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Vypocetni

Databaze Nazev / Web / limitace | Popis databaze

{22 Archive | QCArchive
gcarchive.molssi.org
oteviené piistupné

kvantové-chemicka data pro strojové uceni

z I N c ZINC 730 miliont komeréné dostupnych latek
zinc.docking.org upravenych pro racionalni navrh 1é¢iv

otevfené piistupné

et MolMeDB Ceska databaze interakci malych molekul
i“10lMeDB \
molmedb.upol.cz s membranami

otevien¢ piistupné

d=Cip)ad | BEGDB vysoce piesné kvantoveé chemické vypodty pro
=G
=152 —) ) begdb.com testovaci sady molekul

otevien¢ piistupné

Zavér

V tomto dile jsme vam ukézali, Ze soucasnd chemie pracuje s mnozstvim
ruznych databdzi, velmi uzite¢nych pro specifické tucely. Pfitom je ale
problematické, Ze jednotlivé databdze nejsou dostateCné propojeny a casto
zruznych databazi dostanete na tutéz otazku odlisné odpovédi. Situace se ale
pozvolna zlepSuje. V pfistim dile se podivame, k ¢emu se vSechna ta data daji
vyuzit.
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KSICHT probiha pod zastitou Piirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy

Chemie je vSude: je ve vode, je v piide, je ve
vzduchu a je i v nds samotnych. Veskeré materialy
Jjsou tvoreny chemickymi latkami, chemické reakce
nam kazdodenné pomdhaji s tvarovanim svéta
kolem nas a biochemickeé reakce nds vlastné
utvareji: katalytické reakce umoznuji kazdodenni
beh nasich tel, neurotransmitery jsou nositeli
nasich emoci a nase DNA muize dat vzniknout
novym  generacim. AvSak bez porozuméni
tajemnym nebezpecenstvim s chemii spojenym
Jsme ji vydani napospas, proto stoji za to ji poznat
blize a hloubéji, aby se stala nasim dobrym sluhou
a ne obdavanym pdanem.

Proc¢ iesit KSICHT?

Mili fesitelé, KSICHT je zde jiz 18. rokem proto, aby vam ukézal rizna zakouti
chemie a pfivedl vas k jejich objevovani. V pribéhu skolniho roku k vam doputuji
Ctyfi brozurky s tlohami z riiznych oblasti chemie, pii jejichZ feSeni se naucdite
mnoho nového a navic si uzijete kopu srandy, protoze ukoly jsou mnohdy
ponékud... neortodoxni. Prostfednictvim naseho seridlu se pak miZete seznamit
s nékterymi velkymi chemickymi tématy, ktera se vam pokusime predestiit
stravitelné, zabavné a uzite¢né. V letoSnim ro¢niku to bude serial s nazvem Velkd
chemicka datova revoluce, jehoz nazev mluvi za vSe. V neposledni fadé muzete
v kazdé brozurce sledovat osudy skutecné neohrozeného komiksového hrdiny,
a sice Zajicka chemika.

V pribéhu ro¢niku KSICHT potrada dva vylety, na kterych je mozné se setkat
s ostatnimi fesiteli, s organizatory a autory uloh. Cely ro¢nik je zakon€en tydennim
soustiedénim na Pfirodovédecké fakulté UK, kde si mimo jiné vyzkousite praci
v laboratofich a vyslechnete prednasky piednich ceskych a svétovych védct.
Kapacitu tohoto soustfedéni mame pro 30 fesitelti, rozhodovat bude celkové
umisténi po 4. sérii.

Mimo to ziskavaji uspésni fesitelé i moznost prominuti pfijimacich zkousek na

vvvvvv

doséhnout na motivaéni stipendium na P¥F UK nebo VSCHT.

I KSICHT je bréan jako pfedmétova soutéZ v chemii podobna olympiddg.
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Jak feSit KSICHT? http://ksicht.natur.cuni.cz/

V kazdé brozurce je pro vas pfipraveno 5 tloh k vyfeSeni. Jsou mezi nimi
zabavné hiicky i opravdové ofisSky. 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 ukold, které uloha obsahuje. Dbejte vSak, aby vase
odpovédi byly srozumitelné a aby bylo ziejmé (zejména u vypoctl), jak jste k fesSeni
dospéli.

Kazdou ulohu vypracujte samostatné na list formatu A4, na némz bude
uvedeno vaSe jméno, nazev a Cislo ulohy. V piipad€, Ze posilate ulohy pfes
webovy formulaf (ndmi preferovany zptisob odeslani), ulozte kazdou ulohu do
samostatného souboru PDF.? Pro kresleni chemickych vzorc doporudujeme
pouzivat programy dostupné zdarma: MDL ISIS/Draw, ChemSketch (freeware
s povinnou registraci) nebo Chemtool.

Vypracované feSeni tulohy odeSlete organizatorim nejpozdéji do data
uvedeného na nasledujici strance elektronicky nebo papirové (rozhoduje cas na
serveru KSICHTu ¢i datum postovniho razitka).

Autofi poté vase feSeni opravi, ohodnoti je a poSlou vam je zpét spolecné
s nésledujici brozurkou a dal§imi ulohami k feSeni. Resitelé, ktefi ziskaji alesponi
50 % bodi z celého roéniku, obdrzi certifikat o uspé$ném absolvovani seminafe.

Vase umisténi ve vysledkové listin€ je také kritériem pro Gcast na zavére¢ném
soustiedéni, detaily k pfihlasovani uvedeme v brozurce ¢tvrté série.

V piipad¢ jakychkoliv dotazii se na nas nevahejte obratit na e-mail

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

2 Neposilejte naskenovana feseni s vyjimkou obrazki, text byva §patné ¢itelny.

Korespondencni Seminai Inspirovany Chemickou Tematikou, ro¢nik 18, série 2

Organické

Databaze

Nazev / Web / limitace

Popis databaze

Reaxys

reaxys.com
placena databaze

vychazi z Beilstenovy a Gmelinovy pfirucky,
informace o chemickych latkach, reakcich a
vlastnostech

e

Chemicalize
chemicalize.com
pristupné po registraci

vypocty vlastnosti a vyhledavani chemickych
struktur i v textech

Biochemické

Databaze

Nazev / Web / limitace

Popis databaze

PDB

ebi.ac.uk/pdbe
otevien¢ piistupné

nejstarsi oteviena databaze,
sbirka struktur biologickych makromolekul
(proteiny, nukleové kyseliny a jejich ligandy)

Uniprot

uniprot.or
otevien¢ piistupné

vse co jste kdy chtéli védét o proteinech,
proteinovych sekvencich a jejich funkcich

iQhea

RHEA

rhea-db.org
otevien¢ piistupné

znamé biochemické enzymatické reakce

c.Channels B

ChannelsDB
bio.tools/channelsdb
oteviené piistupné

Ceska databaze (link vede na databazi nastroji)
kanaly, tunely a pory ve strukturach
biomakromolekul

Medicinalni

Databaze

Nazev / Web / limitace

Popis databaze

¢

ChEMBL
ebi.ac.uk/chembl
oteviené piistupné

biologicky aktivni latky a jejich vlastnosti
a méfené bioaktivity vi¢i molekularnim cilim

@RUGBANK

Drugbank

drugbank.ca
otevien¢ piistupné

vse o 1éCivech, pouziti, Iékové formulace, cile,
transport a mnohé dalsi

D

ProbesNdrugs

probes-drugs.org
oteviené piistupné

Ceska databaze znamych testovacich latek,
1é¢iv, specifickych inhibitorti apod.
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Obecné
Databaze Nazev / Web / limitace | Popis databaze
<Z= SCIFINDER' | SciFinder integrovany piistup k referencim, informacich
scifinder.cas.org o latkach a reakcich, umi vyhledavat
komer¢ni a zpracovavat chemické struktury
ChEBI volny slovnik a rozcestnik k informacim

ebi.ac.uk/chebi
otevfené piistupné

o malych molekulach z riznych zdrojt

Merck

sigmaaldrich.com
oteviené piistupné

katalog chemikalii, uzite¢né pro hledani
bezpecnostnich listd chemikalii

Household products
householdproducts.nlm

.nih.gov
otevien¢ piistupné

informace o slozeni a zdravotni nebezpe¢nosti
domacich prostiedkl

Anorganické

Databaze

Nazev / Web / limitace

Popis databaze

Cambridge Structural
Database
ccde.cam.ac.uk
Castecné pristupné

vice nez milion krystalovych struktur malych
organickych a organometalickych molekul
ziskanych metodami rentgenové a neutronové
difrakce

coo

COD
crystallography.net/cod
oteviené piistupné

asi 60 tisic krystalovych struktur organickych,
anorganickych a organometalickych molekul
a mineralt

massbank.eu
otevien¢ piistupné

Analytické
Databaze Nazev / Web / limitace | Popis databaze
NMRShiftDB | nmrshiftdb2 spektra nuklearni magnetické rezonance
nmrshiftdb.nmr.uni- (NMR) pro existujici i predikované latky
koeln.de + kvizy na feSeni spekter
== | oteviené piistupné
sl MassBank | European MassBank spektra ze hmotnostni spektrometrie (MS)
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Termin pro odeslani FeSeni 2. série:

6.1.2020
Elektronicky (PDF) Papiroveé
KSICHT
http://ksicht.natur.cuni.cz/ Pfirodovédecka fakulta UK
odeslani-reseni Hlavova 2030
128 43, Praha 2

KSICHTI desatero FeSeni uloh

Vzhledem k tomu, Ze se opakované nektefi fesitelé dopousti neodpustitelnych
¢i méné zavaznych prohieskl, kvili kterym zbytecné prichazeji o body, vytvorili
jsme pro Vas seznam zasad, kterych je dobré se drzet.
1. Jen jeden KSICHT fesiti budes.
2. Nebudes si zoufat, Ze nevyiesis vSechno a spravné.

3. Nebudes se klanét Glighlu ni jinym vyhledavacim. Informaci svou si vzdy

vrv 3

OVCrIS.

4. Nezkopirujes W'kip.dii €eskou ni anglickou ni v jazyku jiném psanou.*

9]

Pamatuj na den odeslini, Ze ti ma byt svaty. Ctyfi tydny fesiti budes, dne
(pted)posledniho odeslano miti budes.’

Rukopis vlastnoru¢ni nenaskenujes, ale do obalky vloZi§ a poStou odesles.
Neudas vysledku bez vypoctu.

Neopises nadbytek ¢islic z kalkulatoru svého.®

Nepozadas o feseni blizniho svého.

0. KSICHT1 jméno dusledné sifiti budes.

= 0 * 3

3 Smyslem korespondenéniho seminéfe je také dat vam piileZitost naudit se vyhledavat, tfidit

a kriticky vyhodnocovat dostupné informace. Proto mizete k feSeni pouzivat jakékoli tisténé

i elektronické zdroje, se kterymi je ale tfeba spravné zachazet — vice v dalsi poznamce.

4 Odevzdani textu ziskaného pomoci Ctrl+C, Ctrl+V neni feSenim lohy. Tim ma byt vase

vlastni formulace odpovédi na otazky v tloze, kterou jste sestavili na zéklad¢é 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.

5 Pozdé odeslana i‘eSeni budou hodnocena 0 body!

¢ Tzv. kalkulatorovy syndrom: ,,Svét byl stvoten za 6,9999999999942 dni.“ Toto neni ani
spravna, ani pfesna hodnota.
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Uvodnic¢ek

Piepis zdznamu pofadu: Uvodnik KSICHTu, 2. série 18. ro&niku

Uvodni znélka poradu, dynamickd grafika s komentovanymi prostiihy

Moderator: Drahé Ksichtacky, drazi Ksichtaci, televizni znélka pravé ohlasila
zacatek pofadu Uvodnik KSICHTu a my vas srde¢né vitame u jeho sledovani.

