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KSICHT probiha pod zastitou Prirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy

Chemie je vsude: je ve vode, je v piide, je ve
vzduchu a je iV nds samotnych. VeSkeré materialy
Jjsou tvoreny chemickymi latkami, chemické reakce
nam kazdodenné pomdahaji s tvarovanim svéta
kolem nds a biochemické reakce nas vlastné
utvareji. katalytické reakce umoznuji kazdodenni
béh nasich tel, neurotransmitery jsou nositeli
nasich emoci a nase DNA muze dat vzniknout
novym generacim. Avsak bez porozumeéni tajemnym
nebezpecenstvim s chemii spojenym jsme ji vydani
napospas, proto stoji za to ji poznat Dblize
a hloubéji, aby se stala nasim dobrym sluhou a ne
obdavanym pdanem.

Pro¢ resit KSICHT?

Mili fesitelé, KSICHT je zde jiz 18. rokem proto, aby vam ukézal rizna
zakouti chemie a privedl vas k jejich objevovani. V pribéhu skolniho roku k vam
doputuji ¢tyfi brozurky s tlohami z riznych oblasti chemie, pfi jejichz feSeni Se
naucite mnoho nového a navic si uzijete kopu srandy, protoze ukoly jsou mnohdy
poné¢kud... neortodoxni. Prostfednictvim naseho seridlu se pak mizete seznamit
s neékterymi velkymi chemickymi tématy, kterd se vam pokusime predestfit
stravitelné, zabavné a uzite¢né. V letoSnim ro¢niku to bude serial s nazvem Velka
chemicka datova revoluce, jehoz nazev mluvi za vSe. V neposledni fadé mizete
v kazdé brozurce sledovat osudy skutecné neohrozeného komiksového hrdiny,
a sice Zajicka chemika.

V pribéhu ro¢niku KSICHT potada dva vylety, na kterych je mozné se setkat
S ostatnimi feSiteli, s organizatory a autory uloh. Cely ro¢nik je zakoncen
tydennim soustfedénim na Prirodovédecké fakulté UK, kde si mimo jiné
vyzkousite praci v laboratofich a wvyslechnete piednasky prednich ceskych
a svétovych védcu. Kapacitu tohoto soustfedéni mame pro 30 fesitelti, rozhodovat
bude celkové umisténi po 4. sérii.

Mimo to ziskavaji Gspésni fesitelé i moznost prominuti pfijimacich zkousek na
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dosghnout na motivaéni stipendium na P¥F UK nebo VSCHT.

L KSICHT je bréan jako pfedmétové soutéZ v chemii podobné olympiads.
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Jak resSit KSICHT? http://ksicht.natur.cuni.cz/

V kazdé brozurce je pro vas pfipraveno 5 uloh k vyfeSeni. Jsou mezi nimi
zabavné hii¢ky i opravdové ofisky. Pokuste se poradit si s nimi, jak nejlépe umite,
ale pokud je nevyfesite vSechny, nic se nestane. Budeme radi, kdyZ nam poslete
odpovédi byt jen na cast ukoli, které uloha obsahuje. Dbejte vSak, aby vase
odpovédi byly srozumitelné a aby bylo zfejmé (zejména u vypoctl), jak jste
k feseni dospéli.

Kazdou tlohu vypracujte samostatné na list formatu A4, na némz bude
uvedeno vase jméno, nazev a €islo ulohy. V pfipadé, Ze posilate Glohy pies
webovy formulaf (ndmi preferovany zpisob odeslani), ulozte kazdou ulohu do
samostatného soubortu PDF.? Pro kresleni chemickych vzorcii doporucujeme
pouzivat programy dostupné zdarma: MDL ISIS/Draw, ChemSketch (freeware
S povinnou registraci) nebo Chemtool.

Vypracované feSeni ulohy odeslete organizatorim nejpozdeji do data
uvedeného na nasledujici strance elektronicky nebo papirové (rozhoduje ¢as na
serveru KSICHTu ¢i datum postovniho razitka).

Autofi poté vaSe feseni opravi, ohodnoti je a poslou vam je zpét spolecné
s nasledujici brozurkou a dalsimi ulohami k feSeni. Resitelé, ktefi ziskaji alesponi
50 % bodt z celého rocniku, obdrzi certifikat o ispéSném absolvovani seminare.

Vase umisténi ve vysledkové listin€ je také kritériem pro iCast na zavérecném
soustiedéni, detaily k pfihlaSovani uvedeme v brozurce ¢tvrté série.

V piipadé jakychkoliv dotazi Se na nas nevahejte obratit na e-mail

ksicht@natur.cuni.cz nebo v piipadé dotazu ohledné tlohy napiste autorovi tlohy
na jmeno.prijmeni@ksicht.natur.cuni.cz.

Letacek

Prilozeny letacek prosim vyvéste na viditelné misto ve vasi skole, aby si ho
mohli prohlédnout vSichni studenti. Dékujeme.

Podzimni vylet s KSICHTem

15. az 17. listopadu probéhne prvni vylet tohoto ro¢niku, ktery jiz pro vas
intenzivné pfipravujeme. Nezapomeiite proto sledovat webové stranky,® kde se
brzy objevi konkrétni informace.

2 Neposilejte naskenovand feseni s vyjimkou obrazki, text byva $patné ¢itelny.
3 https://ksicht.natur.cuni.cz/akce-ksichtu



http://ksicht.natur.cuni.cz/
mailto:ksicht@natur.cuni.cz
mailto:jmeno.prijmeni@ksicht.natur.cuni.cz
https://ksicht.natur.cuni.cz/akce-ksichtu

Korespondenéni Seminaf Inspirovany Chemickou Tematikou, roénik 18, série 1

Termin pro odeslani FeSeni 1. série:

4,11. 2019
Elektronicky (PDF) Papirové
KSICHT
http://ksicht.natur.cuni.cz/ Prirodovédecka fakulta UK
odeslani-reseni Hlavova 2030
128 43, Praha 2

KSICHTI desatero FeSeni uiloh

Vzhledem k tomu, Ze se opakované nékteti fesitelé dopousti neodpustitelnych
¢i méné zavaznych prohteskd, kvili kterym zbyteéné pfichazeji o body, vytvofili
jsme pro Vas seznam zasad, kterych je dobré se drzet.
1. Jen jeden KSICHT fesiti budes.

2. Nebudes si zoufat, Ze nevyfesis vSechno a spravné.

3. Nebudes se klanét Glighlu ni jinym vyhleddva¢im. Informaci svou si vzdy
vy 4
OVEFs.

4. Nezkopirujes W'kip.d;i €eskou ni anglickou ni v jazyku jiném psanou.’

o

Pamatuj na den odeslani, e ti ma byt svaty. Ctyfi tydny fesiti budes, dne
(pfed)posledniho odeslano miti budes.

. Rukopis vlastnoru¢ni nenaskenujes, ale do obalky vloZi$ a poStou odesles.

6

7. Neudas vysledku bez vypoctu.

8. Neopises nadbytek &islic z kalkulatoru svého.®
9

. Nepozadas o teseni blizniho svého.

10. KSICHT1 jméno disledné sititi budes.

4 Smyslem korespondenéniho semindie je také dat vam piileZitost naudit se vyhledavat,
téidit a kriticky vyhodnocovat dostupné informace. Proto miizete k feSeni pouzivat jakékoli
tisténé i1 elektronické zdroje, se kterymi je ale tfeba spravné zachazet — vice v dalsi
poznamce.
5 Odevzdani textu ziskaného pomoci Ctrl+C, Ctrl+V neni feSenim ulohy. Tim ma byt vase
vlastni formulace odpovédi na otazky v uloze, kterou jste sestavili na zaklad¢ informaci
dostupnych klidné i na Wikipedii. Zejména u internetovych zdroju je tieba kazdy zdroj
kriticky zhodnotit: zdaleka ne kazda stranka, pfispévek na blogu ¢i diskusnim foru
obsahuje pravdivé informace.
6 Tzv. kalkulatorovy syndrom: ,,Svét byl stvofen za 6,9999999999942 dni.“ Toto neni ani
spravna, ani piesna hodnota.
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Uvodnicek
Drah¢ Ksicht'acky, drazi Ksichtaci,

Po tradi¢ni letni odmlce vas vSechny znovu vitime u nového rocniku
KSICHTu. Kdyz n¢kdy kolem roku 1666 Isaac Newton poprvé posvitil paprskem
svétla na svlij novy sklenény hranol, ani v nejzapadlej§im koutku jeho genidlni
mysli ho nejspi§ nenapadlo, ze pravé odhaluje néco tak dilezit¢ho, jako jsou
témata naSich uloh. Skutecné je tomu tak: spojujicim motivem nasi prvni série
jsou totiz barvy.

Hned prvni znich je barva s aristokratickou vinovou délkou lezici mezi
450 a 495 nanometry. Je to barva rozptyleného slune¢niho svétla, barva
roziiznutého hiibu kovare i1 barva neexistujici trasy prazského metra. Tato barva
dala nazev hudebnimu stylu i tviréimu obdobi Pabla Picassa. Slovy klasika:
modra je dobra a stejné takova je i nase prvni uloha. Hned v zavésu za ni pak
nasleduje uloha, ktera je k ni barevné komplementarni. Stejné jako pfti pohledu na
vzacny poklad i pfi feSeni této ulohy pocitite hiejivé teplo o vlnové délce
575-585 nm, které¢ odpovida také barvé svitu hveézd spektralni tiidy G. S kazdym
prec¢tenym odstavcem jejiho zadani se pifed vami pak postupné odhali ving
zralych banant, citronové kiiry, a nakonec i Cerstvé utrzenych narcist. Kdyz se
vSak z ni¢eho nic objevi i podivna kombinace krouhané¢ho cerveného zeli
a kvetouci levandule, dojde vam, Ze text zadani zfejme volné ptesel do ulohy treti.
Jeji vinova délka se nachazi v rozmezi 380 a 450 nm a diky své vzacnosti je od
pradavna povazovana za barvu kralovskou. Adoptovali ji také mnozi predstavitelé
univerzit, zejmé proto, aby si dodali na vzneSenosti. Pti feSeni nasi tilohy se vSak
sami presvéddéite, Ze nékdy k dukladnému vybarveni ve zcela jiném svétle postaci
i drobna zména prostiedi. Své by o tom mohla ostatné fici i barva z tlohy ¢&tvrté,
kterd je na jedné strané spojovana laskou mezi lidmi a na strané druhé je
symbolem politickych hnuti, které pred laskou davaly prednost spiSe lidské krvi.
Jeji vinova délka je 625-740 nm a od nepaméti v sob¢ dlstojné nese stézi
uvéfitelnou smés agresivity a zakazu, ale i erotiky, a dokonce i vano¢ni nalady.
No a protoze védecka prace rozhodné nebyva pohadka, nenasleduje po jejim
konci zvonec, ale spiSe védecka publikace. V nasi posledni lloze si mtizete jeji
tvorbu vyzkouSet nanecCisto, piesnéji za soutézni body. Nebojte se u jejiho
sepisovani popustit uzdu své fantazii, protoze pouze ten, kdo véti na magii, miize
vykouzlit zazraky.

