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Obrazek 5 — Maxwell-Boltzmannovo rozdéleni pro molekuly plynu

Vlevo je ukdzka, jak zévisi distribuce rychlosti molekul na molekulové hmotnosti
vzacného plynu, vpravo je pak vidét, jak se méni distribuce rychlosti pfi riznych
teplotach pro stejny plyn.

Statisticka mechanika umoznuje spojit vypocetni chemii s experimenty, nebot’
naméfend veli¢ina je vzdy prumérem ze vSech meéfenych molekul s jejich
jednotlivymi energiemi. Pozorovana veli¢ina je tedy statisticky pramér. A ten se
da vypocitat pomoci tzv. parti¢ni funkce €, ktera v sobé obsahuje chovani vSech
stavil. Z parti¢ni funkce se da vypocitat témeéft libovolna termodynamicka veliCina.
Kromé statistického priméru se také Casto pouziva casovy prumér, pokud
sledujeme Casovy vyvoj systému. V pravdépodobnégjSich stavech systém stravi
vice ¢asu.

Spojeni mezi simulaci a termodynamikou se da dotdhnout i dale. Kromé toho,
ze umime ze statistického souboru vypocitat termodynamické funkce, umime je
samoziejmé 1 nastavovat, takze v simulaci mizeme udrzovat konstantni pocet
Castic, objem, tlak nebo teplotu apod. a miizeme se tak pfiblizovat realnym déjum.

Zavérem

V tomto dile serialu jsme si objasnili, z jakych zakladl vypocetni chemie
vychazi a o Cem vlastné je. V pfistim dile se podivame na to, jak polohy
jednotlivych molekul zaznamendvat a jak jednotlivé atomy v pocitaci
rozpohybovat.

Literatura

Young, David C. Computational Chemistry: a practical guide for applying
techniques to real world problems, 2001, Eley, New York, p. 381, ISBN: 0-471-
3368-9
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H=U+pV (4)

5. Entropie (S) je veli¢ina, ktera jednak urcuje energii dostupnou ke konani
prace v systému a jednak urcuje i neusporadanost systému. Pfi konani prace
pak dochéazi ke zvySovani entropie, coz se projevuje rozméliiovanim
(disipaci) energie ve formé odpadového tepla.

6. Volna (Gibbsova) energie (G) udava maximalni mnozstvi neexpanzni prace,
které je systém schopen vykonat pii konstantni teploté a tlaku v uzavieném
systému.”” Pro nas je dilezité, ze Gibbsova volna energie je tahounem
chemickych reakci. Kdyz se systém snazi dosahnout rovnovahy, Gibbsova
energie klesa. Gibbsova volna energie tedy rozhoduje o spontaneité reakci.

Statisticka mechanika

S termodynamikou souvisi také i tzv. statistickd mechanika, ktera tika, ze je
mozné spocitat vlastnosti materialu ze znalosti jeho sloZeni.

Predstavme si napiiklad kapalinu, feknéme kapku vody, ktera je tvorena
N molekulami. Kdyz budeme predpokladat, ze kazda molekula je rigidni, tak nam
k popisu kapky staci znat 6 Cisel pro kazdou molekulu — vzdy 3 k popisu pozice
v prostoru a dalsi 3 k popisu nato¢eni molekuly. Tento 6/ N-dimensionalni prostor
se pak nazyva fazovy prostor. Pokud chceme pocitat s dynamikou systému,
musime pridat jest¢ i 3 dal$i dimenze pro rychlosti kazdé molekuly.

Kazdy individualni bod ve fazovém prostoru je vyjadien pomoci funkce I' a
odpovida jedné geometrii systému (a piipadné i jeji hybnosti). Vzhledem k tomu,
ze si lze predstavit mnoho bodi ve fazovém prostoru, které jsou naprosto
nesmyslné (napf. dva atomy na jednom spolecném misté), musime byt schopni
spocitat i pravdépodobnost, s jakou mize byt systém v konkrétnim bod¢. Tato
pravdépodobnost pak souvisi s energii tohoto stavu. Cim bude energie stavu niZi,
tim vys8i bude jeho pravdépodobnost. (Zminéné dva atomy na jednom misté by se
odpuzovaly, coz by zvySovalo energii, a tedy by takovy stav pravdépodobné
nenastal.)

Kromé toho nesmime zapominat, Ze je zde rozdil mezi energii systému a
energiemi jednotlivych molekul. Energii celého systému nepiimo odpovida
teplota systému. Na druhou stranu, ne vSechny molekuly maji stejnou energii.
Jednotlivé molekuly mohou mit energie vice ¢i méné, podle toho, jak rychle se
pohybuji a jak interaguji s ostatnimi molekulami. To, kolik jich bude mit jakou
energii, je dano Maxwell-Boltzmanovym rozdélenim (viz Obrazek 5).

B Zde je analogii potencialni energie v klasické mechanice, ktera udava, kolik kinetické
energie ze systému muzeme ziskat.
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Korespondenéni seminaf

probihd pod zastitou

Ptirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy
Hlavova 2030

128 43 Praha 2

Vazeni vyucujici chemie!

Predejte prosim zadani KSICHTu svym studentim, potencidlnim feSitelim
KSICHTu. Mnohokrat dékujeme.

Dale mame pro Vas, vyucujici chemie, nabidku. Pokud mate zdjem, mizeme
Vam posilat jednotlivé série pfimo do Skoly. Staci, kdyz nam poslete adresu, na
kterou mame KSICHT posilat. Zadani KSICHTu je i na Internetu, mate-li k nému
pristup, mizete vyuzit i tento zptisob. Ulohy muzete pouzit naptiklad ke zpestieni
vyuky nebo jako inspiraci.

Mili pfriznivci chemie i ostatnich prirodovédnych obora!

Pravé drzite v rukou zadani tloh Koresponden¢niho Seminafe Inspirovaného
Chemickou Tematikou, KSICHTu. Uz desatym rokem pro vas, stfedoSkolaky,
KSICHT pfipravuji zaméstnanci a studenti Pfirodovédecké fakulty Univerzity
Karlovy, Vysoké skoly chemicko-technologické v Praze, Prirodovédecké fakulty
Masarykovy univerzity a Univerzity Palackého v Olomouci.

Jak KSICHT probiha?

Koresponden¢ni seminaf je soutéz, pii niz si vy, fesitelé KSICHTu, dopisujete
s nami, autory, a naopak. Vy nam poslete feSeni zadanych loh, my vSe opravime,
ohodnotime a zaSleme vam je zpatky s pfilozenym autorskym feSenim a péti
tlohami nové série. To v§echno se za cely $kolni rok ¢tyfikrat zopakuje.

Pro¢ fesSit KSICHT?

V ramci tohoto seminare se zdokonalite nejen v chemii samotné, ale i v mnoha
dalsich wuziteénych schopnostech. Za vsSechny jmenujme zlepSeni logického
mysleni, schopnosti vyhledavat informace, tfidit je a zafazovat je do kontextu.
Ackoli to zni mozna hrozivé, nebojte, ono to pijde vlastné samo.

Na vyletech se mizete seznamit s dal§imi feSiteli KSICHTu a nami, autory,
studenty vysokych skol. Mate Sanci rozsitit si své obzory, ale taky se bavit a uzit
si. Uvidite, Ze chemici nejsou suchafi v bilych plastich.

Na konci skolniho roku potfdddme na Pfirodovédecké fakult¢ UK odborné
soustfedéni, kde si vyzkousite praci v laboratofi, seznamite se s modernimi
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pristroji a poslechnete si zajimavé piednasky. Pro nejlepsi fesitele jsou pfipraveny
hodnotné ceny!

Pro letosni akademicky rok se nam navic podafilo zajistit promijeni
prijimacich zkousek do chemickych (a nékterych dalsich) studijnich oborti na
Prirodovédecké fakulté UK. Bez piijimaci zkousky budou pfiijati feSitelé, ktefi
ve Skolnim roce 2010/2011 ziskali alespont 50 % z celkového poctu bodii nebo ve
Skolnim roce 2011/2012 v 1.-3. sérii ziskaji alespon 50 % z celkového poctu boda
za tyto série.

