfizmu pfi feSeni chemickych problém( umozni klasifikaci
molekularnich struktur a reakci z hlediska topologie povrchu.

Zpusoby a logiku pfirozenych a periodickych molekularnich klasifikaci nachazime
v téchto disciplinach: Atomy a molekuly jsou objekty chemie a fyziky a jejich klasifikaci
vyznamné umoznuji specialni matematické modely. TakZe jejich prolinani a uplatnéni
muzeme shrnout takto:

PODSTATA FYZIKA CHEMIE MATEMATIKA
Fyzikalni teoretickda  fyzikalni matematicka
aplikovana chemie fyzika
Chemicka chemicka teoreticka matematicka
fyzika a aplikovana chemie
Matematicka matematicka  chemicka teoreticka
fyzika matematika a aplikovana
matematika

Opravnéné nachazite v bloku jisty ,periodicky systém®: Ve vertikalnich skupinach jsou uvedeny ,gisté*
védy, vfadach pak jejich aplikace v pfilehlych oborech. Nékteré kombinace nachazite v nazvech
periodik.Pomezni obory fyzikalni a chemickd matematika zahrnuji chemickou topologii a chemickou
teorii grafu.

Nazev staté kompiluje nazev publikace H. Weyla (1940), ktery navazné na mySlenky F.
Kleina v Erlangenského programu soudil, Ze matematické mySleni je funk&ni mysleni
v termech proménnych a funkci a uskute€riuje se ve tfech krocich:

1. ujasnit druh uvazovanych proménnych,
2. zvolit reprezentaci proménnych symbolikou a
3. postupné budovat mapovani funkci jedné na druhou.

(Proménnou se mysli kvantita, jejiz hodnota se méni, symbolem je prom&nna ohodnocena, funkce je
proces pfisouzeni kazdého prvku z prvni fady (setu) na prvek z druhé fady.)

S matematizaci chemie souvisi rozvoj jeji sémiotiky (Weyllv bod €.2): chemickou
symboliku pro znazornéni vzorcl, reakénich schémat a mechanisml, matematické vyrazy
pro termy a operace s nimi ve fyzikalni a kvantové chemii, jazyk molekularni logiky doplfuji v
matematické chemii formalizované matematické modely pfevzaté z aparatu topologie, teorie
grup a grafli a dalSich oboru diskrétni matematiky.

Podobnost je aplikovana na systémy znakl, kodd, symboll, signald a zprav ve
formalizovanych jazycich konkrétnich véd. Sémioticka vybava znakl, symbolQ, zprav a



informaci o déni v reakCnich soustavach rozsifuje v nové informatice postupy poznavani v
chemii az k nelinearnim, chaotickym a ,nepredpovéditelnym” jevim a dé&jum.
Chemosémiotika mlze prfedstavovat nové paradigma chemie.

Struény ,prepis® chemie v jednotlivostech (kterymi jsou elementarni konverze
valen¢nich stavll atomU a sekvence jejich epizod v modelech reakénich mechanisma) i
v globalnim pohledu (pfi nachazeni logické struktury chemie) jinym zplsobem a predpoklady
vyuziti modelu a jejich naplfiovani si zrekapitulujme:

1. Existuje obecna matematicka teorie, do jejihoz ramce |ze vsadit modely molekul a modely
chemickych reakci.Je ji teorie grafu.

2. Existuje fundament, na kterém jsou cela chemie a jeji model vybudovany — zakonitosti
vystavby elektronovych oballl atom( pfirozené fady prvkd a specificita jejich valenénich
stavu.

3. Existuje aparat, umoznujici modelovat konverze valenénich stav( atomu pfi elektronovych
zménach v pribéhu chemickych reakci.

4. Reakéni centra molekul Ize formalné studovat jako dvojice vzajemné vazanych atomd;
popisuji je atomové vektory.

5. Pomoci graft reakénich mechanism( lze modelovat moZzné reakce jako posloupnost
elementarnich krokd reorganizace valencnich elektron(l.

6. Modely reakénich mechanisml jsou vychodiskem pro odvozovani reaktivity na fuzzy i
(semi)kvantitativni arovni, Ize-li vyuzitim indikatord reaktivity popsat interakce chemickych
slouéenin.

7. Princip modelu umozriuje projektovat naméty vicestupnovych reakci (syntéz) ve vSech
opodstatnéné realizovatelnych variantach.

8. Algoritmizované postupy feSeni jednotlivych transformaci jsou zadany pfisluSnymi
programy pocitaci. Pfi vyuziti graf konverzi valenénich stavil atom( a substruktur maze
chemik FeSit uvedené ulohy i bez pocitaCového programu.

Matematicka chemie v naSem pruzoru pfedstavuje jiny a rozdilny pfistup k rozvijeni
formalni logické struktury chemie. Nepfeménuje chemii ve fyziku ani v matematiku, ale vede
k racionalizaci, sjednocovani a formalizaci zakladnich poznatkil a koncepci chemie, byt
vlastnim jazykem a jinou sémiotikou. OvSem kvantova chemie se stala srozumitelnou
experimentalnim chemikim, kdyz pfevzala jejich terminologii a jejich filozofii feSeni
problémd. Také matematicka chemie muize srozumitelné vstoupit do prezentace systému,
procest usuzovani a feSeni konkrétnich Ukolu. Pfedstavuje alternativni pfistup k rozvoji
formalné logickych a matematickych struktur chemie. Jeji pFispévek k racionalizaci,
formalizaci a sjednocovani zakladnich pfedstav chemie uvedeme v dalSich statich.