S pozdravem za autorsky kolektiv

Honza Havlik
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Zadani uloh 1. série 18. ro¢éniku KSICHTu

Uloha &. 1: Modra (11 bodi)
Autorka: Tereza Dobrovolna

Na louce kvetou chrpy, vI¢i mdaky a kopretiny. Vielky
na né sedaji a sklizeji pyl. Sem tam kolem proleti velky
motyl, napije se zvonicich kvétu a pak mdvne kiidly
azmizi. Slyset je jen ptaci zpév, rychlé nozky mravencii
ajesté takovy podivny zvuk. Jako by nékdo jezdil tuzkou
po papire. A taky ano! Myska Cestovatelka sedi v travé se
Zajickem Chemikem, kazdy drzi v pacickach pastelku
a soutézi, kdo ve ctyrsmérce najde vice slov.

Stav je vyrovnany, zbyva najit posledni slovo...

1. Ve Ctyfsmérce najdéte slova spojena s modrou barvou.
Do feseni napiste tajenku.

R|D|O|M A/K|S|T|IP|Y|G|E|N|A|K|N|Z|O|B
AIlLIU/IOIM|SIN|AIKIN|E|[N|M|O|P|E|E|f]|C|G
TIU/R|N|B|U|L|L|O|VIA M|{O|D|R|L|L R
VIA|V|IO|R|U|Z|A| |AIK|C|I|N|S|E|L|A|R|P
[|TIH|E|M|O|C|Y|AIN|I|N|B|O|R|U|VI|K|AA
AKIT|ISIE|V|ISI|E|Z|T|T|S|U|O[K|[N]|I M|V
YIG|I|E|M|S|O|V]|O BIA|IR|V|E|N|T|S|K]|I
Al,|E|[I|Z|N|E|T|R|O|H Z|A|J|V|O|D|A|N
[{[M|E|T|H|Y|L|E|N|O|VI|A M|O|D|R|C|K|O
A|/L|O|[Z|N|O|G|R|O|G|V|I|C|E|N|E|R|D|O|M
R M|S|E M|{O|D|R|I|N|A[Z|T|I|R|U|Z|A
A/ 1|N[D|I|G|O|L|O|K|E|S|A|R|D|O|M[M|I|L
T|M N|E|B|E|M|O|D|R|A S|K|A[L|I|CI|E
A|O|0]|A PIKIA|R|D|O|M|L|U[M|I|N|O|L|A
VIR|7|S|R|D|O|M AIK|S|IN|I|L|R|E|B|T|E
AlE|4|K|Y|M|C|L|C|H|IR|P|A|K|C|E|R|O|H|A

Myska je velkd umélkyne. Rada maluje olejovymi barvami, které maji na
obalu napsano ,,berlinska modi“.
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Jednou byla Myska Cestovatelka zvédava a nasla si, ze berlinska modf je
tmavé modry komplex vznikajici reakci Zluté krevni soli K4[Fe(CN)¢] s Fe*
ionty. Latkou s podobnym vzorcem je modi Turnbullova, coz je komplex
pipraveny reakci Servené krevni soli Ks[Fe(CN)s] s Fe?* ionty.

2. Zapiste piipravu berlinské modfi vycislenou iontovou rovnici. Kde se kromé
vyroby barev a inkoustt tato reakce vyuziva?

Mysku jesté zaujaly krevni soli. Zjistila, Zze se jednd o barevné komplexni
slouceniny zeleza.

3. Proc se jim fika krevni soli?

Cervena krevni stil je na rozdil od Zluté toxicka. Po poziti reaguje s kyselinou
chlorovodikovou pfitomnou v zaludku, ¢imz se uvoliiuje nebezpecny kyanovodik.

4. Reakci s HCI zapiste chemickou rovnici, nezapomeiite ji vy¢islit.

Myska Cestovatelka kamaradi se Zajickem Chemikem. Jednou se zatoulala do
jeho chemické laboratofe. Na podlaze byl rozsypany krasné oranzovy prasek
K3[Fe(CN)e]. Myska si myslela, Ze je to pomerandovy vitacit a ¢ast prasku snédla.
V zaludku se ji pak uvolnilo 40 ug HCN.

5. Kolik cervené krevni soli snédla za predpokladu, Ze reakce probiha uplné
a v zaludku je dost kyseliny? A kolik mg prasku by jesté musela snist, aby se
otravila? Myska vazi 45 g. Smrtelna davka Ksz[Fe(CN)s] pro mys je 3 mg na
kg télesné hmotnosti.

(M(HCN) = 27,026 g mol!; M(K3[Fe(CN)e]) = 329,24 g mol ™)

Myska Cestovatelka chodi k Zajickovi Chemikovi kazdy patek na caj.
Povidaji si vtipy. Nejrad¢ji maji ty o hlemyzdich, tfeba tenhle: ,,Co maji
spole¢ného princezna a $nek? Modrou krev.*

Modra barva $ne¢i krve (pfesnéji hemolymfy) je zpusobena piitomnosti
hemocyaninu, coz je metaloprotein pfenasejici molekuly kysliku.

6. Jaky kov obsahuje? A jaké je jeho oxidaéni ¢islo?
7. Ktery zivo€ich kromé hlemyzd€ ma v hemolymf¢ hemocyanin?

Myska by moc chtéla bydlet ve své vlastni ulité jako $neci, zatim ji ale zadna
nenarostla, a tak bydli v kapse starého modrého kabatu.

Modrym barvivem, kterym se barvi textilie, je indigo.

8. Napiste pripravu indiga z 2-nitrobenzaldehydu a acetonu. Jak se tato jmenna
reakce nazyva?
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Myska Cestovatelka si nedavno Cetla v Casopisu Nature clanek o tropickych
destnych lesich. Moc se ji libily pralesni¢ky. Jsou to malé barevné zabky zijici
v Jizni Americe, které jsou znamy jako prudce jedovaté Sipové zaby. Domorodci
je chytaji, do jejich jedu maci hroty Sipti a lovi zvifata.

9. Proc¢ zvife zasazené Sipem zemie na otravu, kdezto domorodec po uloveném
obéd¢ nikoli?

10.Je zajimavé, ze zaby chované v zajeti toxické latky postradaji. Jak je to
mozné?

Myska je vasniva cestovatelka a moc by se chtéla sezndmit s pralesnickou
azurovou. Vyrazila proto se svou mysi rodinou na vylet do Brazilie. Béhem
putovani pralesnim podrostem je zpozorovala skupina hladovych indiant.

11. Jaké mnozstvi ¢istého pumiliotoxinu, jedu pralesnicek, je potieba k otraveni
celé rodinky 10 mys$i? Kazdd myS§ vazi 45 g. Smrtelna davka pro mys je
2,5mg kg™

Domorodci jsou dobti lovei. Pravdépodobnost, Ze trefi kofist, je pro kazdy
vystieleny Sip 60 %.

12. Jaka je pravdépodobnost, ze pii vystfeleni 10 $ipd dvakrat minou, a trefi tedy
pouze 8 mysi? A jaka je pravdépodobnost, Ze mezi zabitymi jedinci bude
Myska Cestovatelka?

Je patek. Zajicek Chemik sedi jako kazdy tyden ve svém ktesle, pied sebou
ma na stole dva hrnecky a z ¢ajové konvice pomalu unikd para. Zajicek smutné
kouka na dvefe. A najednou né¢kdo bere za kliku...
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Uloha &. 2: Zluta (7 bodii)
Autorka: Tereza Gistrova

Jak aurum z vedy p¥ipraviti:

Plumbum dulcis v mensim mnozstvi vody
rozpusti a na mirném ohni povar. Cerstvé kalii
iodidum rovnéz ve vedlejsi nadobé s vodou smichej
a kvaru prived. Abys zaSednuti zabranil, k obéma
par kapek lucavky pridej. V priizracné nadobé smési
za horka slij. Poseckej nasledne, cesta ke kovu
cennému skrz pomalé ochlazeni vede.

1. Byli stafi alchymisté schopni timto postupem zlato skuteéné pfipravit? A co
ma tento text spole¢ného s obrazkem v tivodu?

2. Na co byste si méli dat pozor, pokud byste se rozhodl tento alchymisticky
experiment provadét doma? (Duirazné to nedoporucujeme.)

3. VSechny slouceniny zminované v uvodu zapiSte vzorcem, pojmenujte podle
dne$niho chemického nazvoslovi a popsany déj zapiste chemickou rovnici.
O jaky typ reakce se jedna?

Pri¢inou efektu pozorovaného pii tomto pokusu je mimo jiné i rozdil
rozpustnosti za rdznych teplot. U vétSiny sloucenin se pifi ochlazeni snizi
rozpustnost, a tudiz za¢nou z roztoku krystalizovat. Pokud nechame roztok stat a
rozpoustédlo samovolné odpafovat, jedna se o tzv. volnou krystalizaci. Pti
prudkém ochlazeni naptiklad pod proudem studené vody nebo ponofenim do
ledové 1azn€ se jedna o krystalizaci rusenou.

4. Rozpusténim 66,0 g latky oznacované jako kalii iodidum ve vode byl
ptipraven roztok nasyceny pfi teploté 20 °C. Vypocitejte hmotnost vody, ktera
se musi odpafit, aby bylo volnou krystalizaci ziskano 42,0 g krystalt.
Rozpustnost kalii iodidum pii teploté 20 °C je 144,0 g na 100 g vody.

5. Vblize nespecifikovaném mnozstvi destilované vody bylo rozpusténo
225 g K2CrOs4. Odpatenim piebytecné vody byl pii 100 °C roztok zahustén na
nasyceny. Nasledné je potfeba provést ruSenou krystalizaci ochlazenim na
teplotu 20 °C, odebrat vysrazené krystaly KoCrO4 a cely proces jesté jednou
zopakovat. Za ptedpokladu, zZe nedochazi ke ztratdm, vypocitejte:

a) hmotnost, na kterou se zahusti roztok pted prvni krystalizaci,

b) hmotnost krystalt, které se vylouéi pii prvni krystalizaci,

¢) hmotnost, na kterou se zahusti roztok pfed druhou krystalizaci a
d) hmotnost krystali, které se vylou¢i pti druhé krystalizaci.

Rozpustnost K>CrO4 na 100 g vody je 79,2 g pti 100 °C a 62,9 g pti 20 °C.

10
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6. Reakci slouceniny oznacCované jako plumbum dulcis a vySe zmifnovaného
chromanu draselného dostaneme rovnéz latku zluté barvy. Reakci zapiste
rovnici a toto barvivo pojmenujte. K ¢emu se vyuziva?