Jaké ulohy na vas ¢ekaji?

Ulohy se tykaji riiznych odvétvi chemie a snazime se, aby si v nich kazdy
z vas pfiSel na své. Jsou tu ulozky hravé i pravé lahidky, jejichz vyteseni uz da
praci. Nechceme jen suse provétovat vase znalosti, procvicite si i chemickou
logiku a v experimentalni uloze prokazete téz svou chemickou zru¢nost. Pokud
nezvladnete vyfeSit vSechny tulohy, vibec to nevadi, byli bychom moc radi,
kdybyste si z feSeni uloh odnesli nejen pouceni, ale hlavné abyste se pfi feSeni
KSICHTu dobfe bavili. Jak se nam nase snazeni dafi, to uz musite posoudit sami.

KSICHT vam piinasi s kazdou sérii i serial, ¢teni na pokraovani. V letoSnim
roéniku zafazujeme na vase piani seridl Uvod do kvantové chemie (molekulové
modelovani). Dozvite se spoustu zajimavych informaci, které vam umozni
pfemyslet o svéte kolem sebe trochu jinak. Znalosti, které ziskate, pak muzete
pouzit nejen pri feseni tloh KSICHTu, ale i pfi dal$im studiu chemie.

Jak se tedy muzete stat reSiteli KSICHTu?

Neni nic jednodusdiho! Stadi se jen zaregistrovat' na naSich webovych
strankach. ReSeni nam poté mizete posilat bud’ klasicky na adresu KSICHT,
Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 2030, 128 43 Praha 2 nebo
elektronicky pies webovy formulai® jako soubory typu PDF.

V piipadé jakychkoliv dotazi ¢i nejasnosti se na nas prosim kdykoliv obrat'te
e-mailem ksicht@natur.cuni.cz.

Kazdou tlohu vypracujte na zvlastni papir (aspont formatu AS, mensi kusy
papiru maji totiz tendenci se ztracet), uved’te svoje celé jméno, nazev a Cislo
Gilohy! Regeni piste ¢itelng, vézte, Ze nemiizeme povaZovat za spravné néco, co
nelze precist.

! http://ksicht.natur.cuni.cz/prihlaska
? http://ksicht.natur.cuni.cz/odeslani-reseni
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Velice dilezitym vyjadienim sily elektrostatické interakce v prostoru kolem
molekuly je i elektrostaticky potencial ¢. Je to funkce definovana v kazdém bod¢
prostoru kolem molekuly. Jestlize je pak do konkrétniho bodu umistén naboj, tak
(za predpokladu, Ze vloZzeni naboje neovlivni nabojovou hustotu v molekule) je
energie pozadovana na vlozeni naboje do tohoto bodu dana nasobkem potencialu
v tomto misté ¢ (r) a vlozenym nabojem gq.

E(r)=¢(r)-q 3)

Elektrostaticky potencial tak ukazuje, jak molekula ptisobi elektrostaticky na
své okoli (viz Obrazek 4). Toto plsobeni je Casto ovlivnéno naptiklad solventem
(rozpoustédlem).

Obrazek 4 — Ukazka -elektrostatického potencialu v okoli
molekuly vody

Termodynamika

S energetickym zabarvenim reakci souvisi také termodynamika. Ta pracuje
s mnoha dilezitymi pojmy jako jsou vnitini energie, teplo, prace, entalpie,
entropie a volna Gibbsova energie, které si v kratkosti definujme:

1. Vnitini energie (U) je souctem energie (kinetické a potencialni) vSech ¢éstic,
z nichz se téleso sklada. Kineticka a potencidlni energie, kterou ma téleso
jako celek, se do vnitini energie nezahrnuje.

2. Teplo (Q) je castvnitini energie, kterou systém vyménuje (tj. pfijme nebo
odevzda) pfi styku s jinym systémem pomoci neusporadaného pohybu ¢astic.
Teplo je fyzikalni veli¢inou popisujici zménu termodynamického stavu
systému, nikoli stav samotny.

3. Prace (W) je casti vnitini energie, kterou systém vymeénuje se svym okolim
pomoci usporadaného pohybu Castic.

4. Entalpie (H) jepodobné jako wvnitini energie fyzikalni veliCina, ktera
vyjadiuje energii ulozenou v termodynamickém systému a soucasn¢ i energii
potiebnou k vytvofeni prostoru pro systém vjeho okoli.'” Entalpie je
definovana vztahem:

12 podobng jako koruna v rukou Archiméda vytlacovala kapalinu, tak i téleso svou
existenci vytla¢uje molekuly okoli z prostoru, ktery zaujima.
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Monopdl

300 d

Obrazek 3 — Ukazka prostorového uspofadani naboju vytvatejicich jednotlivé multipdly

Atomy na sebe svymi elektrony pulsobi i jinak. Protoze se v nich elektrony
hybou, mtize se na jednotlivych atomech indukovat atomarni dipdl pramenici
z nestejnomérného rozlozeni elektronti kolem jadra. Tento indukovany dipol je
nestaly a ovliviuji ho okolni atomy a molekuly. Proto je jeho interakce velmi
slaba, ale za to vSudypfitomna a navic vzdy pfitazliva (viz Tabulka 2).

Tabulka 2 — Energie a dosah elektrostatickych interakci

Co S ¢im Zavisina  Energie Typ Priklad”™
(kJ/mol)
Naboj Naboj 1/r ~ 400 +(rizné)/  iont...iont
-(stejné)

Naboj Dipol /7 ~100 +(-) jont...voda

Dipél Dipél 1/ ~30 +(-) voda...voda

Kvadrupél ~ Kvadrupol — 1//° ~20 +(-) benzen...benzen

Naboj Indukovany  1//*, o™ ~10 + iont...benzen,
dipol (indukce)

Indukovany  Indukovany  1/° o™  ~4 +(vzdy) vie,

dipol dipol (disperze)

* (+) Ptitazliva, ev. () odpudiva interakce. Méné¢ Casta interakce je v zavorce.
**V zavorce je pouzivany nazev této interakce.

*#% Polarizabilita atomu — odpovida tomu, jak moc jsou elektrony ochotny se
prizptisobit vnéjsimu elektrickému poli (napf. ostatnich atomtt).
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V piipadé€, Ze posilate ulohy ptes webovy formulaf, ulozte kazdou ulohu do
samostatného souboru typu PDF a nezapomernite v zahlavi kazdé stranky uvést
svoje celé jméno, nazev a ¢islo tlohy! Vice informaci o elektronickém odesilani
feSeni naleznete piimo na strance s formulafem. Neposilejte nam prosim
neskenovana feSeni, nebot’ jsou cCasto velice S$patné Citelnd. Vyjimkou jsou
nakreslené a naskenované obrazky, které pfipojite k feSeni napsanému na pocitaci.

Do teSeni také piste vSechny vaSe postupy, kterymi jste dospéli k vysledku,
nebot’ i ty bodujeme. Uved'te radg€ji vice neZ méné, protoZze se muze stat, ze za
strohou odpovéd nemiizeme dat téméf zadné body, ackoli je spravna. Redeni
vypracovavejte samostatné, nebot’ pii spolecném feSeni se spolufesitelé podeli
o ziskané body rovnym dilem.

Tipy a triky

Pro kresleni chemickych vzorct doporucujeme pouzivat programy dostupné
zdarma: MDL ISIS/Draw 2.5 (freeware s povinnou registraci; Windows, Mac
0S), ChemSketch 10.0 Freeware (freeware s povinnou registraci; Windows) a
Chemtool (GPL; Linux).

KSICHT na Internetu

Na webovych strankdach KSICHTu® naleznete brozurku ve formatu PDF a
rovnéz aktualni informace o pfipravovanych akcich.

Pokud mate dotaz k Gloze, mizete se zeptat pfimo autora na e-mailové adrese
ve tvaru jmeno.prijmeni@ksicht.natur.cuni.cz. Jestlize ma uloha vice autord, piste
prvnimu uvedenému.

Vylet s KSICHTem

Pozor, pozor! Podzimni vylet s KSICHTem se letos bude konat 11.-13.
listopadu. Misto bude upfesnéno. Prosime zajemce, aby se zaregistrovali na
strankach KSICHTu* do 10. listopadu. Zaregistrujte se viak co nejdfive, podet
mist je omezen! Informace k vyletu budeme na webu pribézné aktualizovat.

