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Korespondenc¢ni seminar probiha pod zastitou
Prirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy
Hlavova 2030

128 43 Praha 2

Mili priznivci chemie i ostatnich prirodovédnych obori!

Pravé drzite v rukou zadani lloh Korespondenéniho Seminére Inspirovaného
Chemickou Tematikou, KSICHTu. Uz devatym rokem pro vés, stfedoskolaky,
KSICHT pripravuji studenti a pracovnici Prirodovédecké fakulty Univerzity
Karlovy, Vysoké skoly chemicko-technologické, Prirodovédecké fakulty Masa-
rykovy univerzity a Pfirodovédecké fakulty Univerzity Palackého.

Jak KSICHT probiha?

Korespondené¢ni seminar je soutéz, pri niz si vy, resitelé KSICHTu, dopi-
sujete s nami, autory, a naopak. Vy nam poslete reseni zadanych tloh, my
vSe opravime, ohodnotime a zasSleme vam je zpatky s prilozenym autorskym
feSenim a péti tlohami nové série. To vSechno se za cely Skolni rok ctytikrat
zopakuje.

Jak se tedy muzete stat resiteli KSICHTu?

Neni nic jednodussiho! Staéi se jen zaregistrovat' na nasich webovych stran-
kich. ReSeni nam poté muzete posilat bud klasicky na adresu KSICHT,
Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 2030, 128 43
Praha 2 nebo elektronicky pres webovy formuldr? jako soubory typu PDF.

V piipadé jakychkoliv dotazu ¢i nejasnosti se na nés prosim kdykoliv obratte
e-mailem ksicht@natur.cuni.cz.

Kazdou lohu vypracujte na zvldstni papir (aspon forméatu A5, mensi kusy
papiru maji totiz tendenci se ztracet), wvedte svoje celé jméno, ndzev a cislo
ilohy! ReSeni piste ¢itelné, vézte, ze nemiizeme povazovat za spravné néco, co
nelze precist.

V pripadé, ze posilate tlohy pies webovy formulér, ulozte kazdou tlohu do
samostatného souboru typu PDF a nezapomente v zahlavi kazdé stranky uvést
svoje celé jméno, ndzev a ¢islo ulohy! Vice informaci o elektronickém odesilani

Thttp://ksicht.natur.cuni.cz/prihlaska
’http://ksicht.natur.cuni.cz/odeslani-reseni
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feSeni naleznete primo na strance s formularem. Neposilejte ndm prosim naske-
novand resent, nebot jsou Casto velice §patné ¢itelna. Vyjimkou jsou nakreslené
a naskenované obrazky, které pripojite k reseni napsanému na pocitaci.

Do teseni také piste vSechny vase postupy, kterymi jste dospéli k vysledku,
nebot i ty bodujeme. Uvedte radéji vice nez méné, protoze se muze stat, ze za
strohou odpovéd nemizeme dat témér zadné body, ackoli je spravné. Reseni
vypracovavejte samostatné, nebot pii spolecném reseni se spoluresitelé podéli
o ziskané body rovnym dilem.

KSICHT na Internetu

Na webovych strankdch KSICHTu? naleznete brozurku ve formétu PDF a
rovnéz aktualni informace o pripravovanych akcich.

Pokud méte dotaz k tloze, muzete se zeptat primo autora na e-mailové
adrese ve tvaru jmeno.prijmeni@ksicht.natur.cuni.cz. Jestlize ma tloha vice
autori, piste prvnimu uvedenému.

Tipy, triky

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

Anketa

Mili Tesitelé, jsme radi, ze se ucastnite KSICHTu. Snazime se, aby vam
feseni tloh nepfineslo jen pochvalu vyucujiciho chemie, protoze jste fesili ilohy
zrovna z jeho predmétu, ale aby vam seminaf prindsel co nejvice znalosti,
moznosti k zamysleni a snad i trochu zabavy. Potfebujeme proto znat vas nazor.
Byli bychom velmi radi, kdybyste si nasli chvilku na zodpovézeni nékolika mélo
otazek?®. Pfedem vdm dékujeme za pomoc a piejeme vam hodné ispéchil nejen
pri reseni uloh KSICHTu.

Zavérecné soustredéni KSICHTu

Od 13. do 17. ¢ervna se v Praze na Prirodovédecké fakulté Univerzity Karlo-
vy uskutecéni soustfedéni KSICHTu. Na programu budou prednasky z rtiznych

3http://ksicht.natur.cuni.cz
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oblasti chemie a préace v laboratori. Laboratorni tlohy se budeme snazit sesta-
vit tak, aby si na své prisel jak zacatecnik, tak i zkuseny chemik. Samoziejmé
nebudou chybét ani hry na odreagovani. Ubytovani bude hrazeno. Mame kapa-
citu pro 30 ucastnikl, pokud se vas prihldsi vic, bude rozhodovat pocet bodi.
Miéte-li zadjem, urcéité se prihlaste, bez ohledu na to, jak si ve vysledkové lis-
tiné stojite. Pokud se chcete soustfedéni ztcastnit, vypliite prosim formuldi®
na webovych strankach KSICHTu nejpozdéji do 3. kvétna. Podrobnosti o sou-
stfedéni zverejnime na odkazované strance v kvétnu, kdy vas rovnéz budeme
informovat e-mailem.