Z predchozich ptikladl vidime, ze ne vSechny soli se rozpoustéji stejné. Tuto
vlastnost miizeme popsat pomoci soucinu rozpustnosti, ktery je pro danou latku
Vv rozpoustédle za standardnich podminek konstantou. Soucin rozpustnosti (n¢kdy
také produkt rozpustnosti) pro disociaci A.Bp (S) <> [A]* (aqg) + [B]° (aq) je
definovan jako:

Ks(AB) = [A]* - [B]®
7. a) Vypoditejte rozpustnost stiibrnych halogenidii (v mol - dm~®), znate-li:

Ks(AgCl) = 1,6-1071°

Ks(AgBr) = 6,3-1013

Ks(Agl) = 1,5-1071¢

b) Ktery anion byste pouzili pro nejefektivnéjsi kvantitativni stanoveni
stifbrnych kationtd a z jakého duvodu? Jak byste od sebe tyto halogenidy
(vzniklé ptidavkem Ag*" do roztoku halogenidu) rozlisili pifi kvalitativnim
stanoveni?

¢) Pro¢ nebyla uvedena konstanta pro AgF?

Ptedchozi slouceniny byly spiSe rozjezdové, abyste si osvojili zaklady pocitani

s rozpustnosti. Ne vsSechny soli jsou vsak tvofeny pouze jednim kationtem

a jednim aniontem, ne vzdy vam dané konstanty né¢kdo uvede v zadani a malokdy

mame ve vode rozpuSténou pouze jednu sil. Postupné se tedy podivejme na

vSechny tyto zaludnosti.

8. I kdyz nékomu mohou halogenidy stfibrné pfipadat jako pomérné¢ malo
rozpustné slouceniny, najdou se i soli Sje$té¢ vyrazné mensimi souliny
rozpustnosti. Takovymi jsou napiiklad fosfore¢nan vapenaty (Ks = 1,8-107%),
sulfid médny (Ks=2,0-10%) nebo sulfid bismutity (Ks=1,6:1072).
Vypoditejte jejich rozpustnosti (opét v mol dm3) a hodnoty porovnejte s vyse
spoctenou rozpustnosti halogenidu stéibrnych.

9. Soli se vyskytovaly uz vsamotném uvodnim textu ulohy. Vyhledejte si
potfebné konstanty a spocitejte rozpustnost téch sloucenin z alchymistického
zadani, pro které to dava smysl.

10. Rozpustnost soli se 1isi, pokud je neptidavame do ¢isté vody, nybrz do roztoku
jiné soli. Jak se zméni rozpustnost AgCl, pokud jej budeme sypat do roztoku
solanky o koncentraci 0,1 mol dm=?

11



Korespondenéni Seminaf Inspirovany Chemickou Tematikou, roénik 18, série 1

Uloha &. 3: Fialova (10 bodi)
Autofi: Tereza Dobrovolna, Jan Hrube$

Zajicek Chemik se rozhlizi po kuchyni a premysli.
Co dobrého si uvarim k obédu? Mrkvovou polévku?
Ne, tu jsem mél minuly tyden. Co treba rajcatovy
salat? Ne, chybi mi pepr. Ocka mu béhaji po
Jednotlivych polickdach a zastavi Se U Cerveného zeli.
To je ono! Ale celou hlavku prece nesnim sam...
Pozvu Mysku Cestovatelku, usmazime si zelné
placky, zbyleé listy vylouhujeme a vytvorime si viastni
barevnou stupnici pH a indikatorové papirky!

Mnohé latky mohou ménit své vlastnosti v zavislosti na prostfedi, v némz se
pravé nachazeji. Jednim z faktord, ktery tu hraje zasadni roli, je kyselost roztoku.

1. Napiste a vysvétlete vztah pro veliinu, s jejiz pomoci definujeme kyselost
(nebo bazicitu) vodného roztoku.

V chemii je dulezité nejen znat kyselost roztokt, s nimiz pracujeme, ale také ji
moci ménit, nebo naopak udrzovat. K udrzeni stalého pH roztoku i po ptidani
kyseliny nebo zasady se s vyhodou vyuziva takzvanych pufra.

2. Napiste, z ¢eho se pufr sklada, a uved’te dva ptiklady bézné pouzivanych
smési.
Jednou z vlastnosti, ktera na kyselosti prostiedi mize zaviset, je barva roztoka

zkoumanych latek.

Antokyany jsou rostlinné pigmenty, které zpiisobuji barevnost pomnének,
maku, ruzi, borivek, ¢erného rybizu ¢i Cerveného zeli. Jejich vodné roztoky
mohou hrat snad vSemi barvami duhy; jedna latka totiz mize mit i ¢tyfi barevné
formy!

3. Ptifad’te niZze uvedené formy antokyanu k prostiedi, ve kterém bude jejich
zastoupeni nejveEtsi.

a) kyselé, b) neutralni, c¢) zasadité prostiedi

| | |
glykosyl glykosyl glykosyl

(o} o O.
\glykosyl \glykosyl \glykosyl

Obrazek 1: Strukturni vzorce riznych forem antokyanu
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ProtozZe se protonovana forma antokyanti barevné 1isi od deprotonované, lze je
pouzivat jako acidobazické indikatory. V zasaditém prostfedi byvaji zelené,
Vv kyselém Cervené.

4. Vytvofte si vlastni barevnou stupnici pH a indikatorové papirky. Jak na to?

Sestavte si stupnici pH (nemusi byt plna, méla by ale obsahovat alesponl
pét vzorktl). Jako standardy pouzijte doma bézné dostupné suroviny, jako
jsou napftiklad ocet, mydlova voda a podobné. Na pomoc Vam posildme
né¢kolik univerzalnich indikatorovych papirkti pH, které si nastfihejte na
mens$i kousky. S jejich pomoci stanovte pH pouzitych surovin a uved’te je
do feseni.

Pfipravte si vyluh z cerveného zeli: malou hlavku ¢erveného zeli najemno
nakrouhejte, zalijte asi 100 mL vody a pofadné promackejte. Smés
prefiltrujte pres cednik.

K pfipravenym vzorkim vybranych surovin sefazenych v fadé podle
rostouciho pH postupné piidavejte vyluh zc&erveného zeli. Pozorujte
a zapisujte barevné zmény. Takto ziskanou barevnou skalu vyfotte
spole¢né s aktualni KSICHT{ brozurkou a obrazek nim poslete’.

Daéle je tfeba pripravit si vlastni pH papirky. Filtracni papir, ktery jste
obdrzeli v obalce, rozstfihejte na tzké prouzky, ponoite je do vyluhu
cerveného zeli a nechte uschnout.

Nyni si vyberte néjakou zajimavou latku a zméite jeji pH. Bud'te kreativni!

Mezi nejznaméjsi ustojné roztoky patii citratové pufry. Dokazi tlumit pH
pomérné efektivné v kyselé oblasti (pH 2—7). Jejich pfiprava je navic jednoducha;

Vv o w

daji se pfipravit z bézné dostupnych kuchynskych chemikalii.

5. Do tfi nadob navazte jedlou sodu a kyselinu citronovou (viz tabulka 1). Smési
rozpust'te v dostate¢ném mnozstvi vody. K takto ziskanym roztokum pfilijte
trochu vyluhu z ¢erveného zeli. Pozorujte barevné odlisnosti jednotlivych
roztokti. Na zakladé rozdilné barevnosti a barevné skaly pfipravené
Vv predchozi uloze odhadnéte priblizné pH vsech vzorku.

" Obréazek o maximalni velikosti I MB pojmenujte prijmeni_jmeno_zeli a poslete na e-mail
tereza.dobrovolna@ksicht.natur.cuni.cz.
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Tabulka 1: Navazky jedlé sody a kyseliny citronové

Cislo nadoby | m (NaHCOs) (g) | m (kyselina citronova) (g)
1 20 10
2 20 20
3 10 20

6. Napiste a vycislete rovnici reakce, ktera probihd po rozpusténi jedlé sody
a kyseliny citronové v nadobé ¢islo 1.

7. Spocitejte pH vami pripravenych roztokti (napiiklad pomoci Hendersonovy-
Hasselbalchovy rovnice). Dejte si pozor, kyselina citronova je trojsytna, je
dulezité zvolit spravné pKa pro vypocet.

Napovéda: Hydrogenuhlicitan sodny ma témer shodné pKa jako kyselina citronova do
tretiho stupné, neutralizacni reakce tedy neprobihd kvantitativné. Pri vypoctu pH smési
hydrogenuhlicitanu s citronanem trisodnym lIze tedy tyto molekuly pri zachovani prijatelné
presnosti vypoctu ztotoznit. Obzvldsté u pocitani pH v ndadobé &. 1 se vam miiZe stdt, Ze
vam bude vychdzet zdporné Cislo v logaritmu. Pokud nevite, jak ddl, uvaZujte, Ze
neutralizace do tietiho stupné vitbec neprobihd, a do poméru davejte latkova mnozstvi
sody a citronanu disodného.
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Uloha &. 4: Kongo Cerveii (13 bodii)
Autor: Ondra Danék

Kongo cerveii  byla  poprvé

syntetizovdna v roce 1883 Paulem O NH;
Bottigerem pro  Friedrich  Bayer Q N SOsNa
Company v Elberfeldu jako barvivo NaOLS N O O N\\N

3

pro textilni prumysl. Mimo jiné barvi

i amyloid, diky cemuZ se vyuziva HoN
v histopatologii.

Timto jeho vyuzitim se v této uloze ale zajimat nebudeme. Spise se na kongo

Cerven podivame z pohledu organického chemika. V nasledujici tloze projdeme
s par odboCkami syntetickou cestu od bézné dostupnych latek az ke kongo
cerveni.

1.

Jakou vyhodu ma pfi barveni textilu kongo Cervenn oproti ostatnim barviviim
pouzivanym v roce 1883?

Navzdory svému nazvu neni kongo ¢erven vzdy ¢ervena.
Jaké jiné barvy muze kongo Cerven mit? Za jakych podminek?

Nyni uz se podivame na to, jak by toto krasné barvivo pfipravoval organicky

chemik. Prvni fragment nutny pro piipravu kongo cerveni je benzidin
(bifenyl-4,4'-diamin). Ten lze ptipravit z nitrobenzenu ve dvou krocich. V prvnim
kroku nitrobenzen zredukujeme na latku A, ktera pak v kyselém prostiedi podléha
sigmatropnimu pfesmyku na benzidin.

3.

Jakou souvislost ma podtrzené slovo v textu s touto tilohou?

4. Popiste reakéni podminky redukce nitrobenzenu na latku A a nakreslete

strukturu latky A.

Nakreslete vzorce vSech izomert, které pfi presmyku mohou vzniknout
(v€etné benzidinu). Pfi uréovani izomerlli vam muze pomoci mechanismus
presmyku, ale do feseni jej neni nutné uvadét (nebude soucasti hodnoceni).