Oslavy vyznamného jubilea oblibeného korespondencniho seminate, zda se,
neznaji mezi. Pro bliz§i informace pfimo z mista konani se spojujeme piimo
do Mendélejevova baru s nasi zpravodajkou, Marii Grunovou. SlySime se?

MG: Ano, atmosféra zde na misté je nad miru jiskfiva a elektrony tecou
proudem. Organizatofi, zda se, mysleli na vSe a neni proto nouze ani o mnohy prvek

vy

na nasich strankach.

Moderator: Dékujeme za lakavou pozvanku. Nyni vSak zavazni zprava ze
svéta.

Cernobyl odhalil dalsi ze svych neblahych tajemstvi. Vyzkumny tym z Katedry
jaderné lingvistiky pod vedenim Veroniky Kad’'orkové zjistil, Ze se i pies vSetikajici
nazev v této oblasti Gidajné nachazi rudy les. Zda se jedna o nasledek jaderné
havarie, ¢i pozistatek oslav Prvniho maje, zatim podle komentaie Katetiny Sonntag
nelze s jistotou urcit.

Jingle: Breaking bonds

Moderator: Pravé jsme obdrzeli informaci od nasi specialni zpravodajky,
Zuzany Osifové, o probihajicim zdsahu policie proti setkdni chemikt probihajicimu
pod nazvem Free Radicals! Na misté ¢inu bylo udajné zadrzeno velké mnozstvi
radikalnich materiali a pfitomni Gc¢astnici byli obvinéni z jejich propagace. Ted’ uz
je tu vSak Magda Krelinova, a s ni i zpravy z ekonomiky.

Jingle: Banky, bony, jistiny

MK: Ceny surovin pro vyrobu cukrovi prudce rostou. Za jejich naristem stoji
zfejmé neocekdvané zvySeni zajmu ze strany feSiteldt KSICHTu o izolaci
organickych sloucenin, obsahujicich karboxylové funkéni skupiny. Bézni
spotiebitelé se v reakci na tento vyvoj tvari znacné kysele.

Moderator: To bylo zdneSnich hlavnich udalosti vse. V piipadé zdjmu
o kulturni rubriku pro naro¢ného divaka si prosim nyni ptelad’te na vysilani na
vlnach TNT, v opacném piipadé dékujeme za Cas straveny u naseho vysilani
abudeme se spolu s celym zpravodajskym kolektivem t&Sit na dalsi spolecné
setkani v novém roce.

Zaverecna znelka poradu.
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Wikipedie

Jelikoz velka cast studentd (i mnohych uciteld) pti vyhledavani urcitych
informaci ¢i dat postupuje zptisobem “podivam se na Wikipedii a budu doufat, ze
to tam bude,” dovolime si zde kratce napsat i o této velmi duilezité databazi.

Jednoznacnou vyhodou je piehlednost ¢lanki a tematickych portald, do kterych
je obsah nejvétsi internetové encyklopedie ¢lenén, spolu s dostupnosti témét vsem
uZivatelim po svét&.3” Decentralizovana tvorba, editace a udrzba ¢lanku je ale
zaroven slabym mistem. Otevieme-li ¢lanek, je tfeba mit na paméti, ze za jeho
uplnost, spravnost a kvalitu zpracovani neni zodpovédny zadny redaktor ani
vydavatelstvi. Ke snazsi orientaci ¢tenafe v ¢lancich proménlivé kvality ptispivaji
vlastni mechanismy pro oznacovani skute¢né propracovanych clankd, které jsou na
urovni zavedenych tisténych dél, a sledovani nedostatkl a ptilezitosti ke zlepSeni.
Proto pomérné Casto narazite na ¢lanek oznaceny jako neuplny, s nedostatkem
zdrojt ¢i obsahujici sporna tvrzeni. Vzdy se proto vyplati nespoléhat se jen na jednu
jazykovou verzi ¢lanku a srovnat jeho podobu s jinymi jazyky. Pfes to vSechno je
Wikipedie velmi uzite¢ny prvni zdroj pro rozhodnuti, kde budete k néjakému
tématu hledat dal$i informace: alesponn prumérné zpracovany clanek bude
obsahovat odpovidajici pocet odkazi na specializované monografie, souhrnné
¢lanky i primarni literaturu. Pokud jsou u nich kompletni bibliografické udaje ¢i
asponn identifikator jako napfiklad DOI, dostanete se jednim kliknutim
k provétenému zdroji, ktery uz je v poradku citovat napiiklad v zavérecné praci
SOC. To pro samotné &lanky na Wikipedii, vzhledem k neustalym zm&nam neplati
— az se na stranku pfisté vratite, tak mtize byt dost jina.

Na nasi nékolikrat v tomto dile vzpominanou otdzku rozpustnosti ibuprofenu
ma Wikipedie odpovéd’ ve své anglické verzi (nikoliv v Ceské); naleznete zde
spravnou hodnotu, avSak bez uveden¢ho zdroje. Na piikladu ¢lanku o ibuprofenu
si mizeme také ukazat rozdil mezi kvalitou Ceské a anglické jazykové verze.
Zatimco anglickd verze odkazuje na 75 zdrojt, ze kterych jsou vétSina védecké
¢lanky, Ceska verze hesla Ibuprofen odkazuje na Ctyfi zdroje, mezi nimiz nalezneme

i ¢lanek z www.novinky.cz.
Pi‘ehled hlavnich oborovych databazi

V nasledujici ¢asti vas odkazeme na databaze, které jsme doposud nezminili,
ale které jsou vyznamné pro uréité chemické podobory. Struéné popiseme jejich
zaméteni, dostupnost a uzitecnost. Jak jste se dozvédéli v predchozi kapitole, docela
dobrym rozcestnikem na zacatek objevovani svéta chemickych databazi je
i Wikipedie.*®

37 https://en.wikipedia.org/wiki/Block of Wikipedia in Turkey
38 https://en.wikipedia.org/wiki/Category:Chemical_databases
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~ Experimental Solubility:

10 mM in DMSO MedChem Express HY-78131

DMSO 41 mg/mL (198 mM); Water <1 mg/mL (<1 mM) MedChem Express HY-78131

Insoluble in water. Soluble in most organic solvents. LKT Labs [10481] , [10482]

Soluble in methanol, DMSO and ethanol. LKT Labs [I0481] , [I0482]
Obrazek 5: Rozpustnost pro ibuprofen v databazi ChemSpider

NIST Chemistry WebBook

Vv

Chemistry WebBook, jehoz poskytovatelem je americky NIST.** Na rozdil od
predchozich dvou databazi, které obsahuji informace od zakladni struktury, ptes
fyzikalné-chemicka data az po udaje o vlivech na zZivotni prostfedi a lidské zdravi,
NIST se zaméfuje zejména na data fyzikalné-chemicka a analyticka. Najdete zde
napfiklad spalnd tepla, slu¢ovaci enthalpie ¢i charakteristiky fazovych pfechodd,
stejné jako IR/UV/VIS i hmotnostni spektra a chromatografické reten¢ni indexy.
Na konci kazdého zaznamu nebo pfimo u jednotlivych polozek jsou pak uvedeny
primarni zdroje zobrazenych dat, z nichz cast obvykle pochazi piimo
z metrologické ¢i vyzkumné ¢innosti NIST. K orientaci v pouzivani databaze vam
dobfe poslouzi navod.** Pokud budeme na NIST hledat nasi oblibenou rozpustnost
ibuprofenu, 74dna relevantni data zde nenalezneme.®® OvSem pro methanol,

vvvvvv

pro mnoho riiznych reakci.

33 National Institute of Standards and Technology (https://www.nist.gov/about-nist) je
americké vladni agentura se Sirokou piisobnosti. V CR vétsinu podobnych ¢innosti zastava
Cesky metrologicky institut (https://www.cmi.cz/vse o_cmi).

34 https://webbook.nist.gov/chemistry/guide

35 http://bit.ly/IbuprofenNIST

36 http://bit.ly/MethanoINIST
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Zadani uloh 2. série 18. rocéniku KSICHTu

Uloha &. 1: Prvkové jdou do baru! (9 bodu)
Autorky: Marie Grunova, Pavlina Muchova

Rok se s rokem sesel a i nas milovany KSICHT se konecné
dockal hranice plnoletosti. Ta prindsi spoustu novych,
zajimavych moznosti, napriklad dat si spravné protiepané, ale
nemichané martini nebo kvalitni whisky. A kde takové napoje
najit? Zajicek Chemik by je urcité hledal v néjakém poradném
baru. No, a kdyz uz mohou do baru kdejaka zviratka, pro¢ by
nemohly tieba i chemicke prvky ...

Jednoho sychravého podzimniho vecera se seSly Andélka s Barunkou
a rozhodly se zahrat si néjakou spolecenskou hru. Napadl je SafariBar, ale protoze
se obé divky vyznaji v chemii, rozhodly se touto hrou pouze inspirovat a vzdat hold
nejznaméjSimu symbolu chemie — periodické tabulce a jejim prvkim. A tak se
pustily do hry ,,PrvkoBar®.

V této hie se vydalo dvacet Ctyfi prvkla do vyhlaSeného Mend¢lejevova baru.
To je podnik, kam by se alesponi jednou za svtij poloCas rozpadu rad podival snad
kazdy prvek. OvSem dostat se do n&j nemusi byt viibec jednoduché... Vchod totiz
hlidaji silnd oxida¢ni ¢inidla a ta do baru pousti az kdyz se pfed nim shromazdi
pravé pét prvka. V takovy moment oxidacni bodyguardi vpusti prvni dva prvky
v fad¢ do baru, dalSi dva v ni nechaji stat a posledniho nestastnika oceSou do
posledniho elektronu a vyhodi ho na smetisté ionizovanych ¢astic. Kazdy prvek ma
specifické schopnosti, kterymi mtize svou pozici ve fronté zlepsit ¢i ovlivnit. Tyto
schopnosti se shoduji s kartou stejného Cisla ve hie SafariBar. Pravidla této hry jsou
k dispozici na internetu.’

Vasim tkolem nyni bude sledovat jednu napinavou hru, kterou spolu sle¢ny
svedly, a spravné ndm odpovédét na nekolik otazek.

1. Identifikujte vSech 24 prvkd, které se hry zucastnily.

2. Rekonstruujte prubeh hry: urcete, kdo vyhral, které prvky se dostaly do baru,
které zlstaly po poslednim kole ve fronté pfed barem a které skonéily na
smetisti (Nejlépe pomoci nazorné tabulky).

3. Jisté jste si v§imli, ze karty SafariBaru jsou moc hezky ilustrované. Vyberte si
jeden z hrajicich prvk{ a zkuste nam pro né&j nakreslit podobnou hraci kartu.?

7 https://www.zatrolene-hry.cz/spolecenska-hra/safari-bar-4429/k-stazeni/pravidla-5088/

8 Obrazky zasilejte v elektronické formé na pavlina.muchova@ksicht.natur.cuni.cz
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Tabulka 1. Sada prvkt (nékteré popisy se tykaji i jejich sloucenin)

Sila
prvku

Andél¢ina sada (A)

Baruncdina sada (B)

12

Jsem mezi ostatnimi kovy celebrita,
ato nejen diky své oblibenosti
uvitézi. Jen tak snékym se
nekamaradickuju.

Jsem vyjimeény plyn, nejlehéi mezi
monoatomarnimi plyny. Kamarady si
peclivé vybiram a ke kontaktu dochazi
jen velmi vyjimecné.

11

Pfi piti mtizu p&kné otravit a jen co
zacne ptihofivat, zezelendm.
Pojmenovali mé podle toho, ze jsem
poradné tézky cvalik.

Jako prvek se protlacim kamkoliv diky
své schopnosti sublimovat. V pfitomnosti
Skrobu zmodram.

10

Jsem maly, ale Sikovny. Pry jsem
vzdycky negativni a taky se prozeru
kdecim, tieba i sklem.

