1D deskriptory
1. Doplite Tabulku 1:

Tabulka 1 Anglicky nazev

Pubchem ID

Sumarni
vzorec

Molekulova
hmotnost

Disociacni
konstanta (pKa)

2,4,6-trinitrofenol

2,3-dinitrofenol

3-hydroxybenzaldehyd

2,4,6-trimethylfenol

Poznamka: Pokud néco nenajdete v PubChemu, hledejte jinde na Internetu.

2. Jaké dalsi 1D deskripory jste schopni v PubChemu najit? Napiste je sem:
Jaké dalsi najdete v DrugBank a LigandExpo? Napiste je sem:

2D deskriptory
3. Doplnte Tabulku 2 s 2D strukturami:
Tabulka 2:
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H
0 0 0
| /L |
N+ N+
O -~ \""‘m\.\ - o ~ // ""\-\.‘__ O
a'_';_::;::; i o~
o~ S 0

3-hydroxybenzaldehyd

2,4,6-trimethylfenol

4. Doplite Tabulku 3 s fingerprinty:

Tabulka 3 \
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2,4,6-trinitrofenol 1

2,3-dinitrofenol

3-hydroxybenzaldehyd

2,4,6-trimethylfenol




5. Doplnte Tabulku 4, pro kazdou dvojici atom{
v molekule glycinu (viz obrazek) napiste

nejmensi pocet vazeb, ktery je od sebe déli.
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Tabulka 4
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6. Spocitejte Wienerlv index pro molekulu glycinu. PouZijte vzorec:

3D deskriptory

kde N je pocet atom a Dij je vzdalenost mezi atomyiaj.

OX1

HX T

7. Pomoci MolView (molview.org) si zobrazte postupné molekuly z Tabulky 1. (Nejlépe se dohledaji pomoci
anglického nazvu.) Doplnite v Tabulce 5 sloupec ,Vzdalenost mezi atomy O a HY — zmérte si tuto vzdalenost (v

MolView je to zalozka Jmol a pfikaz , Distance”, musite kliknout na dvojici atomd, kde vzdalenost mérite).

Tabulka 5

Vzdalenost mezi
atomyOaH

2,4,6-trinitrofenol

2,3-dinitrofenol

3-hydroxybenzaldehyd

2,4,6-trimethylfenol

8. V jaké jednotce jsou namérené vzdalenosti?