Jakou metodou dostupnou pied rokem 1952 byste mohli ovéfit, Ze jste ziskali
Cisty bifenyl-4,4'-diamin a ne jeho izomery? Jaky jev je zodpovédny za velky
rozdil ve vlastnosti téchto latek, kterou touto metodou méfime?
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Pripraveny benzidin je symetricky derivat bifenylu. (na obou jadrech jsou
stejné substituenty ve stejnych polohach). Takovéto slouceniny se v prumyslu
bézné vyrabéji Ullmannovou reakci. Asymetrické derivaty bifenylu vsak timto
zpusobem pfipravit nelze. Za vyvinuti reakce, ktera jejich syntézu umoznuje, byla
Vv roce 2010 udélena Nobelova cena za chemii.

7. a) Popiste princip Ullmannovy reakce, a vysvétlete, pro¢ by ji neslo vyuzit pro
pripravu asymetrickych derivata bifenylu.

b) Napiste nazev asponl jedné reakce, kterymi se takovéto latky daji pfipravit,
a uved'te i katalyzator a substraty, které se v dané reakci pouzivaji.

Druhym fragmentem kongo cervené, ktery budeme potiebovat, je sodna sul
4-aminonaftalen-1-sulfonové kyseliny. Tu lze ptipravit pétikrokovou syntézou
z naftalenu. Mensi napovédou by vam mohlo byt, ze ¢inidlo potfebné pro tieti
krok syntézy se vyuZziva naptiklad i pfi vyrob& heroinu z morfinu.

Skupinu zavedenou ve tietim kroku je potieba v patém kroku zase odstranit
bazickou hydrolyzou.

8. NapiSte reakéni schéma syntézy sodné soli 4-aminonaftalen-1-sulfonové
kyseliny z naftalenu. U kazdé reakce nad Sipkou rozepiSte reakéni podminky,
a kde je to zapotfebi, uved'te i zplsob zpracovani po reakci (napiiklad
protiepani koncentrovanym roztokem NaCl apod.)

9. Proc¢ nelze z této syntézy vypustit tfeti a paty krok?

10.Jak se obecné nazyvaji skupiny, které zavadime pouze docasné k ovlivnéni
reaktivity latky? Napiste aspon jednu dalsi takovou skupinu a:

o jeji zkratku

e funkéni skupiny, na néz je mozné ji pouzit

e jakou latkou, a za jakych reak¢nich podminek se tato skupina zavadi
o jak se da tato skupina odstranit

Ted, kdyz uz mame oba potfebné fragmenty kongo Cerveni, zbyva je uz jen
vhodnym zpasobem spojit dohromady. Nejdiive je potifeba benzidin trochu

poupravit...
P cf

Obrazek 1. Reakce benzidinu

11. Napiste nazev reakce 1 a navrhnéte reakéni podminky X(¢inidla, teplotu).
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12. Pti této reakci vznika v roztoku svétle modra latka, ktera hned dale reaguje.
Jaka latka to je?

Nakonec uz jen musime nechat zreagovat 2 ekvivalenty sodné soli
4-aminonaftalen-1-sulfonové kyseliny s jednim ekvivalentem vzniklé diazoniové
soli, abychom ziskali pozadovanou kongo Cerven.

Potom uz mizeme vesele barvit, co se ndm zlibi. At uz to bude nové tricko,
nebo amyloid mrtvoly, kterou zrovna pitvame.

13. Napiste nazev reakce, kterd mezi zminénymi latkami probihd, a zdtvodnéte,
pro¢ bude pifi vySe popsané reakci vznikat primarné kongo Cerven, a ne
néktery z jejich polohovych izomert.

Diazoniové soli jsou v organické syntéze velice uzitecné. Umoziuji totiz
zavést velké mnozstvi skupin a pfipravit tak i latky, které na prvni pohled
zdanlivé odporuji pravidlim elektrofilni aromatické substituce.

Piikladem takové latky je naptiklad m-nitrofenol, jejz lze ptipravit z benzenu
pfes m-nitroanilin. Tato syntéza je znazornéna v nasledujicim schématu. Reakéni
podminky X jsou stejné jako v otazce 11.

2

NO NO, NO,
@ HNO4/H,S0, 1. X
® O
NO, NH, N\\\NC|

2.

NO,

ol

14. Napiste ¢inidla, pouzitd v reakcich 1. a 2. a slovy popiste reakéni podminky
reakce 2.

15. Uved'te nazvy alesponn dvou dalSich reakci diazoniovych soli, za jakych
podminek probihaji a jakou skupinu jimi Ize zavést.
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Uloha &. 5: Oktarinova (14 bodu)
Autor: Adam Piada
Ve vede se takto prevratné objevy nedéji casto,

ale vam se podarilo vlastnorucné izolovat prvek s H H
doslova magickymi vlastnostmi. Navic jste z néj

pripravili i nekolik sloucenin, které jsou o to kou- N\NAa”
zelnéjsi. C

V dnesnim svété je velmi dilezité dokazat pre-
cizné pripravit dokument na pocitaci. Takovym
dokumentem muze byt semindrni, bakalarskd c¢i
diplomova préace, disertace ¢i habilitace, TfeSeni
KSICHTu nebo védecky ¢lanek. Reseni této tlohy tak bude pfijimano
pouze v elektronické podobé (soubor PDF, formdt A4), stejné jako
jsou prijimany pravé védecké clanky a vysokoskolské prace. K tomu
vam muze pomoci nasledujici dokument, ktery byl vytvoren pro resitele
KSICHTu: ksicht.natur.cuni.cz/ereseni.pdf Dirazné doporucuji
si jej precist.

Vasim tkolem je napsat ,védecky“ ¢lanek o objevu nového kou-
zelného prvku. Vas ¢lanek bude mit nasledujici ¢asti: nadpis, seznam
autoru a jejich instituci (afiliaci), abstrakt, ivod, metody a vysledky,
zaveér a citace/reference. Pokud si vSak chcete vyzkouset, jak se pisi
¢lanky ve skutecnosti, muzete zvolit poradi, které prirozené odviji ¢la-
nek od vasich vyzkumnych vysledkii:

(i) Metody a vysledky (v) Abstrakt
(ii) Diskuse, zdvér (vi) Nadpis
(iii) Uvod (vii) Seznam autoru

(iv) Reference

Celkova délka vaseho dokumentu by neméla presahnout 3 strany veli-
kosti A4. Clanky budou piijimany v eském, slovenském a anglickém
jazyce. Pro inspiraci muzete nahlédnout do nékterého védeckych caso-
pisti s otevienym piistupem, napt. doi.org/10.1039/C95C02412C.1

Na nasledujicich stranach mate k dispozici podrobnéjsi popis toho,
co je po vas vyzadovano a jak jsou jednotlivé casti bodové ohodnoceny.

TPokud se cheete dozvédét vice o psani védeckych &lanki, miZete si prostudovat
nasledujici ¢lanek doi.org/10.1002/adma.200400767 nebo doporuceni vydavatel-
stvi Elsevier www.elsevier.com/connect/11-steps-to-structuring-a-science-
paper-editors-will-take-seriously.
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Izolace a charakterizace magicia a jeho sloucenin

1. Nadpis: 0,2 bodu
Strucny a vystizny nadpis. Hlavnim tucelem nadpisu je predat ctendri
informaci, zda cldnek obsahuje néco, co by ho mohlo zajimat. Muze byt
kreativni ¢i vtipny, ale mél by odpovidat typu publikace, kde se clinek
objevi.

Adam Pradal, Karel Berka?, Lord Voldemort?

1Depamtment of Chemistry, University of Cambridge, United Kingdom
2Department of Physical Chemistry, Palacky University, Olomouc,
Czech Republic
3Hogwarts School of Witchcraft and Wizardry, United Kingdom

2. Seznam autoru a jejich instituci: 0,3 bodu
Kazdy clinek musi mit autora a obuvykle jich je vice. Jejich poradi vét-
Sinou odpovidd jejich prispévku: [hlavni autor/autori], [vedlejsi autori],
[vedouct vijzkumné skupiny].

Abstrakt
Velké mystérium prvku predlozenych profesorem Mendeleevem
nevydalo veskeré své zlopovécenstva. Z temné magie jsme byli
schopni vyizolovat novy prvek, ktery je mudlim naprosto ne-
znamy. V tomto ¢lanku popisujeme jeho objev i jeho vlastnosti.

3. Abstrakt: 0,5 bodu
Jeden odstavec shrnujici vds cldnek. Musi byt samostatny, nesmi tedy
odkazovat na literaturu ani na nic konkrétniho wonitr éldnku (obrdzek,
tabulku, rovnici). Pokud ¢tendre zaujme nadpis, tak prond, co si precte
bude abstrakt, ten ho tedy musi navnadit k precteni zbytku clanku.

1 Uvod

Dnes dobre dostupnd tzv. periodickd tabulka prvku sestavend prof.
Mendélejevem! ukazuje pouze prvky vnimané mudly a jejich patetic-
kymi piistroji.2 Ale osobnosti schopny vnimat magii mohou prvki za-
znamenat mnohem vice — zndmy jsou napiiklad oktarina (T. Pratchett,
Barva kouzel v prekladu Jana Kantorka) nebo tzv. ,zZivot“ (Gandalf,
Névrat krale, rozhovor s Pipinem v Minas Tirith). V tomto textu popi-
sujeme objev a vlastnosti nového magického prvku magicia a navrhu-
jeme pro néj znacku Mi, nebot 1épe odpovidajici Mg jiz bohuzel zabrali
mudlové pro horcik.
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4. Uvod, citace a seznam zdroji: 2 body
V dwodni cdsti clanku je treba zasadit clanek do kontextu predchdzeji-
ctho vyzkumu a vysvétlit teorii potrebnou k pochopeni metod a viysledkii.
K tomu bude potreba citovat dila ostatnich autori. Jsou v zdsadé tri
hlavni zpusoby, jak citovat:

o Ciselnd citace
Pokud chceme informovat ctendre, Ze véta ¢i odstavec nepochdzi z
nast hlavy, tak pouZijeme horni index.
Smrtonos je prizrak obrovitého psa, co strasi na hibitovech. Je
predzvésti smrti.?
Pokud chceme dilo konkrétné zminit, pouzijeme cislo v zdvorkdch.
Elfsky chléb lembas byl pripraven podle metody, jejiz detailni po-
stup je popséan ve studii [4].
Vsechny zdroje jsou ocislované v poradi, ve kterém se objevuji, a
jejich seznam je na konci clanku/prdce.

e Pind citace
Pokud chceme odkdzat na néci dilo v abstraktu ¢ popisku obrdzku/tabulky,
je vhodné pouZit citaci celou, protoZe tyto texty by mely byt samo-
statné. (G. Gandalf a W. Saruman, Journal of Middle-earth, 2012,
3567, 5568-9999)

o (litace autor-rok
V' nékterych oborech se cituje stylem autor-rok a citace jsou pak v
seznamu uvedeny abecedné dle prvniho autora.
Ministerstvo kouzel vede zaznamy o vsech zvéromézich, t.j. kou-
zelnicich a ¢arodéjkach, kteri jsou schopni se pfeménovat na zvirata.
(Potter 2007)

Muzete si vybrat, zda budete citovat ciselné nebo autor-rok, ale v kaz-
dém pripadé vam pomiZe program na organizaci referenci. (Mendeley,
Zotero, EndNote, atd.).