Jsem nejmékéi kovovy prvek PSP, ale
v mé piitomnosti si nikdo nemiize byt

jisty, mam totiz nejnizsi redoxni
potencial.

I kdyz obvykle byvam az druhy,
v nékterych  ohledech si  vedu
obzvlast’ dobfe. Opravdu rad meé mél
tieba Vaclav II.

Mij doslovny nazev je sice zdrobnélé
stiibro, pro drahych-kovi-chtivé jsem ale
obvykle k nezaplaceni.

Sice jsem to nejstabilnéjsi, co
v celém vesmiru najdes, ale nech mé
chvili povalovat n¢kde venku a cely
se ti pozménim. Taky se po mné
jmenuje celd jedna doba.

Jsem oblibend dama, vyjimecna svou
barvou. V urcit¢ dobé jsem kolegu 8A
sice predchazela, ale nyni jsem dovedena
v podstaté do kazdé domacnosti.

Jen tak m¢ néco nerozhazi, a proto
jsem tieba dlouhd 1éta mohl vazit
kdeco. Kdyz uz se mé ale nékdo
dotkne, dokazu vyletét ze vSech
prvki uplné nejvys.

Dokud jsem ve vzduchu, nikdo mé moc
nezajima. Kdyz mi ale nékdo najde
fadného partaka, samou radosti skacu do
vSech moznych smért. Tim padem mée
najde§ tfeba i v jadie bunck, kde jsem
nenahraditelny.

Jedna z planet je mou jmenovkyni.
Taky jsem pekné hustej chlapék, co
se ale snadno rozhodi.

Dokazu obratit v§echno naruby, o ¢emz
se bohuzel piesvéd¢ili i v Hiro8imé
a Nagasaki.

Najdes mé v kuchyni, v laborce i ve
své kapse. Moji uziteCnost zkratka
nezaptes, vzdyt se po m¢ jmenuje
i udoli.

Jsem vSudypritomny v ¢emkoliv zivém.
Diky své schopnosti tvofit fetézce jsem
schopny vytvofit t¢émét cokoliv.

Sice ten, kdo $téka, nekouse, ale
obéas muzu pékné bouchnout.
Nejsem zadna tézka vaha, a to ani
mezi plyny.

Dokud je mé malo, nikdo o mné nevi. Az
od wuréittho mnozstvi je se mnou
dychatelno. Pro kvétiny jsem pies den
uplny odpad.

I kdyz mam obcas rad i rtzovou,
jsem spi$ na fialovou. Vlastné jsem
docela chameleon. Taky rad vyrabim
kyseliny z kdejaké organiky.

Jsem Casto pouzivan jako obrana proti
korozi. Taky rad preskakuju z oranzové
na zelenou. Jen jsem jako skokan
karcinogenni.
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3.2.6 Solubility Q)%

21 mg/L (at 25 °C)

YALKOWSKY.SH & D

» from DrugBank

Readily sol in most org solvents
O'Neil

2001

» from HSDB

VERY SOLUBLE IN ALCOHOL

Osol, A. (ed). Remington's Pharmaceutical Sciences. 16th ed. Easton, Pennsy

» from HSDB

In water, 21 mg/l @ 25 °C
Yalkowsky SH, Dannenfelser RM; The AQUASOL dATAbASE of Aqueous Solubility. Ver 5.

» from HSDB

0.021 mg/mL at 25 °C

» from Human Metabolome Database (HMDB)
Obrazek 4: Udaje o rozpustnosti ibuprofenu v databazi PubChem
ChemSpider

Obdobou americké databaze PubChem je sluzba ChemSpider provozovana
nejstarsi chemickou spoleénosti — britskou Royal Society of Chemistry.*° 1 zde se
da vyhledavat, podobné jako v databazi PubChem, pomoci identifikatort
pozadované molekuly. Pied pouzitim doporucujeme shlédnout kratké video
s ndvodem.’!

Pokud nechame vyhledat stejnou informaci, kterou jsme zjistovali uz v databazi
PubChem (rozpustnost ibuprofenu), dostaneme dost rozdilné vysledky (Obrazek 5).
Porovname-li informace, které jsme dostali z databazi PubChem a ChemSpider,
zjistime totiz, Ze zatimco PubChem nam ze ti{ zdroji*? sdéli ¢iselné jen rozpustnost
ve vodé, ChemSpider zna i rozpustnost v DMSO. Z uvedeného piikladu vidime, Ze
pokud hledate néjakou ne zcela béznou vlastnost, vyplati se vyzkouset vice databazi
a porovnat si je, nebot’ jejich zdroje nemusi byt stejné.

30 https://www.rsc.org/

31 https://youtu.be/IST-yMe322Y

32 které ale vychdzeji ze stejné knihy Yalkowsky SH a kol: Aquasol database of aqueous
solubility. College of Pharmacy, University of Arizona, Tucson, AZ 189 (1992).
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CONTENTS 3 Chemical and Physical Properties

Title and Summary 3.1 Computed Properties

1 Structures 3.2 Experimental Properties

. 3.2.1 Physical Description
2 Names and ldentifiers v
3.2.2 Color/Form

3 Chemical and Physical Properties v

y P 3.2.3 Odor
4 Spectral Information v 3.2.4 Boiling Point
5 Related Records v 3.2.5 Melting Point

3.2.6 Solubility
6 Chemical Vendors y Ouay

3.2.7 Vapor Pressure
7 Drug and Medication Information v
3.2.8 Octanol/Water Partition Coefficient

8 Pharmacology and Biochemistry v 3.2.9 LogS

9 Use and Manufacturing v 3.2.10 Stability/Shelf Life

g 5 3.2.11 Decom tior
10 Identification v 3211 Decomposttion

3.2.12 Caco2 Permeability
11 Safety and Hazards v

3.2.13 pKa
12 Toxicity N 3.2.14 Dissociation Constants
13 Literature v 3.2.15 Kovats Retention Index
14 Patents v
15 Biomolecular Interactions and v
Pathways
16 Biological Test Results v

17 Classification v

18 Information Sources

Obrazek 3: Piehled kategorii dat v databazi PubChem u zaznamu o molekule

Pokud se tedy napiiklad chcete dozveédét o tom, jak je ibuprofen rozpustny,
najdete si oddil 3 (Chemical and Physical Properties), pododdil 3.2.6 (Solubility)
a zde naleznete riizné rozpustnosti, které databaze obsahuje (Obrazek 4). Dulezitou
soucasti nalezenych dat je i informace o jejich zdroji. Zdrojem dat mtze byt
vypocetni metoda, patent ¢i védecky clanek, ktery néjaka uvedena data obsahuje.
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Jsem jeden z kovi, co snadno najdes | Najde§s mé také v kuchyni, stejné snadno.
v kuchyni. Dokonce mé mize$ vidét | Dokonce mé najde$ iv koupelné, a to
na ulici, nebo kdyz ti na sporaku | jako soucast Sava.

vypéni Spagety.

Sice nezapacham, ale intenzivné vyzatuji.
Sam o sob¢ nesvitim, a pfece kolem mé
muze byt zafe. Aby mé poprvé nasli,
musely se zpracovat spousty a spousty
smolince.

Kdejaka moje sloucenina fadné
1 zapacha. O jedné se dokonce fika, ze
smrdi jako zkazena vejce.

Hru zacala Andélka (A) a to vylozenim toho nejmajestatnéj$iho kovu viibec
(12). Barunka (B) se pokusila o nasilnou oxidaci (4), ovSem bez uspéchu.

V druhém kole A pridala své nejsilngjsi viceprvkové oxidaéni ¢inidlo (3), jez se
presunulo az k bozskym dvefim, které se B pokusila pfebit nééim opravdu
objemnym (11).

Diky A prvku vznikla ve tfetim kole voda, kterda vymyla z fronty objemného
¢lena. B pfidala na pomstu Stiplavy plyn, kterym selektivné odstranila drahého
nedockavce. Vsak se tak jako soucast lucavky kralovské pouziva jiz staleti.

Ctvrté kolo zahdjila A svym dalsim cennym kovem (9), ktery zcela zménil
situaci. B pokracovala velice reaktivnim alkalickym kovem (10), kterym doslova
vycistila stil.

A pouzila jiny alkalicky kov (v praxi by to nefungovalo, ve hie ale ano). B
zklidnila situaci stabilnim biatomickym plynem, jenz za normalnich podminek
nereaguje.

Sesté kolo A pokragovala v podstaté ocelové (8), kdezto B vmezefila jednoho
alfa samce.

Sedmym tahem And¢lka oteviela dvete bozskému baru. Stacilo ji k tomu, aby
do fronty pfimichala ,ten pravy heavy metal®. B se diky tomu vecpala dopiedu se
svym oblibenym katalyticky aktivnim prvkem (9).

A pomoci slozky stielného prachu vysttelila Barunce prvek z fady spole¢n¢ se
svou ocelovou kartou. B se nenechala zahanbit a pomoci kovu, jehoz slouceniny
patii mezi zndma oxidacni ¢inidla, si probila cestu az na prvni pozici fronty.

Devaté kolo hrala A tvrd’aka obsazeného vice v meteoritech nez v mati¢ce Zemi
(7). B si poskocila svou dalsi kartou blize k prvku 1A, vSak spolu v piirod¢€ tvori
napft. chalkocit.

Desaté kolo se rozehralo pomoci jedovatého, a v mediciné prece tak
pouzivaného kovu alkalickych zemin. B vylozila vSehoschopnou kartu ¢islo 5,
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kterd se namaskovala jako jiz pfitomny prvek pouzivany jako vodic tepla. Vsak se
prvek 5B pouziva také jako vldkno, avSak diky své pevnosti, nikoli vodivosti.

A vypustila reaktivni nenasytnou bestii, kterd si prozrala cestu. B dokonala
zkézu pouzitim radioaktivity, a tak zistal stat pfed barem pouze a jen tento objev
manzeld Curieovych.

A pouzila svou posledni kartu a B zahrala nakonec také svij tézky kalibr.

Hra timto skondila. Je Cas podivat se, jak lity boj o vstup do baru dopadl.

10
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mize byt neo¢ekavané ukonceni aktualizaci ¢i udrzby ve chvili, kdy se zméni
uspofadani a potieba vyuky na konkrétni instituci.

PubChem

PubChem je svétove nejveétsi volné dostupna chemicka databaze. Je spravovana
National Center for Biotechnology Information (NCBI), soucasti Narodni 1ékarské
knihovny (NLM), ktera spada pod National Institutes of Health (NIH) v USA.
V soucasnosti (listopad 2019) obsahuje udaje o témé 97 milionech molekul.
Pubchem obsahuje predevsim data pro malé molekuly, ale najdete tam i vétsi latky
— nukleotidy, cukry, lipidy, peptidy a chemicky modifikované makromolekuly.
Data obsahuji chemickou strukturu, identifikatory, chemické a fyzikalni vlastnosti
— jak vypocitané, tak experimentalné zjisténé; dale data o biologickych aktivitach,
patentech, toxicit¢ a zdravotnich rizicich a mnoho dalsich. PubChem sbira data ze
stovek zdroji — od vladnich agentur, prodejcti chemikalii, vydavateld védeckych
Gasopisli a mnoha dal§ich.?

Jak PubChem pouzivat? Pokud do velkého okna zadate vami hledanou
molekulu, at’ uz jejim anglickym nazvem ¢i za pouziti né¢jakého z identifikatort,
zobrazi se poradi zdznamu latek sefazenych podle miry shody s vasim dotazem.
U kazdé molekuly se ndsledné dostanete na vypis vSech informaci, které jsou o ni
dostupné. Vyhledame-li Siroce pouzivanou latku, napf. ibuprofen, dostaneme
ohromné mnozstvi strukturovanych dat (v tomto piipadé 145 stran A4 o rlznych
aspektech hledané molekuly délené do nékolika urovni kategorii (Obrazek 3).