Poznamka: V nasledujicim textu se budete setkavat s terminy, které se mohou zdat
takika zaménitelnymi, ovSem jistd jemna odliSnost tu je: posoudime rozdily mezi
podobnosti, metaforou a analogii. Pomuizeme si slovnikovymi hesly.

Metafora je definovana jako jazykova figura kterou uzijeme pro oznaceni
jiného objektu nez se bézné uziva a také ke srovnani obou objektl (Shakespeare:
,oVet je jedno velké jevisté“) . Spravné pochopeny princip vSeobecné souvislosti
nabada chemika vidét vé&ci jinak, nez je navykly. Aristotelovi je pfipisovana myslenka,
Ze Clovék, ktery umi vytvofit dobrou metaforu, dovede rozpoznat i to, co se sobé
navzajem podoba.

Analogie na zakladni drovni vystihuje podobnost mezi vécmi, které se
mohou jevit jako rozdilné, néco jako rozvinuta metafora. OvSem analogie neni jen ve
slovnim vyrazu, mize byt brana jako logicky argument: jsou-Ili dvé véci podobné urcitym
zpusobem, mohou byt takové i v jinych smérech. Analogie vyjadiuje také vztahy mezi

dvéma objekty. Myslenkové postupy tohoto druhu nabizeji relativné opravnéna
oc¢ekavani a v daném okruhu problému ¢asto i nejpravdépodobné;jsi ¢i nejplausibilngjsi
domnénku.

Usudek z analogie ve védecké Uvaze je jisté jednim z nejplodnéjsich &initelli, vedoucich
k novym pohledim a k pokroku ve védé. Analogii se ziskavaji cenné a vyznamné
poznatky. Analytickd geometrie, vinova mechanika, kybernetika a mnoho dalSich
védeckych oblasti vznikaly odkryvanim strukturnich analogii mezi jinak i zcela



raznorodymi oblastmi. Usuzovani z analogie za¢ina pozorovanim podobnosti v urcitych
smeérech a smérfuje k odkryti strukturnich a funkénich shod mezi jevy — i odliSnymi.
Pfedpokladem analogie je existence néjaké korespondence mezi obéma systémy.
Analogie Ize pfifadit k modellm, a co je odliSuje, je pravé mira korespondence.

Podobnost pfi pfimém srovnani je také formou metafory — srovnava dvé
rozdilné véci aby o nich vyjadfila novy nahled. PouZiva Casto vyrazy ,jako“ nebo
-podobny“ a je mnohem explicitnéjSi nez metafora. Dodejme, Zze podobnost je mirou
nedokonalé symetrie a Ze symetrie je mirou nerozliSitelnosti. O mnoha strankach
podobnosti jsou nasledujici kapitoly.

Molekularni podobnost

Molekularni podobnost je koncepci prolinajici celou chemii: je neodmyslitelna pro
porozuméni jejim principlim a pro analytické metody a vypodty, které umoznuji chemikovi
pronikat k jadru problému, a je také fundamentalnim pilifem lékafské chemie, biologické
chemie ¢i chemické biologie; z molekularni podobnosti vychazi rovnéz chemie materialt
s jejim neuvéfitelnym rozmachem a ohmatavanim nanosvéta. Nepodobnost (dissimilarity)
jako protiklad, komplement chemické podobnosti se prosazuje v aplikacich molekularni
diverzity v kombinatorické chemii, neuronovych sitich, expertnich systtmech a na né
navazujicich oblastech feSeni chemickych problému. S koncepci podobnosti se setkavame
vriznych oblastech pocitatové védy a v dalSich védnich disciplinach. Jednou
z nejfrekventovanéjSich aplikaci je vyhledavani dat. Zvlasté pfi souCasné explozi vSech
moznych udaju ji muzeme posoudit ve dvou dimenzich: jde o objem nepfetrzité
produkovanych dat a o diverzitu typl dat. Takfka univerzalni a pruznou koncepci je
modelovani dat a podobnosti v metrickém prostoru.

Problém reprezentace molekularni podobnosti fesi typy jeji analyzy (MSA, molecular
similarity analysis): v podstaté se pfi reprezentaci molekularni informace vystaci s péti typy
matematické struktury — mnozinami, grafy, vektory, funkcemi a funkcionaly. Molekularni
podobnost mizeme povazovat za vztah davajici struktury do mnozin molekul, které
nachazime v chemickém prostoru. VSechny tfi koncepce —

chemicky prostor,

reprezentace molekul a

molekularni podobnost — chemik vyuziva
intuitivné pfi své &innosti. | tak mu snad stoji za to zamyslit se nad nimi a pfipomenout si
nékteré poznatky.
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