2 Metody a vysledky

Magicium je izolovatelné naptiklad z krve vlkodlaka pomoci magického
postupu z dekaolu za vzniku magického hradu — viz Obréazek 1. Jeho
tepelnou dekompozici pomoci péaleni carodéjnickych hulek je mozné
izolovat dimagicium, které na vzduchu magickym vybojem prochazi
transmugraci na hydrid magicinaty (viz rovnici 1). Ten se d4 déle desti-
laci se stiibrnymi zinémi jednorozct rozlozit na cisté magicium. Kouz-
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livost magicia je posléze vyrazné ovlivnitelna teplotou (viz rovnici 2).

1. - .
5 M12 + 02 S M12H4 (].)
. Mi
HO OH magic
HO\\ //OH happens
HO7MI\—OH _ >
HO /\ OH
HO OH | |

Obrazek 1: S magicium dekaolem se néco stalo a néco z toho vzniklo.
(Takto vypadd Spatny popisek, budte popisni.)

AZ\i(T) = arctan [embmkadabm log (Tkh()kus>} (2)
Epokus
5. Metody a vysledky:
Pomineme-li humanitni veédy a matematiku, jsou hlavni cdsti vsech
cldnkd obrazky (grafy, schémata, ndkresy, apod.) a tabulky. Ve této sekci
vaseho clanku by tedy krome samotného textu popisujicitho metody a vy-
sledky nemelo chybét ndsledugici:

a) Graf zdvislosti jedné wveli¢iny na druhé pro nékolik vzorki s po-
psangmi osami (véetné jednotek) a legendou vytvoreny na pocitaci.

2,5 bodu
b) Tabulka hodnot ,namérengch® & ,vypoctengch“ velicin vietné je-
jich jednotek. 1 bod

¢) Rucné nakreslené a naskenované schéma aparatury, kterd byla po-
uZita k izolaci proku ¢ jinému experimentu zminénému v cldnku.t

2 body

d) Matematickd rovnice obsahugjici proménné, zlomky, exponenty a go-
niometrické funkce nebo logaritmy. 1 bod

e) Chemickd rovnice se sumdrnimi vzorci. 1 bod
f) Reakcéni schéma se strukturnimi vzorci vytvotengmi na pocitaci (viz
Obr. 1). 1 bod

tObcas, obzvlast pii feseni KSICHTu, je jednodussi schéma nakreslit ruéné a
naskenovat, nez jej vytvaret na pocitaci. Proto je dilezité se tuto proceduru naucit.
V dokumentu zminovaném v tvodu najdete i zdsady spravného skenovani, kterych
byste se méli drzet.
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Nezapomernite na ndsledujici pravidla pri psani této sekce:

o Kazdy obrizek i tabulka musi mit detailni popisek, ktery vysvétluje
jejich obsah, a musi byt zminény v textu. V idedlnim pripadé by
ctendr, ktery se podivd pouze na obrdzky a tabulky a precte si jejich
popisky, mél pochopit hlavni poselstvi dané prdce.

o Obrdazky, tabulky a rovnice se cisluji zvldst.

o Vsechny obrazky, tabulky a reference must byt zminény v textu.

... kouzlivost magicia klesé s teplotou, jak je ukdzano v grafu na
Obrazku 3.

o Matematické rovnice musi byt spravné naformdtovdny. Pravidla dle
TUPAC/IUPAP naleznete napr. zde: https://www.aldebaran.cz/
onlineskola/etapy/typografie/eclipse/Pravidla.pdf

o Matematické rovnice jsou soucdsti vét, mohou se tedy za nimi na-
chazet interpunkéni znaménka.

3 Zaveér

V tomto manuskriptu jsme popsali zdkladni objev nového magického
prvku magicia (Mi) a jeho prvotni{ vlastnosti. Pfedpokladédme, 7Ze dalsi
vyzkum by se mél zamérit na jeho dalsi magické vlastnosti a moznosti
aplikaci v obrané kouzelniki pred svétem mudla.

7. Zaver: 0,5 bodu
Zde interpetujete vysledky prezentované v predchozi sekci, popisujete
jejich vgznam pro vase pole baddni a navrhujete, jakym smérem by
se mel ubirat dalsi vyzkum.

+ Samotny obsah cldnku: 2 body
Samozrejme bude ohodnocena i kreativita pri psani clanku. Nejlepsi
vgtvory budou publikovdny.

Seznam pouzitych zdroju

(1) D. I Mendeleyev, Zeitschrift fir Chemie, 1869, 12, 405-406.
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(3) H. Potter a A. Dumbledore, Journal of Magical Chemistry, 2007,
58, 101-114.

(4) G. Gandalf a W. Saruman, Journal of Middle-earth, 2012, 3567,
5568-9999.
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Serial: Velka chemicka datova revoluce
1. dil: Historie chemickych dat — od ustniho podani k Wikidatiim
Autofi: Martin Balouch, Karel Berka, Adam Tywoniak

Drazi KSICHTI resitelé a resitelky,

kdyz jste si v anketé vybrali Velkou chemickou datovou
revoluci, zajisté jste netusili, jak moc velkou radost nam tim
udelate. Donutili jste nds totiz pripravit Vam priivodce
doposud velice madlo znamou, ale o to zajimavejsi odnozi
chemie — chemoinformatikou, tedy odvétvim zabyvajicim se
ukladanim a zpracovanim chemickych dat. A protoze
chemici za posledni stoleti dokdazali nasyntetizovat a popsat priblizné 750 milionu
molekul,® je téch dat docela dost.

Seridl bude mit jiz tradicné Ctyri casti, ve kterych se zamérime nejprve na
historii chemickych informaci, poté si povime néco o soucasnych databazich a jak
s nimi pracovat a vyuzivat je, a nakonec snad nahlédneme i do (blizke)
budoucnosti a budeme se snazit predpovédet, jak bude vypadat chemie v dobé,
kdy vy, nynéjsi studenti stiednich skol, budete dokoncovat sva vysokoskolskd
studia ¢i pracovat v nékterém chemickém podniku.

Dnesni stav dostupnosti chemickych informaci, kdy staci kliknout mysi
a mizeme prohlizet tidaje o molekulach a reakcich nashromazdéné za nékolik
stoleti v celém svété, je vysledkem dlouhodobého vyvoje a nebyl by mozny bez
pokroku v pochopeni chemie samotné, vyuziti rozvoje informatiky a prudkého
narustu moznosti pocitaového zpracovani, ukladani a pfenosu dat. Ani se nechce
véfit, jak pomalu to v§echno zacalo...

Doba ustniho podani

Z pocatku probihalo veskeré sdileni informaci Ustni cestou, a bylo proto
pomalé a neefektivni: napfiklad technologii metalurgie médi, ktera byla
vynalezena v Malé Asii kolem roku 3800 pf. n. L, trvalo pfiblizné 1000 let, nez
dorazila na naSe Gzemi. OvSem uz v dobé¢, kdy zacal pozvolny Ustn¢ predavany
presun znalosti vyroby médi z Blizkého vychodu na sever, se v Mezopotamii
zacaly formovat prvni mésta a staty. To pfineslo nové informace, které bylo tieba
sbirat a vyhodnocovat pro zajisténi chodu velkého spolecenstvi (kdo vlastni ktery
diim, jaka byla tiroda, kolik mé kdo odvadét dani ¢i obétin z Urody, kolik muzii
akoni ma byt odvedeno do armady). Takové mnozstvi informaci samoziejme
nikdo nemohl udrzet v hlavé, a tak byl vynalezen zptisob zapisovani pottebnych
informaci na hlinéné tabulky a prvni pismo.

8 zdroj: molekuly, jeZ je mozno zakoupit z katalogti na https://zinc.docking.org/
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Doba hlinénych destic¢ek

Ackoliv drtiva vétSina nalezenych popsanych tabulek
obsahuje ufedni zdznamy o svatbach, trod¢, dluzich ¢i
obradech, existuji i zaznamy, které miZeme povazovat za
pocatky védy. Mezopotamsti védci popsali a zapsali pohyby
hvézd, planet ¢i Mésice. S rostoucim mnozstvim zaznami
zaCaly vznikat prvni knihovny. Jedna ze zachovalych
desticek nam pfinesla zpravu o prvnich chemicich, tedy
ptesnéji chemickach Tapputi a ( )ninu,® které jsou
zminény na  babylonskych  hlinénych  destickach,
datovanych 1200 pi. n. L, jako vyrobkyné parfémut (viz
obrazek vpravo prevzaty z Wikipedie). Pouzivaly kvétiny, olej, puskvorec, cypfis,
myrrhu a balzamové dievo. To vSe rozpoustély ve vodé a nékolikrat destilovaly
a filtrovaly, dokud nebyly spokojené s vysledkem.'® Jejich dalsi hlinéné desticky
o vyrob¢ parfému, o nichZ se v zaznamu pise, se bohuzel nedochovaly.

Doba svitki

Antické Recko a jeho civilizace pfinesla vyrazné zrychleni zapisovani pomoci
kresby na papyrus ¢i pergamen. Vyznamnym mistem sbéru a uchovavani
pisemnych zaznami se stala Alexandrijskd knihovna na tzemi dne$niho Egypta,
ktera obsahovala stovky tisic svitkli papyru a pergamenu tehdy tfidénych podle
Cinnosti autora. Papyrus i pergamen se ale bohuzel Casem rozpadaji, takze
zaznamy bylo tifeba relativné casto obnovovat. Mnozstvi pisaft povéfenych
pofizovanim opisi tak plnilo funkci, kterou dnes zastavaji kopirovaci stroje
a diskova pole. Knihovna méla dokonce i prvniho profesionalniho knihovnika.
V priibéhu #imskych dob!! a s nastupem ki'estanstvi pak knihovna postupné ztraci
na vyznamu a nakonec zanika.'? S padem starovékého svéta se Evropa dostava do
kulturniho tipadku a neda se pfili§ mluvit o vzniku ¢i zapisovani védy. Prakticky
veskera vzdélanost je soustfedéna v cirkevnich spole¢nostech — at uz
v zidovskych synodach nebo v kiestanskych klasterech — a publikovani je
omezeno na ruéni prepisovani nabozenskych textd (pfedevsim Bible) a psani
kronik.

