1. Z minulé sady ukolll prevezmeme obsah nasledujici tabulky:

Tabulka 1 s fingerprinty:

Tabulka 1 \ \ -OH | -Cl | -NO; | -CHs3 | -COOH
N
H
2,4,6-trinitrofenol 1 0 0 1 0 1 0 0
2,3-dinitrofenol 1 0 0 1 0 1 0 0
3-hydroxybenzaldehyd 1 0 0 1 0 0 0 0
2,4,6-trimethylfenol 1 0 0 1 0 0 1 0
a) Vypocitejte Tanimotlv koeficient pro dvojice:
e 2,4 6-trinitrofenol a 2,3-dinitrofenol:
e 2,4,6-trinitrofenol a 3-hydroxybenzaldehyd:
b) Doplnte do tabulky hodnoty Tanimotova koeficientu:
2,4,6- 2,3-dinitrofenol | 3-hydroxy- 2,4,6-
Tabulka 2 trinitrofenol benzaldehyd trimethylfenol

2,4,6-trinitrofenol

2,3-dinitrofenol

3-hydroxybenzaldehyd

2,4,6-trimethylfenol

evvs

c) Kterd(é) dvojice maji Tanimotlv koeficient nejnizsi a nejvyssi?
d) Vypocitejte Cosinlv koeficient pro dvojice:

e 2,4,6-trimethylfenol a 2,3-dinitrofenol:

e 2,4,6-trimethylfenol a 3-hydroxybenzaldehyd:
e) Vypocitejte (binarni) Euklidovskou vzddlenost pro dvojice:

e 2.4 6-trinitrofenol a 2,3-dinitrofenol:

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

2. Profingerprinty z Tabulky 1 udélejte konsensualni fingerprinty (pouzijte operaci OR):

Z
Tabulka 1 OH cl
~ N -COOH -CHs
H
-NO;
N

2,4,6-trinitrofenol

2,3-dinitrofenol

3-hydroxybenzaldehyd

2,4,6-trimethylfenol




3. Z minulé sady ukoll si vykopirujte do nasledujici tabulky ndboje na atomech O a H:
Tabulka s naboji:
Tabulka 3 Naboj na O (z OH skupiny) | Ndboj na H (z OH skupiny)
2,4,6-trinitrofenol -0,5690 0,5670
2,3-dinitrofenol -0,6110 0,4640
3-hydroxybenzaldehyd -0,6910 0,4060
2,4,6-trimethylfenol -0,7140 0,3670
a) Vytvorte siv excelu graf deskriptorového prostoru, konkrétné: Na osu x dejte naboj na O, na osu Y naboj 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. Oznacte
hodnoty nabojl. Dejte “VlozZit” (Insert) a vyberte “Grafy” (Charts) a vyberte graf X,Y.
b) Vypocitejte Euklidovskou vzdalenost pro:
e 2.4 6-trinitrofenol a 2,3-dinitrofenol:
e 2,4,6-trinitrofenol a 3-hydroxybenzaldehyd:
b) Ktera(é) dvojice maji Euklidovskou vzdalenost nejvyssi?
c) Ktera(é) dvojice maji Euklidovskou vzdalenost nejnizsi?
d) Kterd Euklidovska vzddlenost vdm “fekla vice”? Binarni nebo s redlnymi Cisly?