Termin odeslani 4. série

Série bude ukoncena 2. kvétna 2011. Vyfesené ulohy je tieba odeslat

nejpozdéji v tento den (rozhoduje datum postovniho razitka ¢i ¢as na serveru
KSICHTu).

Shttp://ksicht.natur.cuni.cz/akce-ksichtu
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Uvodnicek

Drahé Ksichtacky, drazi Ksichtaci,

po kratké odmlce naplnéné usilovnou praci naseho kulinéiského tymu si vam
dovolujeme naservirovat svézi jarni sérii chemickych dloh navrzenou special-
né pro vas. Béhem jejiho objevovani pocitite osobitou vyjimecénost jednotlivych
zpusobt zpracovani materialu, danou charakteristickym rukopisem nasich zku-
senych autort. Zdanlivé nesourodé prvky v nich nalezly spole¢nou reé, ve které
se jejich prirozend divokost snoubi s rafinovanou preciznosti.

Nase menu zahéjime delikatnim hors-d’oeuvre, dukladné promichanym hor-
monalnim saldtem podavanym na osm zpusobi s drobenou pismenkovou tajen-
kou. Jako vhodnou prilohu doporucujeme ucebnici fyziologie. Druhym chodem
je maléd pozornost kuchyné nabizejici prirez tim nejlepsim z chemickych recep-
tur minulych staleti. Snad kazdy si v tomto oblozeném talifi témat musi nalézt
chut svého srdce. Prvni hrebem vecera je pak reaktivni organokovové prekvape-
ni. Nenechte se zaskoc¢it prvnim dojmem, ktery muze netrpélivého zac¢itecnika
ponékud odradit. Pokud vénujete tomuto organochemickému spojeni dostatek
casu se rozvinout, naleznete ohromujici paletu komplexnosti, ktera dokonale
vyvazi pocateéni trpké tény. Jako druhd pozornost kuchyné pro dokonalé vy-
traveni bude podavan Marysin otrusikovy sorbet se zlatou polevou z éerstvé
vysrazeného auripigmentu. Pripravte se na chut, na kterou budete vzpominat
do konce zivota. Pfehlidka naseho kuchatského umu bude zavrsena vzdusnym
desertem dvou barev, ve kterém lehkost prvni slozky prijemné kontrastuje s
usedavou zemitosti slozky druhé. Vérim, ze s vyse predlozenou nabidkou bu-
dete maximalné spokojeni a budu se tésit na shledanou pfi nejblizsi nasledujici
gastrochemické udélosti.

Honza Havlik

P. S. Nevynechejte prilezitost ohodnotit KSICHT v anketé, stejné jako bajecné
akce KSICHTu — jarni vylet do Blanska (15.-17. dubna) a zdvérecné soustie-
déni (13.-17. ¢ervna)!
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Zadani aloh 4. série 9. roéniku KSICHTu

Uloha é&. 1: Osmismérka 11 bodu
Autori: Petr Distler a Eva Vrzackova

Kazdy z nds alespori jednou v Zivote slysel vetu: ,To s te-
bou ty hormony tedy pékné lomcuji!“ Podle této véty se miize
zddt, Ze hormony nejsou k nicemu uZitecné a jen pridéldvaji
rodicum holek a kluki v puberté vrasky na cele. Abychom se
utvrdili, Ze tomu tak nent, podivime se v letosni osmismeérce
hormonim blize na zoubek. A na pomoc si vezmeme mra-
vence. Proc¢ praveé mravence? Pokud budete stejné pilni jako k
oni a pustite se do lusténi, odpovéd se brzy dozvite!
Ucitelka si pri chemii vSimne Spatné vycislené rovnice: ,Pepicku, a kam se
ti podély ty dvé molekuly kyseliny mravenc¢i?“ ............ S e ¢ dusuje se
zak, ,.........! (Dokonceni naleznete v tajence po vylusténi.)

VAYNILEREBIGSNCIJN
AALYNOMOREFNOTIYADO
GYSDAZATOOOIMSTDR
NLDOOUEMLUXNAPORE
NNUIPSXIZUYOTEKET
EOIKORTIKOTROPTINS
GMRNAREENTIOYTNNAE
OLAAOGESRYCHRETITLG
RPAPDTOTIOITOLNTIO
TNIITURINSNNDPYYNR
SNCITEECLOKOIHNOP
EINZULINLSNJNTINE
AVOSICSBAANTILESYK
YNEGORDNALKRSDPTLM
TYROTROPINITIAYIJE
NOMROHTARAPNMRRAYV
TESTOSTERONENETBZC
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Latky ukryté v osmismérce

1.