Termin odeslani 1. série

Série bude ukoncena 7. listopadu 2011. VyieSené ulohy je tfeba odeslat
nejpozdéji v tento den (rozhoduje datum postovniho razitka ¢i ¢as na serveru
KSICHTu).

? http://ksicht.natur.cuni.cz
* http://ksicht.natur.cuni.cz/akce-ksichtu
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Uvodniéek

Drahé tesitelky a fesitelé,

ve svych rukou pravé drzite prvni sérii 10. ro¢niku KSICHTu. Blaznivy napad
nékolika kamaradu pfi jizdé tramvaji se béhem jednoho desetileti zménil v jeden
z nejveétsich Ceskych korespondencnich seminaid. Desitky autord pro vas za tuto
dobu napsaly ptes 200 tloh. Od jednoduchych hficek a vystfihovanek, ptes ulohy
ryze praktické, zavisejici pfedevsim na vasi zrucnosti, az po tkoly velmi obtizné,
které pii konzultacich dokézaly dostat do tizkych nejednoho z vysokoskolskych
profesort.

Nejvétsi cast odvedené prace vsak prekvapive lezi na vasi strané. Sérii co sérii
nasi poStovni schranku zaplavuji hromady obalek napéchovanych vasimi
feSenimi. Né&ktera jsou psana jen tak, na kusu mastného papiru s otrhanymi okraji,
jina naopak thledn¢ vysazena v typografickych programech a doplnéna
barevnymi ilustracemi. Text mnoha z nich svoji dikci pfipomina spiSe Cerstveé
sepsanou kapitolu skript. Cas od Casu se vSak najde feSeni, které nas naopak
néc¢im pobavi natolik, Ze jej pak mame nekolik tydnl povésené na Cestném misté
na nasténce. Ve vysledku jsme vSak radi za kazdé z nich, nebot’ tento seminaf
délame prave kvili nim.

NejspiSe jste vSak jiz zvédavi na ulohy prvni letosni série. Rozhodli jsme se
vyzkouset tvorbu zaméfenou tematicky a jako jasna volba se se svoji pestrosti
nabizel svét J. R. R. Tolkiena. Jako prvni vas proto Ceka kratka zastavka ve
vlhkych jeskynich plnych hadanek a nebezpecnych bledych tvord se zvlastni
zalibou v lesklych kulatych pfedmétech. Po zdarném vyfeseni se pak ve druhé
tloze sama nabizi chvile oddechu u trochy dymu z toho nejlepsiho kofeni, co
Jizni ¢tvrtka nabizi. Nejednomu hobitovi pii téhle piilezitosti vrtalo hlavou, jak
cely ten sled nestastnych udalosti doléhajicich na Stfedozemi vlastné zacal. Inu,
jako vzdy to bylo celkem prosté. Dal uz bych ale ptedal slovo tloze treti. Pokud
vam i po jejim zdarném vyfeSeni nebude krucet v zaludku, tak mate mdj velky
obdiv. Uloha nésledujici totiz ze viech stran podrobné rozebira nutriéni hodnotu
vybornych elfskych oplatek znacky Lembas. Nebo ze by to byly spi§ susenky?
Kazdopadné na zavér série vas Cekd opravdova bomba. Je Cernd, sypka a velmi
ohniva.

Pteji proto mnoho zdaru pii toulkach Stredozemi, a pokud vas tfeba bude nase
téma inspirovat k opraSeni Pana prstent ve va$i knihovni¢ce, bude nam cti
k tomuto bohulibému tmyslu napomoci.

Honza Havlik

PS: A nezapomerite, ze v listopadu se KSICHT opét chysta na vylet. Ptihlasit
se ale mizete uz ted’!
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E= 4,49 ] (1)
4rs-r,

Sila, ktera doty¢né naboje ptitahuje nebo odpuzuje, dosdhne pomérné daleko,
nebot klesa s druhou mocninou vzdalenosti — 1/

q," 4,
‘ dne-r, @

Vétsina molekul s vyjimkou iontti byva ale neutralni. RozloZeni atomovych
jader a elektronové hustoty v molekulach casto netvori kulové vyvazené
distribuce a molekuly tak mivaji ¢asto na nékterych mistech piebytek elektronti a
na jinych mistech naopak nedostatek elektrond. Na takovychto mistech pak
vznika castecny ndboj — na mistech s prebytkem elektrond je ¢asteCny zaporny
naboj (Casto kolem kysliku nebo halogentl) a na mistech s nedostatkem elektronti
byva naopak castecny kladny ndboj (Casto kolem prvkl I. skupiny — alkalické
kovy a vodik nebo treba dusik).

Obrazek 2 — Ukazka dipdlu molekuly vody
/ \ Vodiky maji ¢asteény kladny naboj (vétSinou zobrazovany

_________________ modie) a kyslik c&asteény zaporny naboj (vétSinou
H H zobrazovany cCervené). Velikost dipdlového momentu
+ 6 + 6 rozhoduje o polarité molekuly nebo jeji ¢asti.
p

Prostorové usporadani téchto casteCnych naboji pak vytvari jednotlivé
multipély: dipdly (napf. voda, viz Obrazek 2), kvadrupoly (napf. benzen),
pripadné jesté vyssi multipoly jako je oktupdl (napi. SFy). Tato nabojova uskupeni
také na své okoli plsobi elektrostaticky, ale vétSinou jejich interakce rychleji
dohasina a je slabsi (viz Obrazek 3 a Tabulka 2).
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Zakladni pojmy
Jednotky

Jak jste si jiz jist¢ v8imli, vypocetni chemie pouziva mnoho riiznych jednotek.
Jejich zékladni piehled najdete v Tabulce 1.

Tabulka 1 - Pfevodni tabulka nejcastéjsich jednotek ve vypocetni chemii

Veli¢ina  Jednotka Pievod

Délka Bohr* 1 Bohr = 0,929177249 A
Angstrom 1A=0,1nm=10"m

Hmotnost atomova hmotnostni jednotka* 1 amu = 1,6605402-107" kg

Naboj néaboj elektronu* 1e=1,60218810" C

Energie Hartree* 1 h=27,212 eV =2625,5 kJ/mol
reciproky centimetr 1 em™ =1,1963-107 kJ/mol
elektronvolt 1 eV =96,485 kJ/mol
kilokalorie na mol 1 kcal/mol = 4,184 kJ/mol

* tzv. atomarni jednotky. Jsou definovany tak, aby zjednodusovaly matematické
rovnice kvantové mechaniky tim, Ze v nich konstanty vychazeji rovny 1.

Energie

Energie je zékladni fyzikalni veli¢ina. Charakterizuje schopnost systému konat
praci. Analyza energii spojenych s reakcemi nam ukazuje, kterym smérem reakce
bude probihat. VSechny systémy maji tendenci byt ve stavu s nejnizsi energii.
Napftiklad hledani optimalniho tvaru molekuly je tedy hledani té struktury, ktera

Tvwr

Energie se nejcastéji déli na kinetickou a potencidlni. Kinetickd energie se
Casto spojuje s jednotlivymi pohyby, které molekuly, atomy nebo subatomarni
¢astice mohou konat — tedy s translacemi, rotacemi a vibracemi v pfipadé molekul
a atomu a s pohyby elektroni a jader v pfipadé castic. Potencialni energie mize
byt vyjadiena Cisté pomoci Coulombova zakona, nebo byva spojena s energiemi
natahovani a zkracovani vazeb, thli nebo dihedralnich uhla.