29 https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/sources
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a Karel Berka CEm oo

Obrézek 2: Google Scholar profil autora Karla ,,Krapnika“ Berky

V hlaviéce stranky najdete instituci, kde védec piisobi, a oblast zdjmu, kterou
na svém profilu uvedl. Pokud byste napftiklad hledali svého budouciho Skolitele,
muizete zde ramcové zjistit, co miize byt oblasti vaseho vyzkumu v ramci SOC nebo
vyhledove bakalatské prace. Dale zde naleznete jeho ¢lanky s pocty citaci. Da se
fici, ze ¢im VveEtsi pocet citaci ¢lanek ma, tim vice jinych védct zaujal a ovlivnil
jejich praci, proto je pocet citaci bran jako jeden z ukazatel uspéchu ¢lanku i védce.
Jejich pocty se vSak vyrazn¢ 1isi mezi jednotlivymi obory z divodu ¢asto odlisnych
citacnich zvyklosti.

Chemicka data

Na druhou stranu Casto nepotfebujeme hledat jen celé vyzkumy popsané
v ¢lancich, ale hleddme jen piedzpracovana fyzikalni, chemicka ¢i biologicka data
o urcité molekule, latce ¢i smési. K tomuto ucelu slouzi cela fada databazi; mnohé
z nich jsou ale komer¢nimi sluzbami a pro jednotlivého uzivatele tudiz nedostupné.
Ptikladem miZe byt némecka Dortmund Data Bank** termodynamickych vlastnosti
Cistych latek a smési. Nastésti ale existuje mnozstvi databazi volné piistupnych
ChemSpider,*® a NIST.?" Kvalitnim zdrojem mohou byt i databaze mensiho rozsahu
pouzivané pro univerzitni vyuku, napiiklad e-Tabulky®® na strankach Ustavu
chemického inZzenyrstvi VSCHT Praha. Nevyhodou takovychto mensich zdroji

24 http://ddbst.com

25 http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov
26 http://www.chemspider.com

27 https://webbook.nist.gov/chemistry
28 http://uchi.vscht.cz/index.php?page=e-tabulky

38

Korespondencni Seminai Inspirovany Chemickou Tematikou, ro¢nik 18, série 2

Uloha ¢&. 2: Yopuoouis (11 bodi)
Autorky: Veronika Kad'orkova, Katefina Sonntag

Hodiny ukazuji cas 1:23, je (A)
a obsluha  ctvrtého  bloku  jaderné
elektrarny v Cernobylu zahajuje
planovany bezpecnostni test. Nocni
smene veli (B). Ma to byt naprosto
bezpecna zkouska, jejimz cilem je overit
chovani reaktoru pri vypadku proudu.
Bohuzel, nevhodné podminky spolu
s obsluhou, ktera nebyla proskolena
v provadeni  testu, vedly kjedné
z nejhorsich jadernych havarii v historii.

V této uloze se spole¢né¢ podivdme nejen na okolnosti cernobylské havarie, ale

i na samotnou radioaktivitu a jeji vyuziti.

1. Vuvodnim textu ulohy jsou vynechdny néckteré informace (A — datum;
B —jméno). Uved’te chybéjici informace a dopliite je o celd jména dalsich ¢lenti
obsluhy velinu (2).

Hlavni aktéfi havarie jsou nam jiz znami, nyni se podivame na dal$i okolnosti
havarie.

2. Jako jedna z pficin je Casto uvadéna konstrukce reaktoru.

a) Napiste, jaké oznaeni mél reaktor v Cernobylské elektrarné a kolik reaktorti
stejného typu je dodnes v provozu.

b) Zjistéte, jakého typu je reaktor v jaderné elektrarné Dukovany a porovnejte
jeho konstrukci stim v Cernobylu (zaméfte se na zptsob chlazeni
a moderovani). Jaky efekt maji tyto parametry na stabilitu reaktoru
v kritickych podminkach (vysoka teplota jadra)?

c) Vysvétlete pojem xenonova otrava reaktoru. Pro¢ kvtli tomuto jevu neni
mozné okamzité znovu spustit reaktor?

Pouzivané regulacni tyCe mély grafitové hroty. Grafit je vSak zaroven
moderatorem, a tak zvySuje reaktivitu.

d) Z jakého materialu byly ty¢e vyrobeny a pro¢ byl na hroty pouzit prave
grafit?

Pii havarii v Cernobylu byly v budové dozimetry, které méfily v jednotkach
Rontgen za hodinu. Dnes uz vétSina dozimetri méti v jednotkach miliSievert za

11
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hodinu. Dozimetry po havarii ukazaly jejich maximalni hodnotu, diky ¢emu si
sména myslela, ze reaktor neni ponicen.

3. Jakou hodnotu byste naméfili po havarii dnesnimi dozimetry?

Dale se podivame na dopady jaderné havarie. Kdybyste dnes cestovali do
Pripjati (Ilpur'site), mésta duchtl, budete projizdét okolo lesa, ktery se jmenuje
podle barvy, do jaké se zbarvily stromy po havarii.

4. Napiste, jak se tomuto lesu fika, a uvedte pravdépodobny divod tohoto
zbarveni.

Po havarii byla oblast okolo Cernobylské elektrarny i vzdalengjsi oblasti napt.
na Ukrajin¢ a v Bélorusku zasazena spadem radioizotopl, znichz dodnes je
nejvyznamnéjsi 1¥’Cs. Aby byla oblast legislativné oznadena za kontaminovanou,
musi koncentrace Cs v prostfedi piekrocit 37 kBg/m?. Po havarii hodnota v nejvice
zasazenych oblastech doséhla i stondsobki této hodnoty.

5. Vypoctéte, za jak dlouho bude mozno oblast prohlasit za nekontaminovanou.
Piedpokladejte pocate¢ni koncentraci '3’Cs 40 Ci/km? a polo€as rozpadu '¥’Cs
30,08 let.

Pfestoze Cernobylskd oblast je dodnes jednou znejzndméjSich oblasti
postizenych radiaci, existuji v Rusku mista, kde je radiace n¢kolikandsobné vyssi.

6. Na jakém misté v Rusku je dnes vysi radiace nez v okoli Cernobylu a ¢im je
zpusobena?
Pii jadernych havariich je jednim z preventivnich opatfeni podavani tablet
s jodem. Podavani téchto tablet ale plni sviij Gicel pouze v piipade, ze jsou tablety
podany co nejdiive, coz se v piipadé Cernobylské havarie nestalo.

7. Uvedte, jak tyto tablety ptsobi, pfed ¢im nas chrani a s produkci jakych
hormont souvisi.

8. Vyjmenuje Ctyfi druhy radioaktivnich rozpadovych fad. Pro¢ existuji prave ctyfi
fady a neni jich vice?

Jako palivo 1ze v jaderné elektrarné pouzit uran, ve kterém byl zvySen obsah
izotopu 2°Una 2 az 5 %.

9. Popiste proces §tépeni uranu v jaderné elektrarne.

Abychom nebyli jen negativni, podivame se, jak se radioaktivita vyuziva
v medicing. V in vivo diagnostice se vyuziva izotopu s kratkym polo¢asem rozpadu
napf. pro méteni objemu cirkulujici krve.

12
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vaSeho uzivatelského uctu k univerzité, vyzkumnému tustavu, knihovné atp.
zasadn¢ zkrati cestu k ¢lankiim, ke kterym mate jako Clen vasi instituce pfistup.
Usetfite si opétovna piihlaSovani a pfesmérovani pfes vrstvy piistupovych portald.
Jednim kliknutim se od vysledku hledani v Google Scholar, na placenych Web of
Science'” ¢ Scopus'® nebo volng dostupnych PubMed'® &i Semantic Scholar®
dostanete pfimo k ¢lanku. Otdzkou pak je, zda se k ¢lanku dostanete, nebo zda jej
mizete ziskat napiiklad ptes knihovnu.

Také miizete pozadat néjakého starSiho kamarada, ktery
jiz studuje na vysoké skole, a tfeba budete mit Stésti a jeho
¢i jeji Skola bude mit k danému ¢lanku pfistup. Pokud toto
nikam nevede, bylo diive zvykem na socialnich sitich sdilet
odkaz na clanek (Casto s identifikaci tzv. DOI — digital
object identifier) s tagem #ICanHazPDF,?! aby pro vés
¢lanek stahnul a preposlal nékdo z instituci, které k danému
Casopisu ¢i knizni fadé maji ptistup. Na automatizaci tohoto a;zei( 1:
postupu je pak zaloZena pfiznang piratska stranka Sci-Hub, cksandra Elbékyan
jiz zaloZila kazaSskd programatorka Aleksandra Elbakyan (1988-)
(Obréazek 1) a kterou dnes vyuziva prakticky cely svét.? Zdroj: Wikipedie

Funguje diky anonymnim uzivatelim, ktefi poskytli svoje pfistupové udaje
k e-knihovnam a databazim. Po zadani nazvu nebo DOI hledaného ¢lanku stranka
bud’ jiz ma ¢lanek v databazi, nebo za uzivatele vyhleda instituci, kterda ma k obsahu
piistup, a v pfestrojeni za autorizovaného uzivatele jej stdhne. Tento ilegalni
altruismus umoznuje pfistup k jinak nedostupnym cClankiim i cCtenaftim
a vyzkumnikiim z instituci a zemi, pro které jsou piedplatné mimo financni
moznosti, zarovein ale vzbuzuje obavy u vydavateld.

Google Scholar ovSem nenabizi pouze hledani védeckych clanki, muzete
pomoci n¢j vyhledavat védce, ktefi si zde zalozili svtij ucet. Ukdzeme si to na
ptikladu iniciatora tohoto serialu a jednoho z otcti zakladateld KSICHTu — Karla
~Krapnika“ Berky. Kdyz zadate Karlovo jméno do listy Google Scholaru, na
prvnim misté vyhledavani jesté pied Clanky se objevi link na Krapniktv profil
(Obrazek 2).5

17 https://webofknowledge.com

18 https://www.scopus.com/freelookup/form/author.uri

19 https://www.ncbi.nlm.nih.gov/search/

20 https://www.semanticscholar.org/

21 https://en.wikipedia.org/wiki/ICanHazPDF

22 Bohannon J. Science 352 (6285), 511, 2016,
https://science.sciencemag.org/content/352/6285/511

23 https://scholar.google.com/citations?user=398 ACWsAAAA]
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Serial: Velka chemicka datova revoluce
2. dil: Chemické databaze - jaké a k éemu jsou
Autofi: Martin Balouch, Karel Berka, Adam Tywoniak

V prvnim dile naseho seridalu jste se dozvedeli o tom, jak
si chemici predavali informace od starovéku az po vznik
modernich pocitacovych databazi. Nyni se na celou
problematiku podivame z pohledu (jak doufime) pro vas
mnohem praktictéjiiho, jehoz vysledkem by mél byt ReSiteliiy
priavodce chemickymi databdzemi. Predstavime si konkrétni
databaze, které pro vas mohou byt uzitecné pri badani,
hleddani informaci ¢i sepisovani semindrnich a jinych praci.
Bohuzel mnohé databadze jsou pro vas zatim nedostupné, nebot’ pro jejich pouZziti
musite byt ¢leny néjaké instituce, kterd ma tyto sluzby predplaceny. Proto se v tomto
prehledu zameérime zejména na volné dostupné databdze a zdroje.

Védecké ¢lanky

Hlavnim zdrojem védeckych informaci jsou dnes stale clanky. K velmi
intuitivné pouZitelnym databazim literatury patii Google Scholar'?. Funguje velmi
podobné jako standardni vyhleddvani Google, kde do listy zadate vami
vyhledavany termin, slovo Ci tieba celou vétu a vysledkem hledani je poradi
vysledku (¢lanki) sefazenych podle miry shody. Kliknutim na nalezeny odkaz se
zpravidla dostanete na stranky vydavatele, ktery vlastni prava k danému ¢lanku.
Zde vsak pro vas, sttedoskolaky, nastdva Casto problém. Pokud nemate Stésti, ze
byl onen ¢lanek publikovéan v rezimu open access, ' a je tedy volné piistupny viem,
tak zde uvidite pouze abstrakt a vyzvu k zaplaceni nesmysin€ velkého poplatku za
zptistupnéni celého Clanku (tzv. paywall).