@

22.
23.
24.
25.
26.
27.

latka produkovand dieni nadledvinek — spojena se stresem, neurotrans-
miter

regulace Na™ a K v distalnim kanélku

latky anabolické povahy, podileji se na projevu pohlavi

inhibuji prodluzovani korenti a stimuluji prodluzovani prytu, reguluji tro-
pismy

stimuluji dlouzivy rist, Géinkuji ve velmi malych mnozstvich, nezbytné
pro vytvoreni a rust pylové lacky, latky steroidni povahy

stimuluji bunécné déleni a oddaluji senescenci

latka zptsobujici druhotné Zzenské znaky

plyn, umoznuje dozravani plodt a opad listd

v hmyzi 1isi se podileji na komunikaci

pusobi na vajecniky, produkovan adenohypofyzou

. podporuji dlouzivy rust prytu, stimuluji kveteni

. zvysuje hladinu glukosy v krvi

. peptid, ktery umoznuje propustnost glukosy do bunék

. podili se na zabudovavani vapniku do kosti

. ovliviiuje ¢innost kiry nadledvinek

. reguluje transpiraci formou uzavirani pruduchi, indukuje dormanci
. latka odvozend od tyrosinu, patfici mezi katecholaminy

. ovliviiuje stahy délozniho svalstva a laktaci

dekalcifikace — zvysuje hladinu vapniku v krvi

. zpusobuje stépeni bilkovin v zaludku
. latka steroidni povahy, kterd zabranuje tvoreni dalSich vajicek v dobé

téhotenstvi

podili se na ristu celého organismu

zpusobuje druhotné muzské znaky

latka produkovana stitnou zlazou, odpovida za latkovy metabolismus
aktivni v zdsaditém prostredi, stépi bilkoviny

pusobi na stitnou zldzu, produkovan adenohypofyzou

reguluje vydej vody v ledvinach

Popsanym latkam pritadte nazvy a najdéte je v osmismérce.

. Po vyskrtani vsech slov dostanete tajenku. Jak zni?

Jisté jste si vSimli, ze v osmismérce nebyly uschovany pouze hormony, ale
i jeden druh jinych latek? Jak se tyto latky obecné nazyvaji a kteri zastupci
se v osmismeérce nachézeli?
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10.
11.

. Jaky typ zlazy obecné produkuje hormony? Jak jsou nasledné hormony

transportovany po téle?
Rozdélte vyse uvedené hormony na rostlinné a zivocisné.

Napiste tTi strukturni kategorie, do kterych by se daly zafadit hormony
z osmismeérky.

Poznamka: Stac¢i ndm jen 3 strukturni kategorie, vytvorit by se jich dalo vice.
Nakreslete strukturu latky 1 a latky 24.

Strucné vysvétlete, jak se projevuji nasledujici nemoci a ¢im jsou zptisobe-
ny:

(a) kretenismus

(b) diabetes mellitus I. typu

(c) Basedowova nemoc
Kde se v téle nachézi latka 25 a jaka je jeji funkce?
Jak byste dokédzali latku 87

V osmismérce se nachdz{ dva protichtidné (antagonistické) pary. Vytvorte
tyto dvojice.
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Uloha &. 2: Chemie nap¥i¢ stoletimi 8 bodu
Autor: Katerina Heczkova

Lidé se s chemii setkdvaji po celou dobu své existence,
at uz si to uvedomugi, nebo ne. Ohen, kvaseni, vyroba oce-
li, plastovd vldkna. Za dlouhou dobu existence alchymisti
a chemiku byly vysvétleny nejruznéjsi ,zahady“ a vznikaly
nejruznéjsi latky. Na nekteré se podivame bliZe.

Cva 70 000 p¥. n. L.

Asi desetileté dité clovéka neandertdlského se snazi vyskrabat na piikry
sraz. ,Nelez tam, spadnes, zabijes se,“ boji se matka. Vtom se pod malym
dobrodruhem propadne zem a spadne do podzemni jeskyné. Jesté nez naposle-
dy vydechne, uvidi nad sebou obrovské zuby néjaké prisery.

1. Jak vznikaji krapniky v jeskynich? Popiste i chemickou rovnici.

2. Co jsou tzv. ,psi jeskyné“? Byli byste Gspésni, kdybyste si v takové jeskyni
chtéli posvitit louci?

Cheops 2515 pr. n. L

Faraon hledi pres Nil smérem k tdoli, kde se to jen hemzi délniky. Vyborné,
jesté poslednich par tahu stétcem a zaddusni komora bude hotova. Pohlédne na
nebe. Re je dnes nemilosrdny. Sklopi zrak k pfichazejicimu poslovi, ktery mu
predava papyrovy svitek. V tom ho za¢nou pélit o¢i. Automaticky si je promne.
Pri pohledu na ¢erné Smouhy na ruce tise zakleje.

3. Jakou slouceninu tézkého kovu obsahovalo ¢erné barvivo, které pouzivali
Egyptané k liceni? Mélo jeji pouziti negativni G¢inky na zdravi?

4. Zjistéte, jestli je mozné rozpustit papyrus v octu, a pokud ano, popiste déj
rovnici. Pokud ne, navrhnéte jiné rozpoustédlo.

Dynastie Tchang 808 n. 1.

Generalové vchazeji do dveti s hlubokou tiklonou. Nesou cisari dobré zpravy,
povstalci byli opét porazeni. Tentokrat snad jiz definitivné. Cisar, zahaleny
v hedvdbném rouchu, si koneéné oddechl. Cerny prach, kterj nedévno objevil
jeden alchymista, se bude hodit na oslavné ohnostroje.

