DENDRAL :
CgH160 ... sumarni vzorec znam
Jaka je ale struktura? (vyhovuje tisice struktur)

Hmotnostni spektrograf (téZ spektroskop, spektrometr): (ionizator, elm. analyzator, detektor
poctu)

F=ma=Q*(E+v xB]

(F=m w’r)
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NiZze shmotnostni spektrogram:

Relativni cetnost
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1. Seznam nepfipustnych struktur (chemické znalosti, napf. o nestabilnich konfiguracich
=> zbyva 698 struktur

2. IFV hm. spektrogramu jsou vysoka maxima na hodnoté 43,71 a 86
AND a nejsou na hodnoté 58
THEN je pfitomna n-propyl-3-ketonova podstruktura.
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3 faze:

1. Generovani (UpIné, neopakujici se)

2. Testovani (srovnani hypotetického spektrogramu s namérenym)

3. Planovani (s vyuzitim znalosti je pouzit jen kratky seznam dalSich hypotéz pro krok
1.)