9 prvni &ast jména je neditelna
10 Houlihan S., Wotiz J.H.: Women in chemistry before 1900. J. Chem. Educ. 1975, 52, 6,
362, https://doi.org/10.1021/ed052p362

11 7zv143t& ji dalo zabrat obléhani Alexandrie Caesarem v roce 45 pf. n. 1., kdy ¢aste¢ng
vyhotela

12 https://duha.mzk.cz/clanky/vznik-staroveke-alexandrijske-knihovny
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Doba knih

ol Mimo zapadoevropsky civilizacni
s okruh ovSem vyvoj probihal odlisné.
Zatimco jest¢ v obdobi Byzantské fise
mohla gramotna cast obyvatel diky
znalosti feCtiny Cist Platona a Aristotela
Vv originale, pro latinsky mluvici zapadni
Cast Rimské Fi3e a pozd&jsi staty na jejim
uzemi byly tyto mySlenky brzy
| nedostupné. Spisy feckych filosofi byly
zachovany pro dals§i generace diky
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Obrazek 1. Nejstar$i znamy zapis prekladim do arabstiny. Kdyz se vladci
sloZeni stfelného prachu z Wujing Abbasovského chalifatu rozhodli nechat
Zongyao (1044 n. I.), Wikipedie. prelozit nejdulezitéjsi spisy feckého

védéni do arabstiny, obratili se na
kiestanské vzdélance v dnesni Syrii a postupem ¢asu vznikla rozsahla sbirka, se
kterou ptes Cordobsky chalifat postupné prichazi do kontaktu kiestanska cast
Evropy.'® Takto byly ve 12. a 13. stoleti znovuobjeveny Aristotelovy myslenky
apfidaly se i arabské a perské poznatky z matematiky, vcetné algebry
(b)), al-dZabr).

Také rozsahlé &inské znalosti chemie ziistivaly uzavieny v Risi stiedu, ktera si
je prisn¢ hlidala. Ale pfed pramyslovou S$pionazi byzantskych mnicht své
know-how vyroby hedvébi roku 552 n. 1. neuchranila.'* Podobné vedlejsi produkt
vyzkumného programu elixiru Zivota — ,,ohnivd medicina® (huo ydao, K Z5/K %,
dnes spi§e zndma pod nazvem ,stielny prach®) — poprvé popsany roku 808 n. I.
vtextu Taishang Shengzu Jindan Mijue (K_EEETHEFIMER) byl jiz v roce
904 n. 1. pouzit k bojovym t&eliim.’® Na tomto pfipadu je vidét, jak je dileZita
znovupouzitelnost chemickych latek, jak se dnes ukazuje na tzv. ,drug
repurposingu®, kdy se studuji moZnosti pouziti 1ékt mimo obvyklé indikace. ..

Prudky rozvoj pfirodnich véd a s nim souvisejici nartist mnozstvi ziskavanych
informaci nastal v 15. stoleti v souvislosti s filozofickou revoluci v renesanci.

13 https://plato.stanford.edu/entries/arabic-islamic-greek/

14 https://en.wikipedia.org/wiki/Smuggling_of silkworm_eggs_into_the
Byzantine_Empire
15 https://en.wikipedia.org/wiki/Gunpowder

16 byt uznavame, Ze takovato zména z 1é¢iva na latku Zivot ukongujici neni vétsinou
zadéana: opacnym piikladem je vyuziti nitroglycerinu v 1é¢bé srdce.
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Piedni osobnosti véd a uméni (jmenujme za vSechny Leonarda da Vinci) badaji
v mnoha oblastech zaroven. Zasadni zrychleni a zlevnéni distribuce védomosti
pak pfinasi vynalez knihtisku, zejména diky tuspofe ¢asu a nakladd oproti
pracnému a drahému opisu manuskripti. Skokové se tak méni pomér mezi
rozpadajicimi se spisy a moznosti opatfit jejich kopie tiskem novym.
Publikujicich autort je stdle pomérné malo a vyznamné knihy jsou vydavany
opakované a v nékolika ptekladech: za v8echny uved’'me De la pirotechnia z roku
1540, prvni systematické pojednani o metalurgii s mnoha dievoryty.*’

Doba ¢asopist

DalSim vyznamnou etapou vyvoje veédeckého e
publikovani je obdobi vzniku prvnich védeckych IOV BRNAL

spole¢nosti. V Anglii se v 17. stoleti za¢inaji konat DES
pravidelnd setkani skupiny védcl soustiedéné kolem S CA VA NS
Roberta Boyla, pti kterych ¢lenové predstavuji ou Lanly V. Towvir M. DG, L XV
vysledky své védecké ¢innosti. Z tajného spolecenstvi Parle Sicwr DE HEDOVVILLE

vznikd v roce 1660 za posvéceni anglického krale
The President, Council and Fellows of the Royal
Society of London for Improving Natural Knowledge,
zkracend znama jako The Royal Society of London.®

1,4 v , A PARIS.
V roce 1666 vznika na dvofe Ludvika XIV. Cher Tzax Cusson, roe S. lacques, i lima.

N,
ge de S. lean Baptifte.

francouzska Akademie véd — Académie des sciences, e

AVEC PRIVILEGE DV ROY

ktera porada pravidelné schtize v kralovské knihovné
v PafiZi a pozdéji presidluje do dne$niho Louvru.®®
V téchto spolecnostech vznikla nova forma védecké
publikace, ktera je dodnes velmi oblibend — védecky ¢lanek v ramci Casopisu.
Myslenka byla jednoducha: jeden ¢lanek na jeden objev nebo pozorovani. Tak
vznikly v roce 1665 prvni védecké Casopisy: nejprve Journal des s¢avans (Viz
obrazek z wikipedie) vydavany jednou ro¢né®® a o dva mésice pozdgji
Philosophical Transactions of the Royal Society.?*

Teprve pul stoleti po Anglii a Francii se do védecké ¢innosti moderniho typu
zapojuje Amerika: v roce 1743, tedy jesté pred Deklaraci nezavislosti, zaklada

17 Biringucci B.: Pirotechnia. Dover Classics of Science and Mathematics Courier Corp.,
1990, ISBN 0486261344 https://books.qgoogle.de/books?id=ruBbKRKGeOwC

18 https://royalsociety.org/about-us/history/

19 https://www.academie-sciences.fr/en/Histoire-de-1-Academie-des-sciences/history-of-
the-french-academie-des-sciences.html

20 https://gallica.bnf.fr/ark:/12148/cb343488023/date
2 https://royalsociety.org/~/media/publishing350/publishing350-exhibition-catalogue.pdf
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Benjamin Franklin American Philosophical Society.?? Dnes vznikaji nové védecké
dasopisy v podstaté denng.?

Védecké a ucené spoleCnosti tohoto typu si zachovaly svij vyznam az do
19. stoleti, ¢asto v podob¢é mistnich a regionalnich sdruzeni potadajicich zvané
pfednasky a demonstrace experimentdi. Jmenujme za vSechny je$t¢ Cambridge
Philosophical Society, ktera vyznamné piispéla k excelenci univerzity
Vv piirodnich védach. Na setkanich se Ccetly korespondencni pfispévky (mj.
z prirodopisnych cest Charlese Darwina) a vyména ¢asopist a sbornikti s dalSimi
spole¢nostmi umoznila rychlé predavani informaci s dal$imi védeckymi centry.?*

Doba konferenci

Pro chemii stejné jako pro ostatni védy pak
ve srovnani s predchozim obdobim nartsta

OHIOy + » wear o v s a0 %

G130, 4 HO

empirische Formel.

che Formel.

CH0; . 1 offsiiure-Theorie.
mnozstvi dostupnych znalosti. Tento nardst ale % +o .. ... .. Kerutheorie
v . , . CH0, 4 HO, . . . Longehamp’s Ansicht.
soucasn¢ doprovazel chaos v pojmech, i lume . craems dwi
konceptech a oznacenich, coz vytvarelo velmi %00 + o - T
Clly .0, +HO . . ... Radicaltheorie.

nepiehlednou situaci. Na obrazku je 19 riznych
zapist kyseliny octové uvedenych v Kekulého
ucebnici z roku 1861.%° A navic na rozdil od
dnesniho globalniho jazyka védy — anglictiny —
se o veédé psalo v narodnich jazycich, a to
predevsim anglicky, francouzsky a némecky.

Za této situace byla 3. a 4. zafi 1860
v Karlsruhe uspofadana prvni mezinarodni
védecka konference k vyfeseni aspon nekterych
rozport.?® Konferenci svolalo trio chemika
August Kekulé z Ghentu, Charles-Adolphe
Wurtz z Pafize a Karl Weltzien z Karlsruhe a

22 hitps://www.amphilsoc.org/about
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23 http://blog.cdnsciencepub.com/21st-century-science-overload/

Gerhardi. Typentheorie.

Typentheorie(Schischkoff)ete.

Berzelius' Paarlingstheorie.

. Kolbe's Ansicht.

ditto

Wartz

Mendins.

Geuther.

Rochleder.

. Persoz

% Ferry G.: The society that turned Cambridge into a scientific powerhouse. Nature 2019,
566, 324-325, https://doi.org/10.1038/d41586-019-00608-w

% Kekulé, von Stradonitz, A. Lehrbuch der organischen Chemie, oder der Chemie der

Kohlenstoffverbindungen; F. Enke: Erlangen, 1861.

https://archive.org/details/lehrbuchderorga06lacogoog/page/n6

2% Everts S.:When Science Went International. Chemical & Engineering News 2010, 9,

http://pubsapp.acs.org/cen/science/88/8836scil.html

The First International Gathering of Chemists. Chemistry International -- Newsmagazine
for IUPAC (2010), 32(6), pp. 10-15. doi:10.1515/ci.2010.32.6.10
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snazili se dosdhnout shody v zakladnich definicich, napfiklad molekulové
hmotnosti, ¢ rozhodnout o platnosti Avogadrovy hypotézy. Resila se i otazka
dvouatomovych molekul, proti niz stal slavny $védsky chemik Jons Jacob
Berzelius, ktery vysvétloval struktury soli i molekul na zéklad¢ interakci mezi
atomy s rozdilnou elektronegativitou. Podle tohoto dualismu by se atomy téhoz
prvku elektrostaticky odpuzovaly, a vznik molekuly H; nebo O, by tak nebyl
mozny. Jak dnes uz vime, mylil se.?’