Nejvyznamnéjsi slozkou potencialni energie jsou elektrostatické interakce.
Zakladnim pilifem elektrostatickych interakci mezi naboji je Coulombtv zakon.
Ten vyjadfuje, jak se pritahuji a odpuzuji naboje a v zobecnéné podobé (v tzv.
multipélovém rozvoji) i dipdly, indukované dipoly, kvadrupdly, ptipadné vyssi
multipély. Coulombuv zakon udava, Ze elektrostaticka energie zavisi na velikosti
nabojl — g, 5, jejich vzajemné vzdalenosti — 7, a na permitivité okoli — &:
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Zadani uloh 1. série 10. roéniku KSICHTu

Uloha &. 1: Hadanky ve tmé (8 bodii)
Autor: Pavel Rezanka {/f

., S551° zasislal Glum a ndhle byl samd zdvorilost. ,,Snad
abySme Se tady poSadili a troSku i § tim poklaboSili, miij
milasku? Snad to ma rado hadanky, snad jo, ne? «“

1. Jaké bylo ptivodni jméno Gluma?

2. Prectéte si nasledujici basné. Kazdé CtyfverSi v sobé ukryva jeden prvek,
uréete ktery. Znacky ukrytych prvkl napsanych za sebou pak tvofi nazev
basné. Napiste nazvy basni a uved’te, co maji spole¢ného.

1. basen

Asterix a Obelix v ni vzdy Zili,

Rimané ji nikdy nedobyli.

Na jejich pocest byl prvek pojmenovan,
zaklad slova tak zustal zachovan.

Samarium a kobalt je uz prekonan,
nejsilnéjsi magnet ted ukazi vam.
A tajemstvi jeho vyroby?

f prvek, vnitiné prechodny.

Ze se odstéhoval?

Ani vedet nedal!

Pry nékam k Jihlave,

tvaril se vodive.

Na separaci uranu dobry je,
vSak cisty se neskladuje.

Vsak kdo by si s nim chtél hrat?
Clovék by se ho mél spis bat.

> J. R. R. Tolkien: Hobit aneb Cesta tam a zase zpatky, Odeon Praha 1991,
prelozil FrantiSek Vrba, 2. vydani.



Ve vzduchu ho neni zrovna moc,
a s prvky nedovadi,
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2. basen 3. basen

Jeho horlavost objevena byla nahodou,
Edison s nim zapalil viak,

chemik si ho proto bere na pomoc,  nesméjte se tomu, uz je to tak,

kdyz reakce provadi.

Kdo se tu plizi zakrutou?

Je to snad vikodlak?

Beru nuz do rukou,

chladny je na omak.

Jsi jedinecny, jsi nds,

vzduch bez tebe nen.

Dlouhy Zivot nam das,

kazdy si té ceni.

Na prelomu stoleti byl objeven,
chemicky aktivni neni,

muzes byt ale ozdren,

Je totiz radioaktivni.

3.

4.

uchovava se pod vodou.

Z pevné formy na plynou prechazi,
ve sklenéné nadobé je uzavren,
TLC desticku obarvuje jen,

a chemik spokojené odchazi.

Kostik ma mnoho tvari,

je Cerveny, cerny, bily,

Jje to zdroj Zivé sily

a navic ve tmé zari.

Kolumbus tam doplout chtél,

a privest odtud Indigo,

syté modré barvivo.

Vsak osud jiné plany mél.

Jakymi druhy rymu jsou psany jednotlivé verse v danych basnich?

Jaké dalsi prvky obsahuje nejsiln€j§i magnet zminény v Ctyfversi 1/2
(1. basen, 2. ctyfversi)? Kde ve stolnim pocitaci byste tento typ magnetu nasli?
Ackoli prvek popsany v2/1 neni podle popisu reaktivni, tvoifi pfesto
slouceninu s jednim z ostatnich prvkli uvedenych v ¢tyfverSich. O jakou
slouceninu se jedna a kdy byla pfipravena?

Prvek uvedeny v 3/4 je vzacny a prumyslové se ziskava zrud jinych prvkd,
jeden z nich je uveden ve ¢tyfversSich — ktery?

,»Chemicky neaktivni® prvek (2/4) tvofi nékolik malo sloucenin. Jednu ze

sloucenin tvoii s prvkem uvedenym v ctyfverSich, ale dosud nezminénym
v otazkach 4 az 6. Ktery prvek to je a jaky je sumarni vzorec dané slouceniny?

. Nerozpustna dvouprvkova slouCenina z prvkd uvedenych v étyfverSich se

pouziva pro umelé vyvolani desté. O jakou slouceninu se jedna a na jakém
principu je vyvolani desté zalozeno?

Uved'te béznou existujici slouceninu z prvki uvedenych v CtyfverSich, ale
dosud nezminénych v otazkach 4 az 8. K cemu se vyuziva?
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hodnoty misto presné, pouziti jednodussi funkce nebo pouziti parametra
ziskanych z experimentu.

Kvantova mechanika je nas nejpresnéjsi matematicky popis chovani elektront,
ktery také zatim nejlépe odpovida dostupnym experimentim. Kvantoveé
mechanické rovnice ale nikdy nebyly vyieSeny zcela pfesné pro chemicky systém
obsahujici vice nez dvé ¢astice (atom H, piipadné napt. He"). A protoze kvantova
chemie je zvypocetni chemie nejpfesnéjs§i metodou, jsou veSkeré vypocty
spotitané pomoci vypocetni chemie vzdy pouze pfiblizné.'® Nékteré vysledky
jsou velice hrubé, nékteré jsou zase presnéjSi nez dostupné experimenty.
Vysledkem pak je, ze vypocetni chemici musi védet, jaka zjednoduSeni si mohou
dovolit pti feSeni jednotlivych problémt, jaka jsou jejich omezeni a jak presné
jejich vysledky mohou byt. Také pfiblizné plati, Zze ¢im presnéj$i maji vysledky
byt, tim silng&jsi (super)pocitac je zapotiebi.

Jestlize pouzijeme aproximace, pak se musime ptat, jak pfesné nase vysledky
mohou byt. VypocCty pocitajici energetiku reakci se snazi dosahnout tzv. chemické
piesnosti, coz oznaluje chybu mensi nez 1 kcal/mol.'" S takovouto piesnosti
muzeme popsat van der Waalsovy interakce, nejslabsi uvazované interakce mezi
atomy. VétSina chemikli nepotiebuje vySs$i presnost, s vyjimkou chemiki
snazicich se porovnat naméfena a vypocitand spektra latek. Ti pouzivaji jeste
presn&jii tzv. spektroskopickou pFesnost, coz je chyba mensi nez 1 cm™.

Jak se vypocetni chemie pouziva?

Nejcastéji se vypocetni chemie pouziva ve snaze pochopit, co se dé&je
pfi experimentu nebo jaka je struktura latky. V té chvili se snazime odpovidat
napiiklad nasledujici otazky: Pro¢ mutace v genu vede k poruse vznikajiciho
proteinu? Jaké neznamé latky vznikaji pfi reakci? Odpovida naméfené spektrum
skute¢né latce, kterou jsme chtéli ptipravit? Jaky je bod tani latky?

Druhou moznosti je pak predikce vlastnosti novych latek a jejich selekce. Neni
totiz mozné zméfit vlastnosti vSech typl molekul. Prestoze vypocetni metody
nejsou dokonalé, jsou vétSinou schopny vyloucit 90 % moznych molekul, které
jsou nevhodné pro predpokladané pouziti. To se velice hodi experimentatoriim,
nebot’ syntéza jedné nové molekuly muze trvat mésice, mize vyprodukovat
mnoho toxického odpadu a navic je draha.

Tteti moznosti, také Casto vyuZzivanou, je pak kombinace experimentalniho a
teoretického pfistupu. V tomto piipadé mame k dispozici vysledky obou metod a
muzeme je kriticky porovnat a kombinovat.

g vyjimkou jednoelektronovych systému
! kcal/mol je jednotka ¢asto pouzivand v zahrani¢ni literatuie, 1 kcal/mol je 4,128 kJ/mol
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spravné, nebo dokonce bylo zcela chybné. To se stava pofad. Ne, Zze by se vam
snazili ucitelé néco zapfit nebo vas oklamat. Jak poznal uz J. A. Komensky, lidska
mysl se skute¢né uéi nejlépe na zjednodusenych prikladech, které se postupné
stavaji slozit€jsi a komplikovangj$i, az najednou poznate, ze cela puvodni
predstava byla vlastné Gplné $patné. A podobné pracujeme i s modelem.