Pokud vas takovy ¢lanek ale opravdu zajima, mate nékolik moznosti. Zaprvé
miZete samoziejmé za piistup zaplatit vydavateli nebo zkusit nejblizsi védeckou
knihovnu. Dal§imi moznostmi je oslovit piimo nékoho z autord, at’ uz emailem na
adresu uvedenou v ¢lanku nebo pomoci védecké socialni sité ResearchGate,'* kde
se jako vyzkumnik mtzete pochlubit svou novou publikaci a sdilet ji.

Nebo miizete vyuzit Unpaywall,'> uzitetné a zcela legilni rozsifeni prohlizece,
které najde volné dostupné verze clankd nahrané jejich autory se svolenim
vydavatele do repozitait. O néco mocnéjsi je Kopernio,'® které vam po piifazeni

12 https://scholar.google.com

13 http://openaccess.cz/

14 https://www.researchgate.net/

15 https://unpaywall.org/products/extension
16 https://kopernio.com/
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Malé mnozZstvi roztoku radioaktivni latky obsahujici ™Tc s polo¢asem rozpadu
6 hodin bylo aplikovano do Zily pacientovi pil hodiny poté, co byla pfesné zméefena
jeho aktivita 15 000 Bq. Po pil hodin€ od aplikace byla pacientovi odebrana krev
a poté jesté dvakrat, zase po pil hodiné. Namétené hodnoty byly postupné 2,0703;
1,6954 a 1,3883 Bq na 1 ml krve.

Aktivita radiodiagnostika v krvi ale neklesd pouze pfirozenym rozpadem
izotopu, popsanym zakonem radioaktivni pfemény, ale zaroven unika z krevniho
ob¢hu do vlase¢nic a tkani. Rovnéz tento ubytek Ize aproximovat exponencialni
funkei a z naméfenych hodnot je mozné vyhodnotit korekci. Soucasné tedy
probihaji dva exponencidlni poklesy, pro které zname nebo mizeme spocitat
polocas rozpadu.

10. Vypoctéte polocas rozpadu celkového déje a polocas unikani radiodiagnostika
z krevniho obéhu. Odvod’te a napiSte vztah, ktery plati mezi vSemi tiemi
polocasy (pro radioaktivni rozpad, tnik z krevniho ob&hu a celkovy dé&j).

11. Vypoctéte skutecny objem cirkulujici krve u pacienta.

Vratme se na chvili k tématu cernobylské elektrarny. V posledni dobé, obzvlast’
po odvysilani serialu Cernobyl od HBO, se zvysil zajem vefejnosti jak o samotny
Cernobyl, tak o piisobeni radiace a jeji mnozstvi v nasem okoli. V médiich se také
objevila zprava® o zpiistupnéni velinu &tvrtého reaktoru turistim, ktefi se tak
podivaji i pod ochranny kryt kolem reaktoru.

12. NapiSte nam vas nazor na zpfistupnéni velinu ctvrtého reaktoru turistim.
(Zaméftit se miZete tieba na ptipadna rizika pro navstévniky apod.)

“Napiiklad: https://cdr.cz/clanek/cernobyl-otevre-velin-iv-reaktoru-turistum-troufnete-si-
navstivit-misto-cinu
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Uloha ¢&. 3: Radikalni radikaly (9 bodu)
Autorka: Zuzana Osifova

Radikadly jsou molekularni entity obsahujici
neparovy elektron nebo elektrony. Prestoze jsou Sirsi
verejnosti vnimany jako nebezpecné latky, kterym
bychom se meéli nékolikametrovym obloukem
vyhybat,  jsou  nepostradatelnymi  reagenty
v priumyslovych procesech i v reakcich probihajicich
primo v lidském téle. Vydejte se s nasimi privodci
Radkem a Jitkou do jejich pozoruhodného sveta!

Cast A: Piekvapiva reakce

Radek Vas vede do chemické laboratofe a potutelné se usmiva. Vezmete si
bryle, plast a rukavice a postavite se spolu k digestofi. Na pracovni desce stoji lahev
cyklohexanu, lahvicka s bromovou vodou a stojan se zkumavkami.

,Zdali-pak si vzpomindte na minulou ulohu v KSICHTu?“ zepta se Radek,
sana otazku, co se stane, kdyz ve zkumavce smichame bromovou vodu
s cyklohexanem?*

Jistéze si vzpominate! Nic! Nic se nestane, roztok bude hnédy jako bromova
voda. A hned v jedné zkumavce latky smichate. Roztok je doopravdy hnédy. ,,To
reagovat nebude.*

Jenze Radkiv usmév svéd¢i o opaku. Vezme Vasi zkumavku, natdhne ruku
nahoru k zafivkam v digestofi a pofadné smés protiepe. Roztok se odbarvi!

1. Nakreslete reakéni schéma zminéného déje.
2. O jaky typ reakce se jedna?

3. Jakou ulohu hralo v tomto ptipadé svétlo?
Cast B: Radikaly kolem nas

Takze jde o radikaly! No teda! To je Gipln€ nova chemie, plna tajemstvi. Urcité
jste se s nimi uz n¢kdy potkali — alespoii Radek to tvrdi.

4. Uved'te konkrétni ptiklad, kdy se v kazdodennim zivoté potkavame s radikaly
(jinymi, nez které jsou zminény v tloze).

5. Jak se jinak nazyva nerovnovaha mezi tvorbou reaktivnich forem kysliku
a schopnosti organismu je odbouravat?

6. Ng&které potraviny, napiiklad cervené vino, maji vlastnosti volné radikaly
zachycovat. Jak se takovym latkam fika?

14
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Uloha &. 5: Oktarinova (14 bodi)
Autor: Adam Prada

Nejlepsi ¢lanky byly pfijaty k publikaci v Casopise Journal of Magical
Chemistry. Po domluvé s nakladatelem nam bylo povoleno zpfistupnit toto vydani
na webu KSICHTu na adrese: ksicht.natur.cuni.cz/jmagchem.pdf

Bodovani ulohy a hlavni pozadavky editora naleznete nize:
a) Nadpis 0,2 bodu
b) Seznam autort a jejich instituci 0,3 bodu
Ptifazeni autord k institucim
c) Abstrakt 0,5 bodu
d) Uvod a seznam pouzitych zdroji 2 body
Spravné provedené citace a jejich seznam
e) Metody a vysledky
a) Graf 2,5 bodu
Popisek obrazku, zminka v textu, ¢itelné popisky os, jednotky, legenda
b) Tabulka 1 bod
Popisek tabulky, zminka v textu, jednotky
¢) Rucné nakreslené schéma 2 body
Popisek obrazku, zminka v textu, kvalita skenovani
¢) Matematicka rovnice 1 bod
Cislovani rovnic, spravné formatovéni, pfitomnost funkci, zlomki, exponentti
e) Chemicka rovnice se sumarnimi vzorci 1 bod
Cislovéani rovnic, spravné forméatovani
f) Reakéni schéma se strukturnimi vzorci 1 bod
Popisek obrazku, zminka v textu
f) Zéavér 0,5 bodu
+ obsah ¢lanku 2 body
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Terc-butyloxykarbonyl (zkratka Boc): chranime s ni aminoskupiny, zavadi se
anhydridem (Boc,O) v pfitomnosti Na,CO3 nebo jiné baze, odstranit lze
kyselou hydrolyzou v prostfedi HCI, reakce probiha s vysokymi vytézky diky
tomu, ze se skupina Boc rozpada na oxid uhliCity a terc-butyl alkohol.

Lze uznat i jakoukoliv jinou spravnou kombinaci chranici skupiny, zkratky atd.

11. Tato reakce se nazyva diazotace. Reakéni podminky ,,X* jsou: NaNO./HCI,
teplota 0 °C (staci i ,,chlazeni®).

12. Kyselina dusita HNO, nebo nitrosoamin odvozeny od benzidinu.

13. Tato reakce se nazyva azo kopulace. Amino skupina na naftalenu aktivuje
polohy 2 a 4, ale poloha 4 je jiz zabrana skupinou SOs;Na. Ta jadro v poloze 2
deaktivuje, ale aktivacni vliv aminoskupiny je silnéjsi, nez deaktivacni vliv
sulfonatu. Proto bude azo kopulace probihat primarné do polohy 2.

14. Cinidla reakce 1.: Na,S; reakce 2, Ag(OH)/H:O.

Reakci diazoniové soli s vlhkym hydroxidem stiibrnym dostaneme hydroxid
diazonia, ktery lze varem ptevést na fenol. Lze uznat i dalsi spravné reakce,
napftiklad reakci s oxidem méd'nym ve vodé (analog Sandmeyerovy reakce).

15. Sandmeyerova reakce: reakci diazoniové soli s pfislusnou slouc¢eninou meédi
v ox. Cisle +I mizeme zavadét chlor, brom, nitrilovou, nebo SCN skupinu na
misto, kde byla piivodné skupina N»*. (Napf. pro zavedeni -Cl pouZijeme CuCl,
pro -CN Cuy(CN); atd.) Jod Ize zvést i pouhou reakcei s KI.

Schiemannova reakce: Reakci diazoniové soli s tetrafluoridoboritanem sodnym
vznika tetrafluoridoboritan diazonia, ktery se termicky rozklada na fluroderivat
arenu a BF;. Tato reakce je velice uzite¢na, protoze fluor neni jednoduché
na aromaty zavést — naptiklad klasickou halogenaci za katalyzy Lewisovou
kyselinou zavést nelze.

Redukce diazoniové skupiny: provadi se reakei s kyselinou fosfornou. Skupina
N," je nahrazena atomem vodiku. Tato reakce se hodi k odstranéni
aminoskupiny z latky.

Otdzka 1 — 0,25 bodit, 2 — 0,25 bodii, 3 — 0,25 bodii, 4 — 1 bod, 5 — 0,75 bodii,
6 — 1,25 bodu, 7— 1,5 bod, 8 — 2,5 body, 9 — 1 bod, 10 — 1 bod, 11 — 0,5 bodu,
12—-0,25 bodu, 13 —1 bod, 14— 1 bod, 15— 0,5 bodu. Celkem 13 bodii.
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Nekteré radikaly jsou docela piijemné,* posklebuje se Radek, ,,ale jiné jsou
pekné potvory. VSechno zalezi na tom, jak moc stabilni zrovna jsou.*

7. Setad’te uvedené slouceniny podle vzristajici stability.
° CH. H,C
CH, = 2 \\

/

¢ —cH UH
\ \

8. Nekteré¢ radikaly, jako napiiklad 2-(dimethylamino)propannitrilovy, jsou
stabilizovany specidlnim efektem. Nakreslete strukturu tohoto radikalu a uved'te
nazev stabilizujiciho efektu.

,Reaktivita je u radikall velice dilezitd véc,” poucuje Radek. ,,Ale Jitka ti o tom
povi vic.“

Cast C: Polymerizace

Jitka Vas uvita v ¢isté laboratofi. Se zajmem okukujete vSechny ty pfistroje,
které vrni, funi a blikaji, kdyZ kolem nich prochazite. Jitka pro Vas ma ale néco
specialniho — budete vyrabét vlastni kontaktni Cocky!