5. Méame k dispozici 28,6 g siry. Co dalsiho a v jakém mnozZstvi musime pridat,
abychom vyrobili ¢erny prach (15:3:2)?
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6. Jaka je primarni a sekundarni struktura hlavni slozky vlaken pfirodniho
hedvabi?
Alfred Nobel 1888 n. 1.

,Obchodnik se smrt{ je po smrti!l“ Pfesné tato slova byla nadpisem ¢lanku
jednoho francouzského deniku, ktery vysel dnes rano. Védec nevéri svym ocim,
ze nékteri lidé mohou mit radost z jeho idajné smrti. ,,/ Takhle to nenechdm!“
fekne si a zacne psat svou zavet.

7. Pro¢ se do dynamitu pridava jedla soda?

8. K ¢emu se pouziva glyceroltrinitrat v mediciné?
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Uloha &. 3: VSestranny katalyzator 14 bodu
Autor: Ondfej Simtinek

Rada vijznamnijch chemickyjch objevii spatiila svétlo své-

Ereay - ta uplnou ndhodou. Constantin Fahlberg objevil sladkou chut
N\ sacharinu diky tomu, Ze si pred odchodem z laboratore na

/ obed neumyl ruce. Barnett Rosenberg objevil cytostatické

\/ LTVAB \ ucinky cis-platiny pri zkoumdni vlivu elektrického pole na
e zZivotni cyklus bakterii. O notoricky zndmém penicilinu si-

\_ 1o Alezandra Fleminga snad ani netreba psdt. A ani nase
tajemnd ldtka X na tom se svym objevem nent jinak.

Roku 1978 provadéli I. R. Beattie a P. J. Jones syntézu trimethyldioxorhe-
nia. Poté ale byli lini a ponechali neumyté nadobi lezet v laboratori. Jaké
bylo jejich prekvapeni, kdyz po nékolika tydnech zjistili, Zze na nadobi vyrostly
bilé jehlicovité krystalky. Precistili je tedy sublimaci, a zjistili, ze tato bila,
lehce namodrala krystalickd latka taje mezi 106-112 °C, je stdla na vzduchu
a dobfe rozpustna ve vodé a organickych rozpoustédlech. Pomoci hmotnostni
spektroskopie byla zjisténa molekulovd hmotnost 249,24 g mol~!. Latka X byla
na svéte.

1. Nazvéte latku X a nakreslete jeji strukturni vzorec.

2. Syntetizovat latku X z trimethyldioxorhenia ptisobenim vzduchu se posléze
ukazalo byti dosti ekonomicky nevyhodné, a proto byla navrzena rada
dalsich syntetickych postupi. Zamyslete se, jaké ¢inidlo by se dalo pouzit
pro syntézu latky X z oxidu rhenistého a poukazte na hlavni nevyhodu
tohoto syntetického postupu.

Postupem casu byly objevovany vsestranné katalytické schopnosti latky X.
Na tomto poli nejvice zazaril W. A. Herrmann se svou vyzkumnou skupinou.
Podivejme se nyni na dva nejvyznamnéjsi typy reakci, jez dokaze latka X
katalyzovat.

Prvni z nich jsou reakce oxidativni, mezi nimiz vynikaji epoxidace alkenii.
Reaktanty jsou zde alken, ktery chceme oxidovat, a vodny roztok peroxidu
vodiku. Latka X zde figuruje jako prenase¢ peroxoskupiny.

3. Nakreslete strukturni vzorec alespon jednoho z adukti vznikajicich reakci
peroxidu vodiku a latky X.

4. Navrhnéte, v jakém obecném typu rozpoustédel by se tyto reakce daly
provadét, a svij navrh zdivodnéte.

10
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5. Poukazte na nejvyznamnéjsi problém této reakce, souvisejici s reaktivitou
vznikajicich epoxidi a vedouci ke vzniku vedlejsich produkti, a demon-
strujte ho na prikladu epoxidace isoprenu.

6. Navrhnéte a oduvodnéte zpusob, jak tomuto negativnimu jevu zamezit.
(Teoreticky moznych zptisobli je nesfetné, zaméite se proto na takové
z nich, které jsou snadno aplikovatelné v praxi.)

Druhym nejvyznamnéjsSim typem reakci, které latka X katalyzuje, je reakce
R, za jejiz objasnéni a vyvoj katalyzatori byla roku 2005 udélena Nobelova
cena za chemii. Narozdil od bézné pouzivanych katalyzatori reakce R, které
maji vyssi pracovni teploty, katalyzuje latka X reakci R jiz pfi laboratorni
teploteé.

7. Uvedte, jak se reakce R nazyva, jaky strukturni element musi obsahovat
jeji katalyzator (staci popsat slovy, ale pfesné) a uvedte jméno nositele
vyse uvedené Nobelovy ceny (pf{padné jména, pokud nositeld bylo vice).