Model je vétsSinou jednoduchy myslenkovy konstrukt, ktery ma predstavovat
skutecnost tak, aby popsal jeji hlavni rysy, ale ponechal stranou detaily. S pomoci
modelu mizeme popisovat a predpovidat vysledky. AvSak nesmime zapominat,
ze model neni ani spravny ani kompletni popis skutecnosti, ze se snazi skutec¢nost
pouze napodobit. Modely mohou byt rizné od jednoduchych nematematickych,
pres takoveé, které jsou popsany jednoduchymi matematickymi rovnicemi, aZ po
velice slozité az nevypocitatelné rovnice. Modely jsou velice uzitecné, nebot’ nam
umoznuji pochopit a predpovidat chovani problému, kterym se zabyvame. Model
nam také dovoluje vytvaret pracovni hypotézy. Testovanim jejich pravdivosti pak
zjistujeme, jak dobry nas model je a jak moc se na n¢j mizeme spolehnout.

Hydrogen H* H*

Carbon el oCe Obrazek 1 - Lewisova teorie struktury chemické vazby

Water HiOsH H-G-H Vodik ma 1 neparovy elektron, uhlik 4 a kyslik 6.
H H H H Vodik se snazi mit v elektronové slupce 2 elektrony.

Ethylene oo c:=C Prvky 2. periody se snazi vytvaret elektronovy oktet a
HH H H mit tedy v elektronové slupce 8 elektroni.

Acetylene HSCHSCEH  H-C=C-H

Jednim z uziteénych modelt je napiiklad Lewistv popis struktury chemické
vazby pomoci teCkovaného zapisu (viz Obrazek 1). Neni to kompletni popis,
protoze neobsahuje kinetickou energii ¢astic ani elektrostatické interakce mezi
elektrony a jadrem tak, jak to pfesné popisuje kvantova mechanika. Kvantova
mechanika fikd, Zze jen dva elektrony mohou mit stejné prostorové distribuce
(jeden se spinem a a druhy se spinem ) na stejné energetické hladin€. A prave
parovani takovychto dvojic elektronti vytvari i Lewisiiv model vazby. Lewistiv
model je pak schopen predikovat, jak se spolu budou elektrony parovat i to, Ze
vazba bude siln&jsi, pokud bude nasobnd, a jak méa vypadat molekula, aby byla
stabilni. Kdyz si kreslime, jak by mohly molekuly vypadat, nemusime pouzivat
kvantovou mechaniku, vystac¢ime si s Lewisovym popisem.

Dal§im vyznamnym terminem v oblasti vypocetni chemie je zjednoduseni
(aproximace). Pomérné Casto se stane, ze by sice bylo mozné problém spoditat
pfesné s pomoci rigoréznich matematickych metod, ale trvalo by to 1éta, ne-li
déle. Jestlize nam ale staci znat feSeni problému pouze pfiblizné, pak mizeme
zavadeét do vypoctu zjednoduseni a ziskat vysledky mnohem dfive. Ptikladem
zjednoduseni mlze byt tieba vynechani urCité Casti vypoctu, pouziti primérné
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Uloha ¢&. 2: Dymkové koFeni (8 bodi)
Autofi: Michal Rezanka a Markéta Zajicova

Jednoho péekného dne sedél, ostatne jako
vzdycky, Jetelvéd Kurorad na lavicce pred svou
norou. Vklidu  pokuroval — svoji  dymku
napéchovanou az po okraj tim nejlepsim tabakem
z Jizni ctvrtky. Chtél vyfukovat kourova kolecka,
ale povozy projizdéjici kolem mu neustale kazily
jeho praci. , Takhle tu lod’ jako Gandalf nikdy
nevyfouknu!* postézoval si a odesel se uklidnit
domii ke své sbirce dymek.

1. Jetelvéd vykouii denn€ 5 grami tabaku. Kolik dni musi kvuli této jeho vasni
jeden ent fotosyntetizovat, aby zpét z atmosféry absorboval stejné mnozstvi
oxidu uhli¢itého, jaké koufenim vyprodukuje Jetelvéd za rok?

Potfebné udaje: hobiti rok ma 365 dni; pro jednoduchost pocitejte, Ze tabak
z Jizni ¢tvrtky obsahuje 10 % nikotinu (VSak za néj taky nas hobit utratil jméni!) a
90 % celulosy; ent za 7 dni fotosyntézy absorbuje 0,5 kg oxidu uhlicitého.

2. Kromé¢ své oblibené porcelanové dymky ma Jetelvéd i fadu dalSich dymek.
Mezi nimi mé i vodni dymku uschovanou pro kurbychtivé elfy. Jedna napln
do vodni dymky vazi 5 g. Polovinu této hmotnosti tvofi latky znesnadnujici
hoteni tabadku (melasa, voda, glukosovy sirup...). Druhd polovina je tabak
z Jizni C¢tvrtky. V otdzce 1 jsme zanedbali, Ze jisté mnozstvi nikotinu pii
koufeni dymky neshofi, ale dostane se nezménéné kurdkovi do plic (kdyby
tomu tak nebylo, neexistovali by kufaci). Kolik nikotinu celkem inhaluji
elfové pii vykoufeni jedné vodni dymky?

Pro vypocet pouzijte analogie z bézného Zivota: Jedna elektronicka cigareta
(nahrazka bézné cigarety) vystaci pro silného kuféka na jeden den a obsahuje 14
mg Cistého nikotinu. Pokud tentyz kuidk nema k dispozici elektronickou cigaretu,
za den vykouii krabicku cigaret (20 kus). Jedna cigareta obsahuje 920 mg tabaku
s obsahem nikotinu 3 %.

Ucinnost inhalace nikotinu vodni dymkou je oproti ti€innosti inhalace nikotinu
béznou cigaretou dvacetipétiprocentni.

3. Za pouziti vysledkti z druhé otazky zdtvodnéte, zdali naSe zanedbani v prvni
uloze bylo opravnéné.

Predstavme si ted’ na chvili, ze Jetelvéd neni mirumilovnym hobitem, ale
hobitem podlym a zlym a chtél by rafinovanym zpusobem otravit elfy, ktefi
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k nému pfisli na kufbu. Za timto ucelem si v pfedchozich dnech z tabaku izoloval
nikotin.

4. Spocitejte, jaké mnozstvi tabaku z Jizni ¢tvrtky musi obétovat, aby mu nikotin
z n&j izolovany vystacil na otraveni péti elft. Jeho planem je pfidat pétinu této
davky kazdému elfovi do kotalky (trpasli¢iho $piritusu), kterou je uvita.

Utinnost izolace nikotinu je 80 %, LDy = 7,2 g/elf (transdermalng), LDy =
2,5 g/elf (peroralne), LDjoy = 127 mg/elf (intraperitonealn¢), LD;o = 55 mg/elf
(intravendzn¢).

5. Jak bude u elfii probihat akutni otrava nikotinem za piedpokladu, Ze je jejich
metabolismus velmi podobny lidskému?

6. Nakreslete, jak si Jetelvéda Kutforada predstavujete vy.

10
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Serial — Vypocéetni chemie aneb uvod pro naprosté za¢ate€niky
Autofi: Karel Berka, Ondiej Demel, Iva Voleska

Kazdy dnes miize provadeét vypocty na pocitacich.
Kazdy takeé miize pracovat se skalpelem.

Bohuzel to neznamend, ze jsou naSe Iékarske
problémy jiz vyreseny.

Karl Irikuwa

Chemie je védou experimentdlni, ale to neznamend, Ze bychom se v ni
neobesli bez teoretickych znalosti. Pravé naopak. Vzdyt kolik z nas v zivoté bude
mit $anci pracovat s uranem, ale vSichni vime, Ze je radioaktivni. Chemie je ve
skute€nosti teorii plna jiz od dob svého vzniku, tou prvotni teorii byly zakonitosti
michani prvkd ohné, zemé, vody a vzduchu pouzivané alchymisty. Dnes pak
béZné pracujeme s teoriemi atomd, molekul a umime vyuzivat neméfitelnou
energii, kterd je v nich ukryta. Chemici za staleti shromazdili obrovské fascikly
informaci o chovani jednotlivych latek, jejich pfeméné¢ a mozném pouziti a
z téchto pyramid informaci pak odvozovali jednotlivé zakony, které se dnes uc¢ime
na skolach.