9. Ktery ¢esky védec pomohl rozsifit meékké kontaktni cocky do celého svéta?

,.Kontaktni Cocka, kterou si tu vyrobime, bude hydrogelova — konkrétn¢ na bazi
2-hydroxyethylmethakrylatu.*

10. Co jsou to hydrogely? Nakreslete strukturu zminéného akrylatu.
11. Uved'te tfi faze fet€zové polymerizacni reakce.

Kontaktni coCku budete vyrabét ze smesi 2-hydroxyethylmethakrylatu
a kyseliny methakrylové. Kdyz ale latky smichate, nic se nedéje. Az Jitka prida
trosku prasku, promicha roztok a rozsviti nad nim lampu. Reakce bézi!

12.Jak se obecn¢ nazyva latka, kterd pod vlivem svétla nastartuje polymerizacni
reakci?

13.Co je to klecovy efekt? Vysvétlete ho. Cim mu Jitka zabranila?

Uz tedy vite, jak polymerizaci zacit. Jde o fetézovou reakci, ve které se bude
stale opakovat tyz krok — adice radikalu na ristové centrum spojend s tvorbou
dal§iho radikalu. Ale jak to zastavit?

15
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- > CH
_ H,C=CH, R/'_’ 2
R

N

14. Jaky je rozdil mezi rekombinaci radikall a radikalovou disproporcionaci?
15. Jaké latky se bézné€ pouzivaji k ukonceni polymerizace?

Do formicky nalijete alkalicky roztok a ¢ocku pak ptenesete do fyziologického
roztoku. Je hotova! Ale do oka si ji radsi nedate. Pod¢kujete Jitce a zase se vracite
k Radkovi.

Cast D: Radikaly v nas

Ty radikaly jsou ale dulezité! To az budete vypraveét ve skole! VSechno je kolem
nich tak zvlastni. Nékdy to vypada, Ze reakce nepobézi a pak staci velice malo
a najednou mate produkt! A v lidském téle jsou potfeba taky a jak! Takze v té
televizi nemluvili Gplné pravdu o tom, jak jsou Spatné.

Radikalova reakce je v lidském téle mimo jiné soucasti syntézy prostaglandinu
E2. Tato sloucenina je pro télo dulezita naptiklad pii zdnétlivych procesech, kdy
napomaha zvysovat prutok krve v postizené oblasti a teplotu organismu.

16. Nakreslete strukturu prostaglandinu E2. Co znamend jeho v ndzvu oznaceni
»E2?

17. Z jaké latky je v téle syntetizovan?

Radikaly v organismu Casto vznikaji katalytickym pisobenim komplexti atomt
kovi s ligandy biologického pivodu, jako je hem, korinovy skelet nebo rizné
proteiny.

18. Uved’te atomy kovil pfitomné v nasledujicich biomolekulach: hemoglobin,
vitamin B12, chlorofyl, cytochrom P450 a hemocyanin.
Cast E: Spin a pivo

A je jasno. Ty radikély jsou prosté nepostradatelné. Snazite se udrzet krok
s Radkem na cest¢ k dalsi laboratoti. Kdyz jsou radikaly tak dilezité, a pfitom Casto
nestabilni Castice, jak je ale mizeme detegovat nebo studovat?

Radek na to ma odpovéd. ,,Elektronovou paramagnetickou rezonanci, EPR.
Nékdy se ji fiké i spinova rezonance (ESR). Funguje dost podobné jako nukleédrni
magnetickd rezonance, kterou urcité trosku znate. Jenze tentokrat nesledujeme
jédra atomu, ale elektrony.*
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vznikal by sice asymetricky bifenyl, ale spolu s nim i oba symetrické. Proto
neni tato metoda v pramyslu vyuzitelna.

b) Suzukiho reakce (Suzuki coupling) katalyzator: komplexy paladia pft.:
Pd(PPh3)s, PACIx(PPhs),, Ize uznat i jiné pouzivané katalyzatory. Substraty:
aryly, jeden substituovany skupinou -X (X = Cl, Br, I), druhy skupinou
-B(OH),; také je potfeba vhodna baze.

Alternativné lze pouzit Negishiho coupling: katalyzator: Ni(PPhs)s nebo
PdCl,(PPhs),, substratem je halogenaren a aren se skupinou -ZnX (X = Cl,

Br)
8. 1. Zn/HCI
“l! HN03/HQSO4 O, 2. NaHCO3 (aq) NH,
(CH3CO),0/H" (kat.)
SO4H %

HN)k

SO3Na
NaOH/H,0 H,S04
D — Q0

HNj(
NH; o

9. Pokud bychom naftylamin pfed sulfonaci nenaacetylovali, vznikl by v prostfedi
kyseliny sirové hydrogensulfat naftylamonia. Kvartérni amoniové soli
deaktivuji aromatické jadro zapornym rezonan¢nim (mezomernim) efektem,
proto by se dale sulfonovalo druhé jadro naftalenu, které by bylo elektronové
bohatsi. Acetylaci aminoskupiny této reakci zamezime, a N-acetylnaftylamin se
muze sulfonovat do polohy 4.

10. Obecné takovéto skupiny nazyvame chranicimi skupinami. Vhodnymi ptipady
mimo jiné jsou:
p-toluensulfonyl (tosyl zkratka Ts) lze pouzit na aminoskupinu, zavadi se
p-toluensulfonyl chloridem v bazickém prostfedi (pfiklad vhodnych bazi: TEA,
Pyridin apod.). Odstranit 1ze kyselou hydrolyzou v prostfedi H,SO4 nebo TFA
(kyselina trifluoroctova).

Terc-butyldimethylsilyl (zkratka: tBDMS): lze sni chranit hydroxylovou
skupinu, zavadi se ferc-butyldimethylsilyl chloridem v bazickém prostiedi
(imidazol), odstranit jej lze wvelice rychlou reakci s tetrabutylamonium
fluoridem (TBAF).
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Uloha ¢&. 4: Kongo Cervei (13 bodii)
Autor: Ondra Danék

1.

Kongo cerven dokaze barvit textilie bez pouziti takzvanych moftidel (anglicky
LHmordants® nebo ,dye fixatives*), latek ur€enych k uchyceni barviva na vlakno
textilie. U ostatnich barviv pouzivanych v této dob¢ bylo nutné pouzivat latky
jako napfiklad siran draselno-chromity nebo kyselinu taninovou (tfislovou).

Kongo &erveii miize byt i modré a to pfi pH niz$im nez 3. Cervena je pfi pH nad
5,2 a mezi témito hodnotami prechazi z jedné barvy na druhou.

Rusky se ,Cervend“ ftekne kpacnas (krasnaja) ptiklad pouziti:
Rudé ndmésti = Kpacras nrowads — Krasnaja ploscad’

Reakéni podminky: Zn/NaOH (roztok ve smési HO/MeOH)

Nelze pouzit redukei v kyselém prostiedi, nebot’ tak bychom dostali anilin. Je
potieba, aby redukce probihala pomaleji, a stihly spolu zkondenzovat
meziprodukty redukce — nitrosobenzen a fenylhydroxylamin. Ty spolu vytvori
diazobenzen-N-oxid, ktery se déle redukuje na difenylhydrazin.

K tomu je nutné zasadité prostredi.

Latka A: H /@
N

NH NH
NH 2 2
HoN HoN I NH, I NH; HN ij

Bifenyl s aminoskupinami v poloze 3 nebo 3" nevznika, protoze aminoskupina
aktivuje jen ortho a para polohu. o- a p-semidin nejsou nutné, ale jsou spravné.

Zméfenim bodu tani. Benzidin diky poloham aminoskupin tvofi
intermolekularni vodikové mustky, diky nimz vznikaji v pevné fazi dlouhé
fetézce molekul, bod tani se tak vyrazné zvySuje. Benzidin taje pti 122 °C,
zatimco jeho izomery maji bod tani vyrazné niz8i (bifenyl-2,2'-diamin:
b.t. = 81 °C, bifenyl-2,4'-diamin: b.t. = 54,5 °C). Uznat lze tfeba i TLC.

a) Ullmannova reakce probihd v pevné fazi na pisku s bronzem. Pfi vysoké
teploté se spojuji dvé aromatickd jadra substituovand jodem na symetricky
bifenyl. Kdybychom provedli takovouto reakci se smési dvou riznych aromatt,
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OvSem kdyz Vam ukaze pfistroj, nepfipomina Vam NMR spektrometr ani
trochu.

19. Popiste rozdily mezi NMR a EPR z hlediska sily magnetického pole, pracovni
frekvence a citlivosti.

Blizi se konec Vasi exkurze a k VaSemu ptekvapeni Radek vytahne lahev piva.
Branite se, Ze nebudete pit, ze Vam snad ani nebylo osmnact. Ale Radek se jen
usmgje. ,,Pit nebudeme. Ale mizeme pomoci EPR zjistit jak je to pivo ...

20. Jaka vlastnost piva se zjistuje pomoci EPR? Na zakladé ¢eho?

17
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Uloha ¢&. 4: Kyselé Vanoce (11 bodii)
Autorka: Magda Kielinova

Viiné cukrovi je nepopiratelnym symbolem Vanoc, at uz
jde o tradicni druhy, jako jsou linecké, pernicky nebo treba
pracny, nebo o ty méné tradicni jako napriklad makronky.
Praveé takové mandlové susenky si ,,upeceme’ i v této uloze.
Pouzijeme maslo, cukr, mandlovou mouku, skorici a trochu
tajné ingredience. Zadnd z téchto ingredienci nds vsak
nebude zajimat primo sama o sobe...

1. a) Po kazdé z vySe zminénych ingredienci je pojmenovana kyselina.
Nakreslete strukturni vzorce kazdé z nich. Tajnou ingredienci muZzete v tuto
chvili vynechat.

b) Po potravinach jsou pojmenovany jesté dalsi kyseliny. Uved’te nazvy dvou
Z nich.

Nyni se zaméfime na jednotlivé kyseliny. Jako prvni by do suSenek patfilo
maslo, za¢neme tedy kyselinou maselnou. Ta se pfipravuje nejvyhodnéji pomoci
dvoukrokové syntézy, jejiz prvni ¢asti je oxidace butan-1-olu pomoci manganistanu
draselného.

2. Navrhnéte oba kroky pripravy kyseliny maselné.

3. Napiste, za jakych okolnosti se volna kyselina maselnd v masle vyskytuje,
a vysvétlete jeji pfitomnost chemicky.

,»,Maslo” bychom tedy méli, ted’ je potieba ho utfit s cukrem, pojd'me se tedy
podivat na kyselinu trivialn€ oznacovanou jako kyselina cukrova. Ta patfi do jedné
specifické podskupiny karboxylovych kyselin.

4. a) O jakou skupinu jde?

b) Uved’te, jak takovéto kyseliny obecné vznikaji (z jakych sloucenin, jakym
procesem).

¢) Navrhnéte schéma vzniku kyseliny cukrové.

Vychozi latka pro vznik kyseliny cukrové je soucasti vyznamné molekuly, jejiz
druha ¢ast poskytuje za urcitych podminek kyselinu patfici do stejné skupiny (viz
otazka 4a).

5. a) Uved'te nazev i strukturni vzorec latky tvofici druhou ¢ast molekuly.

b) Jaka kyselina z ni vznika? Uved'te nazev i strukturni vzorec.
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Vzhledem k tomu, Ze rozpoustime pfedem znamé mnozstvi latek ve stejném
objemu, ktery se ve vSech vyrazech vykrati, miizeme pouzivat rovnou pomér
latkovych mnozstvi. Hodi se vypocitat, vjakém molarnim poméru jsou
smichany kyselina citronova a jedla soda. Tim zjistime, jaké ze tii pK, pro
kyselinu citronovou mame pouzivat (do jakého stupné ocekavame pribéh
neutralizace).

oty | M NGHCON) (@) | m (CaHO) (@) | Pomer T
1 20 10 4,57
2 20 20 2,29
3 10 20 1,14

Vypoétem poméru jsme zjistili, Ze v nadob¢ 3 probéhla neutralizace zcela do
prvniho stupné a ¢ast kyseliny zreagovala se sodou na citronan disodny. Pro tuto
nadobu budeme pocitat s pKa, pro ostatni, kde probéhla Gplna neutralizace do
druhého stupné, budeme pocitat s pKis.

