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SLOZITE VETVENi CHEMICKYCH REAKCi LZE PREDPOVIDAT. NOVOU
TEORII A METODU VYVINULI VEDCI Z OBORU VYPOCETNI CHEMIE

Védét, k jakym produktiim povede urcita chemicka reakce, ma zasadni vyznam pro navrh ekologicky
ptijatelného postupu v chemické syntéze. Védci z Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského AV €R
formulovali novou teorii umozZnujici rozvétvené chemické reakce predpovidat. Vyvinuli také

metodu, jak syntézu prvkd nasmérovat k co nejefektivnéjSimu, i pro Zivotni prostfedi Setrnému
vysledku. O praci ¢eskych védch informoval odborny ¢asopis Chemical Science.

Slozit4 sit chemickych pfemén je viudypFitomnym hnacim motorem déji v pfirodé i uvnitf lidského
téla. Klicovou roli vtom, zda a jak se chemicka reakce bude odehravat, hraje tzv. energeticka bariéra,
ktera zabezpecuje i to, aby nevznikl nezadouci vedlejsi produkt. Nékdy priroda tuto energetickou
bariéru snizi a danou reakci zvyhodni pred ostatnimi.

Se vzrustajicim poctem chemickych reakci, které védci objasnili, je ale zfejmé, Ze tato kontrola
nezabrani naslednym rozvétvenym reakcim, které mohou nakonec vést k riznym produktiim, véetné
nezddoucich a Skodlivych.

Tym Martina Srnce z oddéleni vypocetni chemie Ustavu fyzikalni chemie J. Heyrovského AV CR nyni
prisel s novou teorii. Poskytuje presnou a spolehlivou predpovéd, kterého z moznych produktd
rozvétvené reakce vznikne vice a s jakym prebytkem a jak pfipadné nasmérovat takovou reakci k
produktu, jenz je Zadouci.

»Spolu s teorii jsme vyvinuli také metodu levného vypoctu a jednoduché analyzy distribuce kinetické
energie reakcniho systému na vrcholu energetické bariéry, pricemZ procento uspésnosti predpovédi je
srovnatelné nebo vyssi neZ u mnohem vypocetné ndrocnéjsich metod, “ fika Martin Srnec.

Nova teorie a metoda je dllezita pro vyzkum v organické a biosyntetické chemii, zejména proto, Ze
nové poznatky umozni vyvoj produktl Setrnéjsich k Zivotnimu prostredi.
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Energeticky profil paralelnich (schéma vlevo) a rozvétvenych (schéma vpravo) chemickych reakci —
energetickou bariéru si Ize predstavit ziednodusené jako kopec, na ktery je potreba vylézt, aby se
chemickd reakce nastartovala.
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