Ale to ndm nestaci. Rozhodné jest¢ nezname vSe, co bychom chtéli a
potfebovali. Mnozstvi latek, které dnes zname, je ohromné a vybrat z tohoto
obrovského a hlubokého ocednu latek prave tu, kterd se bude nejvice hodit pro nas
specificky ucel, at’ uz jako 1é¢ivo, material nebo vybus$nina, neni snadné. Mnohdy
nam pak pfi takovém hledani pravdy pomahaji modely, které si vytvaiime a
testujeme. A jednim z nastroji pfi tomto hledani je i obor vypocetni chemie,
o kterém si budeme v tomto serialu vypravét.

Co to je vypocetni chemie?

»Vypocetni chemie® vzesla z mnohem vétsiho oboru ,.teoretické chemie®, jez
se zabyva matematickym popisem (nejen) chemickych déja. Vypocetni chemie se
pouziva ve chvili, kdy uz je matematicky popis dostatecné dobfe sestaven ve
formé konkrétnich rovnic a feSeni téchto rovnic se pak miize automatizovat na
pocitagich.®

Klicovym pojmem teoretické chemie je ,,model®. Zajisté jste si uz vSimli, ze
to, co vas naucili v matefské Skolce, nestaci k vasemu Uplnému vzdélani.’
Nakonec ¢asem zjistite, Ze mnoho z toho, co jste se diive naucili, nebylo tak tplné

¥ Povsimnéte si, ze v definici jsem nikde nepouzil sliivka pfesny, ani exaktni. Diivodem je
to, ze model je vzdy pouze ptibliznym popisem reality. Nezapominejme na to!
? Byt Robert Fulghum tvrdi opak, viz http://cs.wikipedia.org/wiki/Robert Fulghum
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Cerny prach se dnes kromé plnéni nékterych nabojii do stielnych zbrani
vyuziva v omezené mife v lomech na odstfelovani kamene. Jde pak o tzv. trhaci
prach, ktery ma mirné¢ pozménéné slozeni, hofi pomaleji a poskytuje vetsi
mnozstvi uvolnénych plynd. Ve velké mife se na odstrely pouzivaji naloze, které
jsou smési dvou zakladnich latek. Prodavaji se pod komer¢nimi nazvy napft.
Amonit, Nitrex. (Zapomente na ruzné slozité organické molekuly, jako jsou
vybusniny typu Semtex, C4 atp. To jsou velice vykonné trhaviny, které maji
vyuziti ve vojenstvi. V lomu je potieba blok kamene odStipnout, ne rozemlit na
prach. Navic jsou mnohondsobn¢ draz§i a v navrtaném kameni maji stejnou
ucinnost.)
15.Jaké chemikalie se v téchto priimyslovych trhavinach pouziva? Tato skupina

trhavin se oznacuje tfipismennou zkratkou vychazejici ze slozeni. Co

vyjadfuje tato zkratka?

Zajimavé je, ze ve svych spisech zroku 1249 uvadi anglicky uéenec Roger
Bacon navod na piipravu ¢erného prachu takového slozeni, které se do dnesni
doby pfili§ nezménilo. UZ v té€ dobé bylo tedy znamo slozeni ¢erného prachu o
maximalni mozné Ui¢innosti.

Bohuzel téméf vSechno, k cemu jste se dopracovali v této tloze, uz dnes nema
takovy vyznam jako dfive. Bézny Cerny prach byl nahrazen prachem bezdymnym
na bazi nitroceluldzy a nitroglycerinu. Ale o tom zas n¢kdy priste ...
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Uloha &. 3: Zlaté elfské rudicky (10 bodi)
Autofi: Ondiej Mangl a Jan Barton

“Neni dna, kdy bych sa neptal sam seba, estli teho
vSeckeho bolo zapotiebi, estli mi to za to stalo... Jeden
mamlas chtal moc tak moc, az ju dostal. A enem kvuli temu
sa vSeci moseli porubat. Prsteny, jejich moc a predevseckym
teho jedneho...”

Toz, robim jako hostinsky U Skakavého ponika v Hurce. Znam tu kazdeho
Stamgasta aj obCasneho putnika, ale teho typa som tu esta nevidél. Elf v ¢ernem
plasti, par dér v nim, opalene rukavy a cely smrdél siru. Ze sa menuje Stoden &
co, ale sotva si svoje meno vybavil. Piva neupil, enem ¢umél do blba. Tak som sa
ho zoptal, esli ma vubec na zaplaceni a on, Ze mu to cosik nejede. Ja, Ze co ma
proti memu pivu a on, ze nic. Enem nemoze pit, bo ho Zere svédomi, pry uz
nékolikset let, chudacek mala...

Kdysik pry makal v jedne slavne diln¢ a urobil taku Sichtu, bokovku. M¢l
jednemu typanovi, Sauron sa menoval, ukut dvacet’ prstenti. Mélo to mit’ ,,Silu a
vili k podmanéni zivych bytosti®“. Zadani zvlastni, ale robota jak robota, nakresy
dodal, co vic chtit. Matro§ tez, ale zadna slava to nebyla — enem smés chrysos a
argentos, nebo jak sa dokupy pravi, asemos.

1. Nyni vypravéni prerusime a vasim prvnim tkolem bude rozlustit, jaké latky se
skryvaji za nazvy téchto prapodivnych materialt, které dostal elf na vyrobu
prstentl, a z jakého jazyka pochazi?

2. Chrysos ma ve starogermanstiné podoby gulth nebo gelo, v starolitevsting
geltas, ve starofinstin€ kulda a ve staroegyptstiné nub. Vsechny tyto nazvy, az
na jeden, byly odvozeny ve svych jazycich podle jedné vyrazné
charakteristiky této latky. Jaké? Ktery z téchto nazvid nebyl odvozen na
zéaklad¢é zminéné charakteristiky a podle ¢eho jej tedy dostal?

Bo sa nechtél zas tolik prerobit’, vybodl sa na Cistani asemos od argentos a
nékerym prstenom urobil enem vrstvicku chrysos na povrchu. Toz sem si to
zapsal, pac by z teho esté neco mohlo kapnut’:

Pro nakladani s chrysos, jinak Feceno cisteni chrysos a ucinéni ho tipytivym:
misy 4 dily, kamence 4 dily, soli 4 dily. Zetri na prach s vodou. A poté, co jsi tim
pokryl chrysos, vloz ho do hlinéné nadoby umistené v peci dobie utésnéné hlinou
a zahvivej dokud se shora uvedené ldatky neroztavi, pak vyjmi a peclive vylesti.

3. Tento navod pochazi z jednoho vyznamného spisu ze 3. stol. n. 1. Pivodni spis
byl roku 1828 $§védskym vicekonzulem rozdélen na dve casti, jednu cast
vénoval své vlasti, ta dostala nazev papyrus Stockholm. Druhou prodal do
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Nizozemi a pojmenovana byla opét podle mésta, kde je vystavena. Jak se tato
druha ¢ast spisu nazyva a pod kterym pofadovym ¢islem je v ném tento navod
uveden?

4. Identifikujte, o jakych tfech surovinach se v navodu mluvi. Jelikoz byl misy
vyraz pro vét$i mnozstvi surovin, k jeho konkretizaci by vam méla pomoct
nasledujici napovéda. Jednd se o latku, ktera naSla uplatnéni v piipraveé
kamence Zelezitého a berlinské modti. Lze ji pfipravit oxidaci zelené skalice.

Toz sem se opytal teho Stodena, estli ten typan Sauron nepoznal, ze to
zfusoval. A on: ,,Poznal, nepoznal, to mi je putna. Co to mélo robit, to robilo, a
nic vic od teho necekal.” Pokracoval s tim, jaka to je zbyteCna drbacka, precistit
asemos, by tam zbyl enem Ccisty chrysos. Kdyby to robil, musel by sa drzet
jedneho z téch navodu, co su stare jak Metuzalem:

Trebaze se da ziskat néjaké chrysos, nemusi byt dostatecné cisté. Proto se
rozklepava do tenkych pliski, jak to provadeji obycejni lidé, a potom se pece se
soli v peci den a noc. Vyjmi ho poté z tygliku, roztav opét, rozklepej a pec¢ znovu
se soli. Opakuj postup, dokud neprestane chrysos ztracet na vaze, pak skonci.