Na vysledcich konference bylo ale vidét, ze standardizace je pro dalsi rozvoj
chemie kli¢ova, a standardy se tedy postupné zacaly ustanovovat. V roce 1919
vznikla zndméa Mezinarodni unie pro Cistou i aplikovanou chemii, zndma spise
pod zkratkou TUPAC, ktera se jiz 100 let snazi o mezinarodni standardizaci
v chemii.?8

Doba tabulky

Na konferenci v Karlsruhe byli ptitomni také dva
chemici, které nezavisle na sobé napadlo usporadat
znamé chemické prvky — Dmitrij Ivanovic Mendélejev
(na obrazku vpravo, zdroj: Wikipedie) a Lothar Meyer.
Inspiroval je ptispévek, ktery na obhajobu Avogadrovy
hypotézy ptednesl Stanislao Cannizzaro.?® V roce 1869
prisel Mendé¢lejev se svou periodickou tabulkou, ktera je
dnes notoricky znama, ale v jeho podani byla ponékud
dérovana.®® Napiiklad ji zcela chybély vzicné plyny
objevené az kolem roku 1890 Williamem Ramsayem,
ktery se nejdiiv domnival, Ze Mend¢€lejevovu
periodickou tabulku objevem vzacnych plynt vyvratil, ale posléze ji vlastné
dokonale doplnil. Mendélejev také spravné predpoveédél vlastnosti chybéjicich
prvki jako naptiklad gallia, které ve své tabulce oznadil za eka-aluminium, tedy
,»za hlinikem®., Muzete se sami podivat, jak piesné se Mendélejev ,trefil“ do
vlastnosti gallia objeveného Paul-Emilem Lecoqem v roce 1875 (viz tabulka).

27 Pf¥ipomefime citat Maxe Plancka o v&dg, ktery se v angli¢ting stru¢né uvadi jako
“Science Advances One Funeral at a Time”. https://en.wikipedia.org/wiki/
Planck%27s_principle

28 https://iupac.org/who-we-are/our-history/
2 hitps://www.sciencehistory.org/historical-profile/stanislao-cannizzaro

30 http://www.rsc.org/periodic-table/history/about
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Tabulka 1. Srovnani vlastnosti predikovaného Eka-aluminia a zmé&teného gallia

Eka-aluminium (Ea) Gallium (Ga)
Molarni hmotnost ~ 68 69,72
Hustota 6,0 g/cm? 5,9 g/em?
Teplota bodu tani nizka 29,78 °C
Valence 3 3
Metoda objevu pravdépodobné ze spektra spektroskopicky
o E0n o SS9 | o580 g, s
Vv kyselinach i zasadach

Mendélejev tak ukazal, ze Gispésny chemicky model musi byt nejen popisny,
ale musi také umoznovat testovatelné predpovédi.

Doba katalogii

Jak uz jsme psali vySe, situace v 19. stoleti byla pomérné nepiehledna,
zaroven vychazelo stile vétsi mnozstvi Casopisii a publikaci. Jiz v dobé¢ pied
zasadnim kongresem a prvni podobou periodické tabulky vydava v Patizi Pierre-
Joseph Macquer, 1ékai a autor né¢kolika ucebnic chemie, prvni Dictionnaire de
Chymie (1776).3! Publikaci, ktera méla shrnovat veSkerou chemickou znalost té
doby, se ale nedafilo drzet aktualni. Odlisny pfistup zvolil jiz zminény Berzelius
a zacal roku 1822 s roéni periodicitou vydavat Arsberdttelse om Frangstegen
i Physik och Chemie (Vyroéni zpravy o pokrocich ve fyzice a chemii) ve
$védsting, francouzsting a ném¢éing, kde pouzival vlastni zptisob zépisu vzorcu.

Skuteéné pouzitelnou a rozsifenou soubornou publikaci té doby se stala
Handbuch der theoretischen Chemie (Ptirucka teoretické chemie), poprvé vydana
mezi lety 1817 a 1819, jejimz autorem byl Leopold Gmelin, pfedchiidce Roberta
Bunsena v Heidelbergu.®? Ze zacatku obsahovala dva svazky vénované
anorganické chemii a tfeti pro chemii organickou, ktery s postupem casu stale
rychleji nabyval. Cilem bylo udrzet piehled o vSech znamych prvcich
a slouCeninach a jejich vlastnostech. Za svlij uspéch piirucka vdéci zachovani
objektivity pii tehdejSich cCetnych odbornych sporech (zépisy z kongresu
v Karlsruhe zminuji pomérné napjatou atmosféru) a systematickému tfidéni
obsahu doplnéného o citace primarnich zdroji. Podobné jako Carl von Linné pro

31 https://archive.org/details/dictionnairedechO1macqg_0/

32 hitps://www.chemistryworld.com/features/200-years-of-gmelins-
handbook/3007265.article
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taxonomii organismu vytvofil Gmelin peclivé uspotfadanou kartotéku a dusledné
slucoval duplicitni zdznamy. Pro anorganické slouceniny vytvofil systém tidéni
na zékladé slozeni z prvkd, kterym pfifadil prioritni ¢islo, odlisné od poradi
v periodickém systému (viz obrdzek na nasledujici strang).®® Kazdou slouc¢eninu
pak zatadil do oddilu nesouciho ¢islo nejvyssiho obsazeného prvku: chlorid sodny
bychom hledali v oddilu 21, siran draselny v oddilu 22. Postupnym vyvojem se
dilo, ve kterém po Gmelinové umrti pokracovali ¢lenové redakce, pieorientovalo
jako Gmelin Handbook of Inorganic and Organometallic Chemistry.

Vznikly prostor v organické chemii zaplnil roku 1881 Friedrich
Konrad Beilstein (na fotografii), kdyz poprvé publikoval svoji
Handbuch der organischen Chemie (Pfirucku organické chemie),
ve které shromazdil vlastnosti organickych sloucenin znamé
z literatury.3* Prvni edice pokryvala na bezmala 2200 strankach na
1500 slou¢enin. Jednotlivé slou¢eniny jsou v katalogu uvadény pod
Beilsteinovym registracnim c¢islem: napi. aceton ma 635 680.
Bellstemuv katalog pokryva védeckou literaturu od roku 1771 a obsahuje
experimentalné¢ validované Udaje o milionech chemickych reakci. Dnes je
Beilsteiniiv katalog spolu s digitalizovanou verzi Gmelinovy pfiru¢ky soucasti
online placené databaze Reaxys, kterou spravuje vydavatel Elsevier.®

Protoze ptiprava kazdého vydani Gmelinovy i Beilsteinovy pfirucky i mensich
aktualizaci zabrala nékolik let, trvala i béhem jejich existence poptavka po
rychlejsich sekundarnich zdrojich, které by vyzkumnikiim usetfily ¢as nutny pro
prohledavani aktualnich vydani velkého mnozstvi riznych tituli. Prvnim
periodikem, které mizeme oznadit jako abstract journal v chemii, byl
Pharmaceutisches Centralblatt vydavany od roku 1830 nejprve se zamé&fenim na
farmaceutickou chemii, pozdé&ji jako Chemisches Zentralblatt. Cilem periodika
bylo poskytnout pfehled o publikovanych poznatcich v casopisech, knihdch
apatentech. V roce 1888 jeho redakce pokryvala 273 cCasopisi a tydné
publikovala shrnuti roztfidéné podle témat. V souvislosti s nastupem anglictiny
jako své€tového védeckého jazyka byl Zentralblatt postupné vystiidan novéjsimi
Chemical Abstracts, vydavanymi od roku 1907 v USA. Jejich pfedchidcem byl
Review of American Chemical Research (1895), ptivodné ptiloha k Journal of the
American Chemical Society.%

33 https://de.wikipedia.org/wiki/Gmelin-System
34 https://en.wikipedia.org/wiki/Beilstein_database
35 https://www.reaxys.com/

36 https://web.archive.org/web/20100612193647/http://cas.org/aboutcas/cas100/
annivhistory.html
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Reihenfolge (Systemnummern) der im Gesamtwerk
behandelten Elemente

Gmelin System of El ts and Compound;
System- | gumbol | Element System- | geimbol | Element
Nr. - Nr.
1 Edelgase 35 Al Aluminium
2 H Wasserstoff 36 Ga Gallium
3 0 Sauerstoff 37 In Indium
4 N Stickstoff 38 T Thallium
5 F Fluor 39 Seltene Erden
40 Ac Actinium
6 cl Chlor 41 Ti Titan
42 Zr Zirkonfum
.; }h ?;:m Ecr_l_,l 43 Hf Hafnium
At Astat 44 Th Thorium
9 s Schwefel 45 Ge Germanium
10 Se Selen 46 Sn Zinn
1 Te | Tellur 47 Ph. | Bl
12 Po Poloni 48 v Vanadium
13 B Bor ]z_w_._o!] 49 Nb | Niob
14 C Kohlenstoff o Ta | ‘Tental
15 Si Silicium 51 Pa Protactinium
16 P Phosphor 52 Cr Chrom
17 As Arsen
18 Sb Antimon 53 Mo Molybdin
19 Bi Wismut 54 w Wolfram
20 Li Lithium 55 U Uran
21 Na Natrium 56 Mn Mangan
22 K Kalium 57 Ni Nickel
23 NH, | Ammonium 58 Co Kobalt
24 Rb Rubidium 59 Fe Eisen
25 Cs Caesium 60 Cu Kupfer
Fr Francium 61 Ag Silber
26 Be Beryllium 62 Au Gold
27 Mg Magnesium 63 Ru Ruthenium
28 Ca Calcium 64 Rh Rhodium
29 Se Strontium 65 Pd Palladium
30 Ba Barium 66 Os Osmium
31 Ra Radium 67 Ir Iridium
a8 Pt Platin
32 Zn Zink 69 Tao Technetium?)
33 Ccd Cadmium 7 Re Rhenium
‘ 24 Hg Quecksilber 7 Transurane
y
Dem einzelnen Element werden alle Verbind: mit denjenigen El t ugeordnet, die im
Gmelin-System vor diesem Element stohen. Bei dem Element Zink mit der System-Nr. 32 stehen z. B,
alle Verbind mit den El der System-Nr. 1 bis 31.
The material under cach element number contains all énformation on the element itself as well as on all
pounds with other alem. which preceed this element in the Gmelin System,
For example, zinc (system number 32) as well ay all zinc P in toith el 1) bered from 1
to 31 are classified under number 32,
%) Diese System-Nr. ist Im Jahre 1041 unter der T hik
Periodensystem der Elemente mit Gmelin Sy n siehe | ite des vord D |

Obrazek 2. Razeni prvkii v Gmelinové systému pievzat z ref.?’

37 Fluck, E., Gmelin, L. (1952) Gmelins Handbuch Der Anorganischen Chemie Achte
Auflage. Springer-Verlag Berlin Heidelberg GmbH. doi: 10.1007/978-3-662-11174-1)
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Doba textovych databazi

Tim se zvolna dostavame k otazce, kdy se katalogy
vlastné preménily na databaze. Protoze databazi muze byt
v principu kazdy pocitacem Ccitelny soubor, pak prvnimi
databazemi musely byt dérované Stitky (viz obrazek), které
pouzivaly uz prvni pocitace od 40. let 20. stoleti.