Strukturni element katalyzatoru pro reakci R ovSem v molekule latky X
obsazen neni. Pokud bychom tedy latku X pouzili jako homogenni katalyzator
(tzn. pouze bychom ji rozpustili v reakénim roztoku), reakci R by nekataly-
zovala. Pro tyto ucely se latka X heterogenizuje vazbou na oxidické nosice,
vyznacujici se vyssi Lewisovou i Brgnstedovou kyselosti svého povrchu.

8. Na zakladé uvedenych informaci sefadte tyto oxidy z hlediska vhodnosti
pouziti jako nosi¢ latky X pro katalyzu reakce R a svou volbu zduvodnéte:
oxid titanicity, oxid niobi¢ny, oxid horecnaty, oxid kiemicity.

V dalsich bodech této tlohy pouzijeme jako modelovy nosi¢ latky X alumi-
nu, tedy oxid hlinity.

9. Pokud bychom chtéli provést heterogenizaci latky X na aluminu, ktera
nam jiz delsi ¢as lezi v laboratofi v bézné, uzaviené niadobé (tj. plastova
nebo sklenénd prachovnice s plastovym vickem), co by bylo nejprve nut-
né s aluminou provést, aby byla heterogenizace Gspésna a pro¢? (Obecnd
odpovéd na tuto otdzku nestaci, je nutné alespon trochu specifikovat, jak
konkrétné byste v tomto pripadé postupovali.)

Vazba latky X na aluminu probiha dvéma ruznymi zpisoby. Obou z nich se
na strané nosice ucastni atom hliniku. Majoritné vznika katalyticky neaktivni
usporadani, minoritné pak takové usporadani, jehoz ,tautomernim pfesmy-
kem* vznika katalyticky aktivni uskupeni, obsahujici pozadovany strukturni
element (viz otdzka 7). (Ke skute¢nému tautomernimu presmyku, jak ho zné-
te, zde nedochézi, ovSem produkt presmyku se na prvni pohled muze jevit

11
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byt tautomerem ptvodniho usporadani. Navic oproti tautomernimu presmyku,
ktery je vétsinou rovnovazny, je zde rovnovaha posunuta vyrazné ve prospéch
produktu, nebot timto presmykem dochézi ke vzniku znacné stabilni vazby

Al-0.)

10. Nakreslete latku X vazanou na aluminu jak prvnim, tak druhym zpu-
sobem. Pri vazbé druhym zpusobem pak nakreslete katalyticky aktivni
produkt ,tautomerniho presmyku*.

11. Napiste reakéni schéma prvnich dvou kroku reakce R, do niz vstupuje
propen jako reaktant a latka X, vidzana na aluminu, jako katalyzator.
(Mala napovéda: V prvnim kroku vznikd reakéni intermedidt, ve druhém
pak prvni produkt a ,pozménény“ katalyzdtor.) Pouze slovy ddle napiste,
jaké produkty mizeme ocekéavat v dalSich reakénich krocich.

12
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Uloha ¢&. 4: Po stopéch arsenu I 9 bodu
Autori: Alan Liska a Alice Jarosikova

Arsen je prvek, ktery se v prirodé bézine vyskytuje
ve velmi malém mnoZstvi, ale i v nizkych koncentracich
mohou byt nékteré jeho slouceniny wvelice toxrické. Nej-
zndmejst a také asi nejjedovatéjsi slouceninou arsenu je
ozid arsenity As,Og, zndmy téZ pod ndzvy jako arsenik,
otrusik c¢i utrejch. Jednd se o ldtku bez chuti ¢i zdpachu,
kterd byla vyuZivdna jako jed pro hubeni Skidci (napr.
hlodavci), ale nezridka se stala také prihodngm ndstro-
jem slouzicim travicum k usmrceni clovéka. Z literatury
je vsem jiste velmi dobre zndmy pribeh Marysy, kterd ve
stejnojmenné divadelni hre bratri Mrstika primichala svému muzi do kdvy pra-
ve arsenik. Nicméné této ldtce se budeme vice vénovat aZ v pristim dilu ilohy.
Arsen se vsak vyskytuje i v mnoha jinych zajimavijch sloucenindch nez zminény
jed.

1. Co se rozumi terminem mysak v kontextu sloucenin arsenu? A vite, kdo
byli arsenofagové?

Mineralu obsahujicich arsen je celd rada. Zde je nékolik z nich.

2. (a) Prifadte nasledujici vzorce k ndzviim mineralt a uvedte jejich barvu:

annabergit FeAsO,-2H,0 sedozelend
arsenolamprit | As,S, bezbarva, bild
arsenopyrit CaHAsO, -2H,0 cervenofialova
claudetit As,04 ocelové Sedd, nazloutld
erytrin As sedobila

farmakolit FeAsS cervend

realgar Ni;(AsOy),-8H,O | bild

skorodit Co4(AsOy), - 8H,0 | zelend

—
=
~—~

Jaky je rozdil mezi claudetitem a arsenolitem?

—~
o

) Arsen byvd fazen mezi takzvané metaloidy. Co to znamen4?

(d) Arsen se nejcastéji vyskytuje v pétimocné a trojmocné formé. Které
z téchto mocenstvi je vice toxické, Asv, nebo As™? Vysvétlete, co
znamend, je-li latka mutagenni, karcinogenni a teratogenni.