5. Jak se tato metoda CiSténi nazyva? (Mala napovéda: Metoda v sobé obsahuje
nazev jedné suroviny pouzivané ve stavebnictvi.)

6. Puvodni vzorek chrysos a argentos prosel tfikrat procesem popsanym
v pfedchozim odstavci a na zavér jsme dostali smés obsahujici 0,6 % hm.
argentos a vazici 1,2646 starofeckych mincovnich min. Jaké mnozstvi chrysos
a argentos v gramech bylo ptvodné ve smési a kolik procent argentos a
chrysos obsahovala, pokud vite, Ze prvnim procesem smés ztratila 80 % hm.
argentos a 2 % hm. chrysos, druhym 80 % hm. argentos a 3 % hm. chrysos a
tietim 80 % hm. argentos a 5 % hm. chrysos?

Tuz, dalsi metoda, kteru dostanete argentos, chrysos nebo aj asemos od ineho
bordela, sa pravi kupelace.

7. Jak takova kupelace argentos probihala? Uved'te stru¢ny popis tohoto procesu.
Bylo mozné ji provadét v obycejném tygliku nebo musel byt n¢jak upraveny?

Ale pokad’ chcete enem védét, jak moc vas kery pokoutny prodavac odrbal,
tak si tu cetku, ktera ma byt z chrysos, mozete ztavit s nadbytkem argentos
(aspont ¥ hmoty) a potem ho nechat rozpustat v lu¢avce (rozuméjte HNO; bo ine
eSté nezname). Nebo potopte cetku se stejnym mnozstvim chrysos do vody na
pakovych vahach a ryzost chrysos poznate podle teho jak je cetka ve vodé
nadnaSana. A dyZ sa vam budou tyhle metody zdat pfili$ narocne, tak mozete vasu
cetku otirat’ o $pecialni Sutr.
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9. Ktera vlastnost NH4NO; zapficinila jeho nepouzitelnost pro vyrobu strelného
prachu? Jak se zménily vlastnosti stfelného prachu?

Dlouhou dobu se badalo nad mechanismem rozkladu cerného prachu.
Zabyvali se jim i takovi uéenci jako René Descartes a Isaac Newton. Ackoli nizka
troven analytickych metod nedovolila pfesné studovat povybuchové zplodiny,
podatilo se pfesto sestavit rozlicné rovnice s racionalnim zakladem.

Ukéazalo se, ze rozklad ¢erného prachu ma velmi komplexni mechanismus.
Existuje nékolik riznych mechanismt, kterymi se rozkladaji rizné velké Casti
¢erného prachu. Vliv ma také zpusob hoteni, tedy jestli prach jen shofi, nebo
dojde k detonaci.

Vroce 1921 navrhl Kast na zdklad¢ svych vyzkumid nasledujici rovnici
rozkladu:

74 KNO; +30 S + 16 C¢H,O —>
— 56 CO, +35 N, + 19 K,CO; + 14 CO + 8 K,S,05 + 7K,SO, +4 H, +
+3 CHy +2 K;,S + 2 HyS + 2 KCNS + (NH4),CO; + C + S + 665 keal/kg

10. Na zakladé znalosti pfedchozi rovnice, spoctéte idealni slozeni ¢erného prachu
v hmotnostnich procentech jednotlivych slozek.

11. Kolikrat je vétsi objem plynu uvolnéného rozkladem stfelného prachu nez
objem naloze? Uvazujte, Zze se prach rozklada podle predchézejici rovnice,
plyn se chova idealné a ¢erny prach je volné sypany, pfiCemz sypna véha je
0,900 g/cm’. (To znamena, 7e 1 cm’ nasypaného prachu vazi 0,900 g. Sypna
véha se uvadi proto, ze pouhym nasypanim prachu se neda stanovit skutecna
hustota, ponévadz mezi zrnky jsou mezery vyplnéné vzduchem). Pocitejte
objem plynu po vychladnuti, tj. pfi teplote 25 °C. Objem pevnych zplodin
zanedbejte.

12. Vzhledem k nezndmé velikosti obranné zdi v Helmové Zlebu se da jen stézi
odhadnout mnozstvi vybusniny potifebné k jejimu zniceni. Pfedpokladejme, zZe
bylo pouzito 100 kg stielného prachu. Kdyby Saruman pouzil stejnou energii
na ohfev vody na ¢aj pro skiety, pro jak velkou armadu by napoj vystacil,
kdyzZ na kazdého bojovnika by se poéitalo s 200 ml ¢aje teplého 85 °C? Voda
ve Zlebovém potoce ma 10 °C. Poéitejte s nezavislosti tepelné kapacity vody
na teploté a hustotou vody rovnou 1 g/cm’.

13. Vybusniny se déli podle své citlivosti a ucinnosti na tfi skupiny. Do které
z téchto skupin patii Cerny prach?

14. U Cerného prachu neni piesné oznacovat vybuch za detonaci, spiSe se pouziva
termin ,,deflagrace®. O co se jedna? Jaky je mezi t€émito dé&ji rozdil?
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Prvni surovinou je dievéné uhli. Pocatky jeho zadmérné vyroby, ktera je
technologicky velmi jednoducha, se datuji pftiblizné rokem 5000 pf.n. 1.
Principem je zahfivéani dieva za omezeného pfistupu vzduchu. Zuhelhovanim pii
ruzné teploté se tak ziskava dfevéné uhli o rGzném obsahu uhliku, kysliku a
vodiku (obvykle 75-80 % C, zbytek O a H). Uvadi se, ze pro vyrobu prachu je
nejlepsi pouzit dfevéného uhli ze dieva olSového, vrbového nebo liskového.

3. Dalo by se misto pracné vyrobeného dievéného uhli pouzit uhli Cerné?
Neberte v potaz hledisko dostupnosti ve stfedovéku.

Druhou zakladni surovinou je sira. I tuto latku znalo lidstvo takika od
nepaméti, zminky o ni jsou naptiklad i ve Starém zakoné, v knize Genesis.

4. Jakym zptisobem mohli stfedovéci alchymisté nejsnaze ziskat siru?

Posledni surovinou pro pfipravu ¢erného prachu je dusi¢nan draselny, draselny
ledek. Dusi¢nany jsou vyborné rozpustné, nelze proto prilis pocitat s tim, Ze by se
v ptirodé vyskytovaly jako mineraly. Pouze v nékterych skalach a jeskynich
mohou vyridstat ve formé S$tétiCkovitych krystalt, které lze snadno ziskat a
precistit. Odtud také pochazi latinsky nazev sal petrae (sil ze skaly). DalSim
Castym oznacenim je nazev niter.

5. Proc¢ se dusi¢nany nazyvaji ledky?

v oo

6. Na dusi¢nany mizeme hojné€ narazit jest¢ i jinde. Odkud pochazeji dusicnany
ve chléve nebo stéji?

Jak se ale zvySovala spotieba cerného prachu, pfestal tento ptirodni zdroj
ledku stacit. Amerika sice uz objevena byla, ale misto chilského ledku se
dovazelo aztécké zlato. V knize De Re Metallica od Georgia Agricoly, datované
do roku 1556, je popsan zpusob extrakce dusi¢nanu draselného (a amonného)
z hliny vykopané ve stajich. Nedostatek pfirodnich zdroji dusi¢nanid skoncil az
zavedenim Haber-Boshovy syntézy.

7. Jak se dal jednoduse (a levné) pfipravit z dusi¢nanu amonného dusi¢nan
draselny? Diskutujte dostupnost chemikalii a pouzitelnost postupu v dob¢, kdy
zil Agricola.

8. Popiste jednoduse, jak funguje Haber-Boshova syntéza, jaké jsou vychozi
latky, reakéni podminky a produkty. Pro¢ zrovna tato syntéza ovlivnila vyrobu
dusi¢nant?