Z ptvodnich Chemical Abstracts se roku 1956 stava
indexova sluzba Chemical Abstracts Service (CAS) jako soucast Americké
chemické spolecnosti (ACS) a v roce 1965 byl vydan katalog chemickych
a biologickych aktivit (CBAC) jak v tisténé formé, tak na magnetickych paskach.
V tomtéZ roce zacala fungovat databaze CAS Chemical Registry System, CAS pak
roku 1980 uvedl novou sluzbu CAS ONLINE, ktera b&zi dodnes.®

CAS Chemical Registry System zavadi systém tzv. CAS registra¢nich ¢isel
(CAS Registry Number®), coz je celosvétové uznavany jednoznaény &iselny kod
pouzivany v chemii pro chemické latky, polymery, biologické sekvence, smési a
slitiny. Diky tomu jiz jednoznac¢na identifikace latky ¢i smési neni zavisla na
nazvoslovi ani narodnich jazycich. Registra¢ni ¢islo je rozdéleno spojovniky do
tii zon, z nichz prvni ma proménny pocet Cislic, dalsi ma vzdy pravé dve Cislice
a posledni zona obsahuje ¢islici jedinou, ktera slouzi jako kontrolni soucet pro
umoznéni automatické kontroly spravnosti zapisu registracniho ¢isla (podobné
kontrolni soucty se pouzivaji u identifikatord ISBN ¢i bankovnich ucti).

Toto kontrolni ¢islo se vypocte nasledujicim zptisobem: vynecha se kontrolni
Cislice a pak se postupuje zprava doleva, jednotlivé Cislice se nasobi pfirozenymi
Cisly zvySovanymi po jednotce a jednotlivé soudiny se sc€itaji. Z vysledného
souctu se pouzije pouze zbytek po déleni deseti. Napriklad kofein ma registrani
Cislo 58-08-2, vypocet tedy vypada nasledovné:

(8x1 +0x2 + 8x3 + 5x4) = 52, zbytek po déleni 10 je tedy 2.

Nevyhodou CAS a Beilsteinova ¢isla je ale skute¢nost, ze samo ¢islo nenese
informaci o tom, jakd chemikalie se v ném skryva. Tu musime vzdy dohledat
v kompletnim indexu, at’ uz ruéné ¢i pomoci softwaru. Navic jsou tato Cisla
pouzitelna pouze pro latky publikované a jiz registrované, ale nikoliv interné
v ramci akademického ¢i firemniho vyzkumu novych latek. Proto se ve firmach
zacali zajimat o zpusob, jak ukladat chemické informace piimo v pocitaci.

38 Neufeld M.L., Cornog M.: Database History: From Dinosaurs to Compact Discs. J. Am.
Soc. Inf. Sci. 1986, 37(4), 183, doi:10.1002/(SIC1)1097-4571(198607)37:4<183::AlD-
ASI12>3.0.CO;2-W
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Doba chemickych databazi

Tento problém fesil v 80. letech 20. stoleti také David Weininger v americké
vladni environmentalni agentufe USEPA Mid-Continent Ecology Division
Laboratory v Duluthu. Vymyslel tehdy standard SMILES,*® coz je zkratka pro
»zjednodusenou molekularni specifikaci pro vstupni fadky* (angl. “Simplified
Molecular Input Line Entry Specification”).*’ Pozd&ji byl standard modifikovan
a rozsiten, piedevsim diky Daylight Chemical Information System, Inc., kterou
David Weininger zalozil.** V roce 2007 vznikl otevieny standard nazvany
OpenSMILES* a nadale se rozviji — zatim posledni ptidavek je specifikace
velkych tsmévii pro polymery (BigSMILES) z roku 2019.4

SMILES ma jest¢ jednu vyhodu — na rozdil od jinych formata je totiz Citelny
i nami smrtelniky, a nikoli jen poc¢itatem. SMILES popisuje molekulu jako jeden
dlouhy fetézec slozeny z navazanych atomu. Pro zapis atom v molekulach
pouzivame zna¢ky prvku (B, C, N, O, P, S, F, Cl, Br, I atd.). Implicitni atomy
vodiku neuvadime: dopoéitdvaji se podle vaznosti. U vazeb je to podobné,
zakladni jednoducha vazba neni zobrazena, pro dvojnou, trojnou a étvernou vazbu
se pak pouziva symbold =, # a $. Aromatické atomy se zna¢i malymi pismeny.
Cykly se rozdé€luji pomoci ¢isel a vedlejsi fetizky vychazejici z hlavniho fetézce
se na misto pfipojuji pomoci zavorek. SMILES také umi zapisovat reakce
a stereochemii — par piikladt najdete v nasledujici tabulce.

ethanol CCO pyridin clencecl

kyselina octova CC(=0)0O trans-2-buten C/C=CIC

cyklohexan clccceccel L-alanin N[C@@H](C)C(=0)0
chlorid sodny [Na+].[CI-] Substituce C=CCBr>>C=CClI

Postupné zacalo vznikat neuvéfitelné mnozstvi databazi, které se navic svym
zam&fenim Casto prekryvaji. Pokud proto hledate obecnou chemickou databazi,

39 Weininger D: SMILES, a chemical language and information system. 1. Introduction to
methodology and encoding rules. J. Chem. Inf. Model. 1988, 28 (1): 31-6.
doi:10.1021/ci00057a005

40 SMILES jste si mohli vyzkouset v iiloze Chemické tismévy: ksicht-14-3.a5.pdf

41 0 jeho dalsich isp&sich si mitZete precist ve vzpominkovém ¢lanku od jeho byvalych
kolegii a soupeit - Gasteiger J, Martin Y, Nicholls A, Oprea TI, Stouch T: Leaving us
with fond memories, smiles, SMILES and, alas, tears: a tribute to David Weininger. J
Comput Aided Mol Des. 2018, 32(2), 313-319. doi:10.1007/s10822-018-0104-3

42 http://opensmiles.org/

43 scitechdaily.com/scientists-to-communicate-polymers-more-easily-with-new-notation-
system
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méte na vybér minimalné z PubChem* (NCBI, USA), ChemSpider* (RSC, UK),
ChEMBL*® (EBI, EU), IDSM*" (ELIXIR-CZ, CZ) a mnoha dalgich. A pokud vas
zajimaji specializované chemické databaze, je jich jest€ mnohem vice.*® Hlavnimi
chemickymi databazemi se budeme detailné zabyvat v pfistim dile.

Postupem c¢asu se ale mezi jednotlivymi databazemi pfece jen zacaly
vynofovat rozdily a bylo ¢im dal tim ziejmé&jsi, jak moc se vyplati, budou-li
jednotlivé databaze vzajemné propojené: kazdd se pak mulze specializovat
a spole¢né informace miZze ziskavat z ostatnich databazi.

Doba FAIR databazi

Hlavni problém s dne$nimi databazemi je totiz v jejich uchovavani — data
narustaji exponencialné a jejich udrzovani a kontrola za¢ina byt pomalu, ale jisté
mimo realné moznosti lidskych kuratord. I proto vznikla v EU iniciativa tzv.
FAIR dat,*° ktera se snaZi tento problém vyiesit pomoci nasledujicich princip,
viz obrazek:

e Dohledatelnost — data maji globalné
F_ unikatni identifikatory a vefejné sdilena metadata,*
indable které je umoziiuji dohledat.

NG e  Pristupnost — (meta)data jsou dostupna

ACCGS sible ", pomoci standardniho komunika¢niho protokolu.
ﬁ' e  Soucinnost — metadata jsou propojena
Interoperable @ sdalsimi metadaty, aby bylo mozné data

kombinovat.
9. i o

R eusable '. : e  Znovupouzitelnost — data maji jasnou

licenci pro dalsi pouziti a jsou popsana tak, ze je lze
Znovu pouzit.

Ptikladem vysoce propojenych dat jsou Wikidata.>! Jde o druhotnou databazi,
ktera se snazi propojovat ostatni databaze mezi sebou i1 vuéi jednotlivym Wiki

44 https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
45 http://www.chemspider.com
46 https://www.ebi.ac.uk/chembl/

47 https://idsm.elixir-czech.cz/
48 hitps://fairsharing.org/biodbcore/?g=chemistry

49 Wilkinson MD a kol.: The FAIR Guiding Principles for scientific data management and
stewardship. Sci Data. 2016; 3: 160018. doi :10.1038/sdata.2016.18

%0 metadata jsou data o datech: naptiklad informace o uloZeni dat, ptivodu obsahu apod.
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projektim. Wikidata je databaze Citelna jak pro lidi, tak pfedevSim pro stroje,
protoze data jsou strukturovand. Veskera (wiki)data jsou popsana pomoci
jednotlivych polozek, majicich stitky, popisy a libovolné mnozstvi aliasi. Polozky
jsou jednoznacné identifikovany pismenem Q nasledovanym ¢islem, napf. voda
(Q283). Tvrzeni podrobné popisuji charakteristiky dané polozky a skladaji se
z vlastnosti a hodnoty. Vlastnosti ve Wikidatech maji prefix P nasledovany
Cislem, napf. ma hmotnost (P2067). U chemickych latek (Q11173) mutzete
napiiklad ptidat vlastnost urcujici jednotlivé identifikatory (CAS, Beilstein, ale
i dalgi), udavat jeji SMILES, ale zaznamenavat i vylu¢né chemické vlastnosti jako
slozeni, molekulovou hmotnost, rozpustnost, pfipadné i to, jakym zptisobem latka
pusobi v biologii ¢i mediciné (jak se latka podava, piipadné s jakym receptorem ¢i
enzymem v téle interaguje).

Specialni odkazy na ¢lanky propojuji danou polozku s odpovidajicim obsahem
na klientskych wiki, jako jsou Wikipedie nebo Wikiknihy.5? Vsechny tyto
informace lze zobrazit v jakémkoliv jazyce, i kdyz byly zadany v jazyce jiném.
A navic, je to Wiki, takze vse je editovatelné.

Zaveér

Prvni dil serialu se nachylil ke konci a nam nezbyva, nez se pustit do hledani

podkladi pro tvorbu druhého dilu. Doufame, Ze se vam nas prilet d&jinami Sifeni

chemickych informaci libil a budeme se t€sit na dalsi setkani v pristim dile, kdy se
podivame, jak se sou¢asnymi databdzemi pracovat.

Seridl wvznikl z inspirace cCeskymi infrastrukturami zaméfenymi na
bioinformatiku a chemoinformatiku: ELIXIR-CZ% a CZ-OPENSCREEN.%

elixir @2 OPENSCREEN

CZECH
REPUBLIC

51 https://www.wikidata.org/wiki/Wikidata: Introduction/cs

52 naptiklad chemické pokusy https://cs.wikibooks.org/wiki/Chemick%C3%A9_pokusy
53 https://www.elixir-czech.cz/

54 https://www.openscreen.cz/
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