(e) Auripigment je minerdl ze skupiny sulfidi a ve starovéku byl vyuzivin

malifi jako pigment. Jaky byl ndzev tohoto pigmentu a jakou mél

barvu? Cim se lisi pigment od barviva?

13
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(f) Ponévadz se na prvn{ pohled muze zdat, Ze sloueniny arsenu nejsou
pro lidské zdravi nikterak prospésné, je zajimavé zminit slouc¢eninu X,
ktera v minulosti hrala urc¢itou roli v huméanni mediciné. Vite, k ¢emu
byla ve své dobé uzitecna, kdo ji zavedl do praxe a jaky trividlni nazev
se pro latku X vzil?

HO As:As OH

HCI.H,N NH,.HCI

Obrazek 1: Latka X

3. Auripigment se ve vodé témér nerozpousti. Nicméné na zdkladé znalosti
speciace systému a termodynamickych veli¢in charakterizujicich prislusnou
rovnovahu lze vypocitat slozeni vzniklé heterogenni soustavy v rovnova-
ze.

(a) Jaké je rozpustnost auripigmentu v ¢isté vodé? Uvazujte rozpoustéci

rovnovahu
As,S5(s) + 6 H,0 — 3H,S(aq) + 2 H;As04(aq), (1)
kterd je charakterizovdna souc¢inem rozpustnosti K (log Ky = —21,68

pii 25 °C). Vysledek vyjadiete v mg/l vody.

(b) Piedstavte si situaci, ze by roztok obsahujici mnozstvi As'™, které

jste vypocitali v predchozi otézce, byl pouzit jako pitnd voda (tj. také
k vafeni nebo primé konzumaci). Byla by voda s takovym obsahem
sloucenin As zdravi skodliva? Zamyslete se jak nad akutni, tak nad
chronickou expozici (pokud moZno, zduvodnéte sva tvrzeni piiklady
symptomt, které by se mohly vyskytnout).

4. Vzorek auripigmentu odebrany v pfirodé byl podroben kvantitativni ana-
lyze. Navazka o hmotnosti 0,1148 g byla c¢astecné rozpusténa ve 150 ml
mnozstvi pevnych necistot zfiltrovan a k filtratu bylo pfiddno 15 ml 65%
kyseliny dusi¢né. Déle byla smés povarena po dobu 30 min a po vychlad-
nuti byly odfiltrovany dalsi pevné zbytky. K filtratu bylo prilito tolik 25%
roztoku amoniaku, dokud se pH (sledované pomoci pH metru) neustali-
lo okolo hodnoty 8,5, a dale také 5 ml roztoku horké soli o koncentraci
3 moldm™3. Vznikl4d bezbarva krystalickd srazenina A byla po kratkém

14
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stani zfiltrovana, promyta jesté malym mnozstvim vody a povafena v ka-
dince s 10 ml roztoku (NH,),HPO, o koncentraci 1 moldm™2, ¢imz byla
prevedena v jinou nerozpustnou slouc¢eninu B. Po zfiltrovani a predsuseni
byla vyzihana v kelimku do konstantni hmotnosti latky C 0,0926 g.

(a) Na zdkladé znalosti rovnovahy (2), kterda popisuje rozpousténi As,Ss
v bazickych roztocich, ovérte, ze se za podminek popsanych v zadani
rozpustil veskery As,S; obsazeny ve vzorku auripigmentu. Tabelovana
hodnota rovnovazné konstanty je log K = 2,15, hustota 3% KOH je
p = 1,0242 gcm—3. Zanedbejte pro zjednoduseni vliv iontové sily na
odchylku aktivit od rovnovaznych koncentraci.

As,S4(s) + 20H ™ — AsS; + AsS(OH),” 2)

Objasnéte popsany Ctyrkrokovy postup vycislenymi chemickymi rovnicemi
a napiste vzorce latek A, B a C. Proc¢ bylo pii srazeni latky A podstatné
zvysit pH? Bylo by mozné hodnotu pH zvysit jesté vice (napf. na hodnotu
11)7 Vysvétlete proé¢ (ne).

(b) Ze znalosti vysledku provedeného gravimetrického stanoveni vypoctéte
obsah As,S; ve zkoumaném vzorku v hmotnostnich procentech.
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Uloha &. 5: Plynovy sbor ToméaSe Garrigua Masaryka 11 bodu
Autori: Tomas Fiala a Lukas Mikula

,Ddmy a pdnové, jd vds vitaim ma prvnim predsta-
veni Plynového orchestru Tomdse Garrigua Masaryka.
Odehrajeme vdm dnesni den cely nas repertodr, konkrét-
né pujde o jednu pisen a to Masarykovu oblibenou pisen
Ach synku, synku. Tomds Garrigue Masaryk tuto pisen
miloval, nebot jako jedna z mdla lidovych pisni md pod-
text ekonomicko-hospoddrsky a nikoliv milostne-sexudlni.
Dalsi duvod, pro¢ jsme si zvolili tuto pisnicku, je, Ze pisen bude doprovizena
mou hrou na heligonku. Piseni Ach synku, synku, Masarykova oblibend, je sho-
dou okolnosti také jedind, kterou jsem schopen zahrdt. Toto predstaveni md
urcitou zvldstnost, kterd je vyjadrena uz ndzvem naseho orchestru. Nase hlasy
budou modulovdany dvema plyny, které jsou dosti odlisné...“

To byla tvodni slova frontmana a heligonkéfe popularni gasmetalové sku-
piny.