Ve druhé poloving€ 19. stoleti se zkousely také stielné prachy, ve kterych byl
dusi¢nan draselny nahrazen dusi¢nanem amonnym. Zjistilo se, Ze jsou o néco
ucinngjsi nez bézny Cerny prach, mély ale oproti nému jednu nevyhodu, ktera
zpusobila, ze se dnes uz nepouzivaji.
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8. Jak urcité tusite, pijde o jména téchto struéné popsanych metod, které se
vyuzivaly ke zjistovani ryzosti chrysos pomerné dlouhou dobu. Pfece jen vam
ale poskytneme mensi napovédu k nazvim. Nazev prvni metody je odvozen
od vychoziho poctu dili latek. Nazev druhé metody nese jméno jejiho
objevitele. A nazev tfeti metody vychazi pfimo z Cinnosti, ktera se pfi ni
provadéla. K prvni metod¢ pfipiste i chemickou rovnici tohoto procesu.

Toz sem si fikal, Ze sa ho est€¢ na néco zoptam, nez ho zkasnu. ,,Jaku elfsku
magiu si pouzil na ten prsten, ze sa rozsvitil, ked’ ho kery zahiival?* Hned odsekl:
,,Zalezi, jak si kdo vyklada slovo magie. N¢kdo bere, Ze je to prosté kouzlo, vic
nad tim neduma. Jiny, Ze to je zazrak, vidi za tim vyS$§i moc. A jiny si tieba fekne,
Ze je to jen néco, co se soucasnym stavem poznani nedokaze vysvétlit, ale jinak to
rozumnou podstatu ma.* Pak exnul pivo, nasadil si prsten a zrazu byl pry¢!

Zmetek jeden stara, necht’al za to pivo zaplatit uz od zacatka. ..

9. Je mozné, aby se na prstenu po jeho zahfati objevily symboly, nebo jde z
dnesniho pohledu opravdu pouze o ,,magii“? Existuje néjaka latka, ktera pii
zméné teploty zmeéni barvu ze zluté na oranzovocervenou a dokaze tak
zvyraznit napis vyryty na prstenu? Pokud takové latky existuji, jak se jim fika
a ktera z nich by konkrétné méla takovyto barevny prechod?

10. Posledni otazka nebude jina nez zaludna. Z ceho byste vyrobili prsten, aby
spliioval dané charakteristiky — mél ,zlatou* barvu, byl tak tvrdy, ze se

kazdému trpaslikovi o n¢j rozleti sekyra, a mél tak vysokou teplotu tani, aby
ani v kovarské vyhni nezméknul?
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Uloha &. 4: Lembas — energie sbalens na cesty (8 bodii)
Autorka: Jana Zikmundova
> Kdyz rano zacali balit své skrovné svrsky, prisli
_}‘ iy elfové mluvici jejich reci a prinesli jim darem hojnost
‘_‘h potravin a Satstva na cestu. Potravu predstavovaly

predevsim tenoucké oplatky z mouky vypecené do

;'-L/ ‘E“ ; svetle hnéda a uvniti- do smetanova. ... ,,Jezte vzdycky

Jjen kousek a jen v nouzi. Dostavate je totiz, aby vam

poslouzily, az selze vSechno ostatni. Oplatky vydrzi

dlouho chutné, pokud nejsou polamané a ziistanou ve svém obalu z listi, jak jsme
Jje prinesli. Jedna udrzi poutnika na nohou po cely dlouhy a naméhavy den. “°

1. Vysvétlete, jaky je rozdil mezi oplatkou a susenkou. Do které kategorie byste
zatadili: lembas (podle popisu vyse), tatranky, esicka a minonky?
2. Jaky vztah je mezi kalorii a joulem?

Lembas pekli elfové pro sebe a mél by tedy odpovidat jejich energetickym
narokim pti obvyklém zptisobu cestovani nalehko. Primérna denni energeticka
spotieba lehkonohého elfa Legolase je 9000 kJ, télnatého hobita Sama 10800 kJ a
Cloveéka Boromira obtézkaného vahou své zbroje 13500 kJ. V této hodnoté je ale
zahrnuta i doba osmihodinového spanku, kdy je spotieba ¢tvrtinova.

3. Kolik energie primérné spotiebuji Legolas, Sam a Boromir za hodinu bdéni?

%

Pokud ale tito ¢lenové Spolecenstva pujdou téz§im terénem, jejich spotieba se
logicky zvysi, a to 0 22 % za hodinu chuiize.

4. Kolik bude ¢init jejich celkova denni spotieba, kdyz ptjdou terénem 11 hodin
a budou spat 8 hodin denn¢? Piedpokladejte, ze po zbytek dne bude jejich
energeticka spotfeba pramérna.

5. Jedna placka lembasu by méla uzivit cestujiciho Legolase. Kolik jich ale musi
snist Sam a Boromir?

6. Neni pochyb o tom, ze si elfové pfi vyrobé lembasu museli pomoci n&jakym
tim kouzlem. Jakému mnozstvi veptfového sadla (902 kcal/100 g), cukru
(399 kcal/100 g) a kolika tatrankdam (244 kcal) by totiz v naSem svéte
odpovidal jeden lembas?

7. Je jasné, ze jednostranné zamétena strava neni zdrava. Co by asi cestovateliim,
ktefi by se zivili jen sadlem, chybélo nejdiive? Bilkoviny, cukry, vitaminy
(rozpustné ve vodé nebo v tuku) nebo minerdlni latky? Svou odpoveéd
zdtvodnéte.

6 J.R. R. Tolkien: Pan prstenti — I. Spole¢enstvo Prstenu, Mladé fronta Praha
2002, ptelozila Stanislava PoSustova, dotisk 2. vydani.

14

Korespondenéni Seminat Inspirovany Chemickou Tematikou, ro¢nik 10, série 1

Uloha &. 5: Orthancky ohei (14 bod)
Autor: Ludék Mika

,Presto mi den prinese nadeji,” rekl
Aragorn. ,, Nerika se, Ze zadny nepritel nikdy
nedobyl Hlasku, kdyz ji muzi branili?

,, Tak Fikaji pévei, * pravil Eomer.
., Branme ji tedy a doufejme! ** rekl Aragorn.

Zatimco mluvili, zaviestéely trubky. Potom se
ozval rachot a vyslehl ohen a kour. Vody
Zlebového potoka se sycive, zpénéné lily ven;
nic uz jim nebranilo, ve zdi zel po vybuchu
otvor. Do ného proudil zdstup temnych postav.

,Sarumanova cernd kouzla!*“ zvolal Aragorn. ,,Zase se vpliZili do stoky,
zatimco jsme si povidali, a zapalili nam orthancky ohen pod nohama. Elendil!
Elendil! “ kiikl a skocil doli do priilomu.”

Podivejme se na vybuch hradeb z pohledu svéta, ve kterém ¢lovék prubézné
nahrazuje vétSinu magie prirodnimi védami. Vzhledem k pravdépodobné
neznalosti pokrocilejsich chemickych technologii ve Stfedozemi se da ocekavat,
ze vybuch byl zplsoben néCim velice podobnym stielnému prachu.
(Pravdépodobné ani takovy mag jako Saruman nebyl pfili§ zb&hly v organické
syntéze, aby si mohl vyrobit néco alesponi vzdalené¢ podobného dnesnim
trhavindm.) Zabyvejme se tedy nejprve ¢ernym stielnym prachem (dale v textu
zkraceng jako ,,Cerny prach®).

Jeho piivod sahd az k badani starovékych ¢inskych alchymistd. Nutno vsak
podotknout, ze jejich hlavnim cilem zdaleka nebyla vyroba néceho, co dokaze
zabijet.

1. Co bylo hlavnim cilem ¢inskych alchymist?

Pivodni ¢erny prach je smés dusi¢nanu draselného, dfevéného uhli a siry.
Vsechny slozky se pti pfipravé musi dokonale rozemlit a promichat.

2. Jakou barvu ma Cerny prach pfipraveny podle ptivodni receptury?

Neopomenime také dostupnost jednotlivych surovin v tehdejsi dob€. Jde nam
0 obdobi pied rokem 1400 n. 1., tehdy se Cerny prach viibec nevyrabél ve velkém.

" Tolkien, J. R. R., Pan prstenti — II. Dv& véZe, Mlada fronta Praha 1993, pielozila
Stanislava PoSustova.
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