1.

Vypocditejte pomoci ACC2, default mdd, do nasledujici tabulky naboje na atomech O a H (fenolova skupina):

Tabulka s naboiji:

Nazev molekuly pKa N&boj na atomu
(o] H

3-ethoxyphenol 9,65

2,4,6-trinitrofenol 0,42

2,3-dinitrofenol 4,68

3-hydroxybenzaldehyd 8,98

5-methyl-2-nitrophenol 7,41

2-hydroxybenzamide 8,37

2,4,6-trimethylfenol 10,88

a)

b)

b)

d)

Vytvorte si v excelu graf deskriptorového prostoru, konkrétné: Na osu x dejte naboj na O, na osu Y ndboj na H.
Zobrazte si graf, ktery ukazuje body X a V.

Poznamka: Pokud s Excelem neumite, postupujte takto: Zkopirujte si do Excelu vySe uvedenou tabulku. Oznadte
hodnoty nabojd. Dejte “VlozZit” (Insert) a vyberte “Grafy” (Charts) a vyberte graf X,Y.

Vypocitejte Euklidovskou vzdalenost pro:

e 2,4,6-trinitrofenol a 3-ethoxyphenol:

e 2,4,6-trinitrofenol 2-hydroxybenzamide:
Kterda(é) dvojice maji Euklidovskou vzdalenost nejvyssi?

cvvs

Kterd Euklidovskd vzdalenost vam “fekla vice”? Bindrni nebo s redlnymi Cisly?