1. Jak se jmenuje tento chemik, hudebnik a budouci teolog? Napovime vam,
ze nedavno prispél k rozsifeni ¢eského chemického nézvoslovi o koncovku
oxidac¢niho stavu +IX. O jakou koncovku se jedna? Prislusné informa-
ce lze zjistit z nésledujictho éldnku: Chemické listy; roénik 104 (4); rok
2010; str. 286-288. Kdyz uz vse zjistite, pojmenujte nasledujici slouceni-
nu: [IrO,][SbFg].

Celé hledisté tusilo, ze nasledujici vystoupeni bude opravdu bomba. A sku-
te¢né po uvodni sloce na bomby doslo. Pfesnéji na tlakové plynové bomby.
Zpévaci zacali postupné slukovat plyny X a Y z nafouknutych prezervativi
znacky Primeros (timto dékujeme generdlnimu sponzorovi celého koncertu) a
jejich zpév doznal radikélni (nikoliv radikéalové) zmény.

Mnozi z vés jisté tusi, o jaké plyny se jednd, ale presto zde umistime nékolik
indicii:

e plyn X: sklenikovy plyn; pouzity pro simulaci plynového titoku v londyn-

ském metru; inertni atmosféra pri vyrobé horciku;

e plyn Y: napln dychacich pristroji pro extrémni hloubky; jeden z jeho

izotopl vykazuje pod 2,18 K supratekutost; na Zemi poprvé objeven ve
vulkanickych plynech Vesuvu.

2. Urcete plyny X a Y a napiste, kterym smérem moduluji hlas.

3. Jakym zplisobem se primyslové ziskava plyn Y?
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4. Existuji néjaké slouceniny prvku Y? Pokud ano, o jaky typ sloucenin jde
a jak vznikaji?

Plyn X se vyrabi syntézou dvou velmi reaktivnich prvka A(s) a B,(g),
kde vznika spolu s vedlejsimi produkty.

5. Vysvétlete, pro¢ sam plyn X je nereaktivni, na rozdil od jednoho vysoce
toxického (C) a druhého lehéiho a ziravého (D) vedlejsiho produktu. Na-
kreslete strukturni elektronové vzorce vSech produktii a pojmenujte tvary
molekul.

Plyn B, by se dal regenerovat ze zminéného ziravého vedlejsitho produktu
D. Prvni krok by bylo probublani plynu D roztokem NaOH. Nésledné bychom
odpafrili veskerou vodu, zbylou pevnou latku prevedli na taveninu a elektroly-
zovali.

6. Napiste rovnici reakce D s NaOH. Z jakého materialu musi byt vyroben
elektrolyzér, aby se viibec dozil konce elektrolyzy? Pro¢ pro nas pripad ne-
ni vhodné elektrolyzovat primo vznikly roztok? Toxické vedlejsi produkty
sice vznikaji jen v nepatrném mnozstvi, ale predpoklddejme, ze vznikne az
1,00 % produktu D. Kolik litra B, regenerujeme (pii teploté 18,0 °C a tla-
ku 0,980 bar), pokud jsme pii vychozi syntéze plynu X pouzili 1,00 kg latky
X a prislusné mnozstvi plynu B,? Jak dlouho musime nechat elektrolyzu
probihat, pokud elektrolyzérem tece proud 6,00 A a proudovy vytézek je
95,0 %?

7. Jaké chemické presvédcéovaci metody byste pouzili, abyste plyn X donutili
chemicky reagovat? Vyhlasujeme soutéZ o nejoriginalnéjsi feseni této po-
dotazky. Vitézi posleme spolu s fesenim blize nedefinovanou ¢okolddovou
ty¢inku. Uz ted ji mame pripravenou. Zbyla ndm od Mikulase a nechutnala
nam.

Ale nyni zpét k hudebni strance tlohy.
8. Pro¢ po vdechnuti téchto plyni dochazi ke zméné vysky hlasu?

Velmi podobny modula¢ni Gcinek jako plyny X a Y by mély pary Br, a
plynny H,.

9. V ¢em by byl Gcinek stejny a v cem odlisny? Vysvétlete.

Mezi dalsi hudebni projevy lidského organismu zprostredkované plyny patri
eruktace a flatulence.

17



Korespondenc¢ni Seminar Inspirovany Chemickou Tematikou rocnik 9, série 4
piste, kterymi plyny jsou zpusobeny a odkud plyny pochazeji.