Pro nédobu €. 3 plati tento jednoduchy vzorec, ve kterém v Citateli zlomku
v logaritmu vidime mnozstvi citronanu monosodného, ve jmenovateli je
mnozstvi citronanu disodného, které odpovidd mnozstvi jedlé sody zbylé po
neutralizaci do prvniho stupné.

n(C¢H;0g) — (n(NaHCO3) — n(CsH;0g))
n(NaHCO3) — n(C¢H,0g) )

pH = pK,, — log(

Vysledné pH je 4,0.

Pro nadoby €. 1 a 2 probiha neutralizace zcela do druhého stupné, od celkového
mnozstvi jedlé sody je tedy tieba odecist dva ekvivalenty kyseliny citronové,
jelikoz toto mnozstvi se spotfebovalo prave na jeji neutralizaci. Dale budeme
vnasem zjednoduSeni uvazovat, Ze citronan disodny nereaguje
s hydrogenuhli¢itanem sodnym do tietiho stupné, zbylou jedlou sodu pak
ztotoznime s citronanem trisodnym.

n(CeH;0g) )

H = pK,; — 1 (
PP = PRas =108 ) (NaHCO,) — 2n(C.H,0,)

Takto spocitané pH vyjde pro nadobu €. 2 5,8, pro nadobu ¢. 1 pak 6,8.

Otazka 1 — 0,5 bodu, 2 — 0,9 bodu, 3 — 0,6 bodu, 4 — 4 body, 5 — 1 bod,
6 — 0,5 bodu, 7 — 2,5 bodii. Celkem 10 bodii.
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4. Stupnice pH mize vypadat naptiklad nasledovné: pH 1: koncentrovany roztok

6.
7.

kyseliny citronové, pH 2: ocet, pH 3: worcestr, pH 5: kava, pH 6: kohoutkova
voda, pH 7: destilovana voda, pH 8: roztok jedlé sody, pH 9: Cisti¢ kuchyné
Larrin (obsahuje NH3), pH 10: mydlo, pH 12 nebo vyssi: krtek na odpady
(obsahuje NaOH).

Vsem experimentatorim dékujeme za krasné obrazky, pfiletélo nam jich
opravdu hodné a bylo t¢Zké mezi nimi vybrat ten nejlepsi. Nejvic u nas
zabodoval Ondfej Béhan se svou duhovou antokyanovou stupnici.

Obrazek 4: Ondrova antokyanova stupnice

U méfeni vlastnimi pH papirky jste byli originalni. Velmi popularni bylo méfeni
pH vlastni mo¢i a slin, riiznych alkoholickych napoji nebo tieba méteni télnich
tekutin domacich mazlicku.

Odhady pH byly hodnoceny individuadlné na zakladé popsanych barev
a zaslanych fotografii barevné $kaly pH antokyanového indikéatoru.

3 NaHCO; + C¢HgO7 = Na3;Ce¢HsO7 + 3 CO, + 3 H,O

M(NaHCO;) = 84 g-mol~}, M(C4H,05) = 192,12 g'mol~?!

C
pH = pK, — log (—HA)
Ca
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¢) Nakreslete strukturni vzorec vyse zminéné vyznamné molekuly, napiste jeji
nazev a uved’te potravinu, ve které se tato latka bézné vyskytuje.

Napovéda: Existuje kyselina, kterd nese nazev pozadované potraviny. S touto
kyselinou se v této uloze jinak nesetkate.

Maslo s cukrem je utfené, mizeme pokracovat. Pfidame mandlovou moucku,

ale abychom ji ,ziskali“, je potfeba zodpovédét par otdzek ohledné dalsi
z ,,potravinovych” kyselin — kyseliny mandlové.

6. a) Doplite nize uvedené schéma pfipravy kyseliny mandlové o chybéjici

slouceniny.

Napovéda: prvni dva kroky se daji shrnout do procesu znamého jako kyanhydrinova
syntéza.

OH
+ NaHSO3 — SOsNa
oH OH
SONa *+ D — CN + ¢
OH

e d + e

CN * HCI + 2H0

b) Vychozi sloucenina ma s kyselinou mandlovou souvislost i v praxi, a to
nejenom tu, ze slouzi jako vychozi latka pro jeji syntézu. Jako co se tato
sloucenina pouziva v této souvislosti?

Napovéda: Nejedna se o ptimo chemické vyuziti, ale spiSe o praktické vyuziti
vlastnosti této latky.

Nyni je potieba susenky dochutit, k tomu nam poslouzi skofice, jejiz esencialni

olej se z Casti sklada ze samotné kyseliny skoficové.

7.

Tato kyselina se ptipravuje kondenzaci benzaldehydu s acetanhydridem. Po
jakém védci jsou tento a jemu podobné procesy pojmenovany? Za jakych
reakénich podminek probiha, stejné jako procesy podobné této konkrétni
reakci?
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8. Pfi pfipravé kyseliny skoficové vzniklo 19,5 g kyseliny skoficové Uloha ¢&. 3: Fialova (10 bodii)
(vytézek 70 %). Autofi: Tereza Dobrovolna, Jan Hrube$
a) Kolik ml benzaldehydu a acetanhydridu bylo potieba pro reakci? Mnozstvi 1. pH = —logay,o+

pouzitého acetanhydridu odpovida 156 % stechiometrického mnozstvi. o . L . L .
pH je zaporné vzatym dekadickym logaritmem aktivity iontl H3O*. Aktivitu

M (k. skoficova) = 148,17 g/mol; M (benzaldehyd) = 106,13 g/mol; vSak lze pro zfedéné roztoky vcelku supokojujici presnosti ztotoznit
M (acetanhydrid) = 102,09 g/mol; p (benzaldehyd) = 1,042 g/ml; s koncentraci.
p (acetanhydrid) = 1,082 g/ml ) . .. . .. .

2. Pufrem je smés slabé kyseliny a jeji soli, pfipadn¢ slabé zasady a jeji soli.

b) Katalyzator nutny k reakci je v hmotnostnim poméru s benzaldehydem 1:2 . . i . ., .
(hmotnost benzaldehydu pro tyto potfeby zaokrouhlete na celé &islo). Tento Ptiklady pufrii moho?'byt octanovy pufr, fosfatovy pufr, Schwarzenbachiv pufr
katalyzator se vyrabi dehydrataci svého hydratu. Jaky hydrat se pouziva? (NH4Cl a NH;) a dalsi.

Kolik g daného hydratu bude potieba na vyrobu potiebného mnozstvi 3. Neutralni prostiedi:
katalyzatoru?

A nakonec pfidame tajnou ingredienci, ta se bézn¢ vyuziva pro zvyraznéni chuti
a nalezneme ji jist¢ v kazdé domacnosti. ,,Jeji* kyselina vSak hraje roli v procesu
zpracovani suSenky poté, co ji pozieme.

9. a) O jakou kyselinu jde? Uved’te ndzev (,,podle ingredience”), systematicky
nazev a vzorec.

I| kosyl
. NP . ~ glykosy
b) Kde susenka tuto kyselinu na cesté naSim télem potka? glykosyl

¢) Pfijakém procesu se uplatiiuje? Zésadité prostfedi:

d) Jaké ma konkrétni funkce (2)?

(¢]
\glykosyl

Kyselé prostiedi:

|
glykosyl

o}
\glykosyl
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Niz$i rozpustnost nez halogenidy maji pouze sulfidy. I pfes skutecnost, Ze
Ks(Bi2S3) << Ks(CuzS), je nejméné rozpustnou slouc¢eninou z nabizenych sulfid
meéd’ny. Absolutni porovnani (od nejméné do nejvice rozpustné soli):

s(Cu,S) < s(Bi,S3) < s(Agl) < s(AgBr) < s(Ca3(P0,),) < s(AgCl)

9. Z nabizenych sloucenin jsou solemi pouze KI a Pb(NO3),, ob¢ jsou vSak velmi
dobfe rozpustné, a proto pro Zadnou neni souéin rozpustnosti definovany.

10. Rovnovahu posouva pfitomnost chloridovych aniontti (efekt spole¢ného iontu),
proto pro tuto reakci plati:

Ks = [Ag™] - [CI"] = s - (s + com)
s 4+ ¢y - S-Kg =0
s(AgC) = 1,60-10"° mol - dm™3

Rozpustnost se o n¢kolik fadd snizi.

Otazka 1 — 0,3 bodu, 2 — 0,3 bodu, 3 — 1 bod, 4 — 0,2 bodu, 5 — 0,8 bodu,
6 — 0,4 bodu, 7 — 1,6 bodu, 8 — 1,7 bodu, 9 — 0,2 bodu, 10 — 0,5 bodu.
Celkem 7 bodu
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Uloha &. 5: Na vinach TNT (8 bodii)
Autor: Adam Jaro$ i

Smrt hangar miru
S oblohy srazen

teplomeéru 20

Vytryskla na zem 00 7
0.4 0,8 1,2 -1,6

(Uryvek z basné Mésic na kiidlech) e

Je tomu krasn€ kulatych 35 a 60 let, kdy se Jaroslav a Jaroslav stali laureaty
Alfredovy ceny, kterd je udélovana za piinos spolec¢nosti. Ackoliv jsou si pole jejich
pusobnosti na hony vzdalend, poji je misto a doba narozeni a také fakt, ze jsou
vyznamnymi Geskymi nositeli zminéného ocenéni (ne vSak jedinymi'®). Autor
ulohy si dovolil spojit vSechny tfi osobnosti ve slovni hficce, ktera je ukryta v ndzvu
ulohy.
1. Zjistéte piijmeni obou Jaroslavii i Alfreda a vysvétlete, jak kazdy z nich souvisi

s nazvem této tlohy. V jakych oblastech ziskali Jaroslavové onu cenu?

V uvodu ulohy lze také nalézt Gryvek z basné, ve kterém je zamérné vynechano
dalsi pojitko mezi obéma Jaroslavy. Jde o jeden ze dvou prvki (X), které se za
standardnich podminek vyskytuji v kapalném skupenstvi.

2. Jaky prvek byl vynechan z Givodni basné a ¢im je zplsobena jeho kapalnost?
Ktery prvek je vlivem stejnych efektl neobvykle zabarven, a byl proto od svého
objevu povazovan za obzvlast’ hodnotny?

Nam blizky Jaroslav ziskal ocenéni za objev analytické metody, ktera je dodnes
Siroce vyuzivana. Ackoliv je pti ni vyuzivano riznych typu elektrod, ta s prvkem
X ma jednu zasadni vyhodu.

3. Jak se nazyvé vynalezena metoda? Co je vyhodou kapalné elektrody?

Na obrazku v uvodu tulohy je zobrazen jednoduchy vystup méfeni danou
metodou, ktera nam umoznuje zkoumat latky rozpusténé v roztoku jak kvalitativné
(o jakou latku jde), tak i kvantitativné (kolik latky se v roztoku vyskytuje).
K vypoctim spjatym s touto metodou pfispél dalsi védec, tentokrat slovenské
narodnosti, Dionyz Ilkovi¢, se svou rovnici pro difuzni proud

1 21
lq1im = kzFD2mstsc,

kde k je konstanta o hodnoté 0,627-1072 m? kg2, z je pocet elektront potiebnych
k redukci jedné Castice analytu, F je Faradayova konstanta, D je difuzni koeficient,

10 https://cs.wikipedia.org/wiki/Gerty Coriov%C3%A1

https://cs.wikipedia.org/wiki/Carl_Ferdinand Cori
https://cs.wikipedia.org/wiki/Peter Gr%C3%BCnberg

21



Korespondencni Seminai Inspirovany Chemickou Tematikou, ro¢nik 18, série 2

m je pritokova rychlost prvku X sklenénou kapilarou (méfici elektroda), t je doba,
po kterou visi kapka prvku X konci kapilary, a c je koncentrace analytu.

4. Na zékladé Ilkovicovy rovnice odhadnéte, jak se zméni hodnota limitniho
diftizniho proudu, zdvojnasobime-li koncentraci stanovované latky.

Samotné métfeni komplikuje pfitomnost redukovatelného plynu v atmosfére —
vzhledem k jeho relativné vysoké koncentraci by jeho vlna v grafu prekryla
stanovovanou latku. Roztok se vzorkem je proto nutné pfed zacatkem méfeni
dikladné probublat inertnim plynem a v prubéhu méteni udrzovat stalou atmosféru
inertniho plynu nad roztokem.

5. O jaky redukovatelny atmosféricky plyn jde? Jakym inertnim plynem jej lze
odstranit z roztoku?

Uvazujme nyni, Ze jsme pfipravili vlastni FeCls piimou syntézou z kovového
zeleza a plynného chloru. Po rozpusténi a zméfeni naSeho vzorku vidime dvé viny
(podobné jako na Obrazku 1) — kazd4 odpovidé redukci na elektrodé. Méfenou
latku lze totiz charakterizovat pomoci ptlvinového potencidlu, Ei., kterym lze
rozliSit 1 riizné oxidacni stavy téhoz prvku.

current

potential
Obrézek 1: Graficky zaznam méfeni, ktery ukazuje redukci dvou riznych latek.

6. Jakym reakcim iontd Zzeleza na povrchu elektrody odpovidaji dvé nami
pozorované viny?

Bohuzel jsme pfi syntéze FeCls Setfili s chlorem a na$ produkt je znecistén
FeCl,. Muzeme vsak jednoduse zjistit, jaky je obsah neCistot. Prvni pozorovana
vlna dosahla /4 jim = 10,5 pA, druha Igim = 25,4 pA.

7. Jaky je obsah necistoty ve stanovovaném vzorku za ptedpokladu, ze parametry
m a t zIlkoviovy rovnice jsou v pribéhu méfeni konstantni? Jaky by byl
pomér /4 jim danych vin, kdyby byl vzorek Cisty FeCl;? Difuzni koeficienty pro
jednotlivé ionty jsou D(Fe?") = 0,71 m?s™' a D(Fe’") = 0,6 m?s.
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s(AgBr) = 7,94-10"" mol : dm™3
s(Agh) = 1,22-10"% mol - dm™3

b) Pro kvantitativni stanoveni je nejlepsi pouzit anion, ktery se nejvice srazi,
tedy zachyti pfitomnost stiibrnych kationti pfi co nejniz§i koncentraci.
Nejméné rozpustny z nabizenych je Agl.

Piidavkem Ag" k roztoku halogenidu vzniknou $patné rozpustné slouceniny
AgX. AgClje bila srazenina, ktera na svétle fialovi, Sedne az Cernd; je rozpustna
v amoniaku. AgBr je mirn¢ nazloutld srazenina, kterd na pfimém svétle Sedne;
je rozpustna v koncentrovaném amoniaku, v roztocich rozpustnych kyanidii
a thiosirant. Agl je zluté fotocitliva srazenina nerozpustna ve zfedéné kyseliné
dusi¢né, v koncentrovaném amoniaku béla, ale nerozpousti se.

¢) Fluorid stfibrny je ve vod¢ velmi dobfe rozpustny. Souc¢in rozpustnosti ma
smysl uvadét u §patné rozpustnych soli.

Ks(Cas(P0,);) = [Ca**]® - [PO,*]* = (35)* - (25)* = 108s°

s(Ca3(P0,),) = 2,78-10"°mol - dm™3

Ks(CuyS) = [Cu*]? - [$27] = (25) - s = 4s°

3KS

s = 4

s(Cu,S) = 1,71-107% mol - dm™3

Ks(BiyS;) = [Bi3*]2 - [S27]® = (25)% - (35)® = 108s5

= |To8

s(Bi,S3) = 1,71-10"** mol - dm™3
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b)
na 100 g vody se vylouci: 79,2 g — 62,9 g = 16,3 g krystalt
79,2 g soli ... 16,3 g krystald
225,0 g soli ... Myysarg

2250g - 163¢g
Myrystaly = 7928 - 46,3 g

¢)
v roztoku zbude: 225,0 — 46,3 g = 178,7 gsoli
79,2 g soli... 100 g vody
178,7 g soli ... myeqy

178,7g - 100 g
Myody = 792 g_ = 225,6¢g
Mroztoku = Myody T Msoli = 225,68 + 178,7g = 404,3 g
d)
79,2 g soli ... 16,3 g krystald
178,7 g soli ... Myrystag
178,7g - 16,3 g
Myrystaly = 7928 - 368¢g

6. Chromova zlut (systematicky chroman olovnaty PbCrOs) se pouziva naptiklad
pro vyrobu barviv a pigmentl (kolni autobusy v USA!!; restauratorstvi, ve
vlasové kosmetice, dfive také pro barveni textilii), dale v pyrotechnice, pro
vyrobu fotocitlivych materiala ¢i detergentd.

Pb(NO3)2 + KoCrO4 — PbCrO4 + 2 KNO3
7. a) Pro vSechny slouceniny ze zadani plati:
Ks = [Ag?] - [X]=s-s =s?

s(AgCl) = 1,26 -10">mol - dm™3

1 https://en.wikipedia.org/wiki/School bus yellow
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Reseni uloh 1. série 18. roéniku KSICHTu
Uloha ¢&. 1: Modra (11 bodi)
Autorka: Tereza Dobrovolna
1. NAKONEC VITEZI MYSKA, ZAJICKOVI SE ZLOMILA PASTELKA.
2. 3 [Fe(CN)]* + 4 Fe3* — Fey[Fe(CN)els
V analytické chemii pro diikazové reakce piitomnosti Fe** iontd.

3. Nazev je historicky. Zluta krevni stl se dfive pfipravovala tavenim K,COs
s dusikatymi slozkami odpadu z jatek: krvi, ktizi nebo masem mrtvych zvitat.

4. Ks[Fe(CN)g] + 6 HCl — 6 HCN + FeCl; + 3 KCI

5. m(mys) = 45 g; LD(K3[Fe(CN)s]) = 3 mg kg '; m(HCN) = 40 pg;
M(HCN) = 27,026 g mol™!; M(K;3[Fe(CN)g])= 329,24 g mol™
m(HCN)
M(HCN)

n(HCN) = =40-10°g/27,026 g mol™! = 1,48 - 1076 mol

n(Ks[Fe(CN)s])= n(HCN) / 6= 1,48 - 10 mol / 6 = 2,467 - 10~ mol

m(K;3[Fe(CN)]) = n(K3[Fe(CN)¢]) - M(K;3[Fe(CN)g]) = 2,467 - 10~ mol
329,24 gmol ' =8,122 - 10° g= 0,081 mg

troj¢lenka, pfima uméra: 3 mg ... 1000 g; xmg ... 45 g
— x=(45/1000) - 3=0,135 mg
0,135 mg — 0,081 mg = 0,054 mg

Myska snédla asi 0,081 mg cervené krevni soli. Aby se otravila, musela by
sporadat jest¢ 0,054 mg K3[Fe(CN)g].

6. M&d: v nepiitomnosti kysliku jako bezbarvy deoxyhemocyanin s Cu', po
navazani O, jako modry oxyhemocyanin s Cu™.

e,

7. Vétsina ¢lenovet a mekkysa (vyjimka zijici u nas: okruzak plosky).

Obrazek 1: Baeyerova-Drewsonova syntéza indiga
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9. Pumiliotoxin se zvifeti zasazenému Sipem dostane do krevniho ob&hu a usmrti

jej. V pfipadé poziti jed prochazi travici soustavou a do krve se nedostane.

10. Zabky si vysoce jedovaté latky nevytvéaieji samy, ale ziskavaji je z potravy.
V piirodé se zivi jedovatymi Zivo&ichy (mravenci, roztoi). Zaby drzené v zajeti
jedovaté sekrety postradaji, protoze je chovatelé krmi jinymi nejedovatymi
zivocichy (cvrcky, octomilkami, chvostoskoky, stinkami).

11. N(my3) = 10; m(mys) = 45 g; LD(pumiliotoxin) = 2,5 mg kg™'

trojClenka, pfima iméra: 2,5 mg ... 1000 g; x mg ... 450 g — x = 1,125 mg

Na otraveni 10 mysi je tfeba 1,125 mg ¢istého pumiliotoxinu.

12. p(Gspéch) = 0,6; N(8ipt) = 10; 2 netspéchy a 8 tspéchl

binomické rozdéleni: () - 0,6° - (1 — 0,6)1°~% = 0,121
Pravdépodobnost, ze pii stfileni 10 Siptl indidni dvakrat minou, je asi 12 %.
jev opacny: mezi zabitymi jedinci nebude Myska Cestovatelka:
P =(()/(3)) =02

P=1-0,2=0,8

Pravdépodobnost, Ze mezi zabitymi jedinci bude Myska Cestovatelka, je 80 %.

Otazka 1 — 3 body, 2 — 0,5 bodu, 3 — 0,1 bodu, 4 — 0,4 bodu, 5 — 2,5 bodii,

6—0,2 bodu, 7— 0,1 bodu, 8 — 0,5 bodu, 9— 0,2 bodu, 10— 0,2 bodu, 11— 0,5 bodu,
12 — 2,8 bodii. Celkem 11 bodii.
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Uloha &. 2: Zluta (7 bodir)
Autorka: Tereza Gistrova

1.

Ne, alchymisté nepfipravili zlato, pouze stl, ktera ho vzhledové pfipominala.
Kromé jadernych reakci transmutaci prvku nelze provést. Tato reakce byva
nazyvana zlaty dést kvili zlatavym krystalkiim jodidu olovnatého v roztoku,
které se postupné usazuji u dna (viz prvni odkaz v ¢asti Literatura). Na obrazku
je zlatice prostiedni (Forsythia intermedia), lidové ¢asto nazyvana rovnéz zlaty
dest.

Slouceniny olova jsou obecné toxické, pfi manipulaci je potieba dbat na
bezpecnost a po provedeni pokusu nevylévat zbylé chemikalie ,,do kanalu®.
Kyselina dusi¢na je velmi silnd kyselina s oxidacnimi G¢inky, ktera ve vyssi
koncentraci reaguje s mnozstvim organickych latek a pii kontaktu s kazi
zanechdva zluté skvrny. Pfi rozsahlejSim poleptdni mohou rany zacit hnisat. Pii
zahtivani roztokl k varu je také dulezité davat pozor na skryty var — vykypeéni
smési lze do jist¢ miry zabranit napfiklad vlozenim varnych kaminku.
I vznikajici vedlejsi produkt miize pfedstavovat nebezpeci: dusi¢nan draselny
se bézné pouziva v pyrotechnice jako zdroj kysliku pro hofeni. Na zavér je také
dobré si uvédomit, ze studené sklo vypada stejné jako horké.

Plumbum dulcis — dusi¢nan olovnaty Pb(NOs),; kalii iodidum — jodid draselny
KI; luéavka — kyselina dusi¢nda HNOs; voda — oxidan H»O. Jedna se o srazeci
reakci (uznavané i konverze, podvojna zaména nebo jiné smysluplné odpovédi).

Pb(NO3)2(aq) + 2 KI (aq) — Pbl (s) + 2 KNO;s (aq)

144,0 g soli ... 100 g vody
42,0 g soli ... myqqy vody

42,0g - 100 g
Mvody = " 1440g

=292g
79,2 g soli... 100 g vody
225,0 g soli ... myeqy vody

2250g - 100g

Myody = 7928 = 2841¢g

Mroztoku = Myody T Msoli = 284,18 + 225,0g = 509,1¢g
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