Spousta pokusit s plyny X a Y je k nalezeni na http://youtube.com,
doporucujeme zhlédnout a pridavame posledni otazku:

11. Hlas jakého zvirete, ¢lovéka nebo fiktivni postavy vam pfipomina zvuk
linouci se z ¢lovéka po vdechnuti plyna X a Y7
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Reseni dloh 3. série 9. ro¢niku KSICHTu

Uloha &. 1: Kdo to fekl? 6 boda
Autor: Katerina Heczkova

1-9. Ne, 1, D, U, D, O, P, Ra, Ce

10. Podle historky vétu ,,Nejdu do prace” pronesl Dmitrij Ivanovi¢ Mendélejev.

Mendélejev se jednoho dne rano rozhodl neodejit na univerzitu a ¢as véno-
vat na sestaveni prvniho nacértu své periodické tabulky. Vysledkem prace,
ktera zapocala nékdy béhem roku 1860, byla formulace periodického zako-
na v roce 1869. Do jaké miry je tato historka pravdiva, se dnes uz tézko
dovime, nicméné se diky nékterym ucitelim vryla do povédomi studenti
chemie. Neni potireba zduraznovat, jaky pfrinos méla formulace periodic-
kého zékona pro chemii a tudiz, jak bylo dulezité, ze se Mendélejev tehdy
rozhodl zlistat doma.

Vysvétleni k napoveédé

e 1855 — promoce

e 1860 — zavedeni pojmu ,kritickd teplota®, vznik zédkladni myslenky peri-
odické tabulky

e 1867-1890 — profesor na Petrohradské univerzité

e 1869 — formulace periodického zakona

e 1870 — uprava periodického zakona

e 1871 — zvefejnéni publikace, kde predpovédél objev eka-hliku, eka-boru,
atd.

e 1955 — pripraveno mendelevium

e dva ku tfem“ — pfi psani své doktorské disertace Mendélejev studoval,
jak se chova lih smiseny s vodou, a idajné hrdé prohlasil ,dva ku tfem“ a
vynalezl tak idedlni 40% vodku (nékteré zdroje ovSem uvadéji, ze jsou mu
zasluhy pri¢itany nepravem, povést vzesla ze staré vinéty vodky , Rusky
standard®, kde byl Mendélejev podepsan jako predseda standardizacni
komise z r. 1894)

Otdzka 1—9 po 0,5 bodu a otdzka 10 — 1,5 bodu. Celkem 6 bodui.
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Uloha &. 2: Chemie v literatuie 6 bodu
Autori: Eva Vrzackova a Petr Distler

Cast 1

1.

2.

Jednd se o BaCOj, uhli¢itan barnaty, piipravek se jmenoval Morol.

Pripravek se pouzival k traveni krys — krysy snédly uhli¢itan barnaty, ktery
se v zaludku rozlozil na ,smrtici“ chlorid barnaty.

BaCO, + 2HCl — BaCl, + CO, + H,0

Chyby se pan Drogista dopustil, kdyz mluvil o chloridu barnatém ve vy-
znamu uhli¢itanu barnatého — ktery srovnava s utrejchem.

Utrejch neboli arzenik (oxid arsenity) se pouzival jako jed na krysy — po-
dobné jako Morol.

V knize se uvadi: cerveny plamen — stroncium, zeleny plamen — baryum,
rizovy plamen — kalcium, modry plamen — méd, zluty plamen — natri-
um. Spravné vapnik barvi plamen cihlové ¢ervené a méd (ve slouc¢eninich
CuX,) zelené.

Cast 2

6.
7.

8.
9.
10.

Véclav; Jarmila, hlavni hrdinka, je jeho sestra.

Smichali burel a kyselinu solnou (chlorovodikovou).

MnO, + 4HCl —> Cl, + MnCl, + 2H,0

Unikajici chlér nejimali do banky — unikal do mistnosti.
Aparatura pro vyvoj chléru je nacrtnuta na obrazku 1.

Krivule, kterou koupil v Praze.

Cast 3

11.
12.
13.

Vladimir Paral.
D&j se odehrava v Usti nad Labem, ve fiktivni chemi¢ce Kotex.

Milenci a vrazi, rezisér Viktor Polesny.
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Obrazek 1: Aparatura pro vyvoj chléru

Otdzka 1 — 0,6 bodu, otdzka 2 — 0,7 bodu, otdzka 8 — 0,8 bodu, otdzka /
— 0,8 bodu, otizka 5 — 0,9 bodu, otdzka 6 — 0,2 bodu, otdzka 7 — 0,9 bodu,
otazka 8 — 0,2 bodu, otdazka 9 — 0,5 bodu, otdzka 10 — 0,2 bodu, otdzka 11 —
0,1 bodu, otdzka 12 — 0,4 bodu a otdzka 13 — 0,2 bodu. Celkem 6 bodi.
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Uloha &. 3: DNA z banint 9 bodi
Autori: Ludék Mika a Jana Filipova

1.

Poslané vzorky byly okometricky zanalyzovany a podle kvality byly prideé-
leny body.

. Komentare k protokolim viz opravené reseni. Bodovany byly néasledujici

polozky: ndzev a téma tulohy 0,25 bodu, pomucky a chemikalie 0,5 bodu a
postup 1,25 bodu (pokud nebyl pouzit spravny slovesny tvar, byl odecten
1 bod). Teoreticky tvod nebo princip tlohy se v protokolech nékdy piSe,
nékdy ne, nebyl tedy hodnocen, ti co ho napsali, maji pochvalu. Pokud se
v protokolu vyskytly nadbytec¢né, s pokusem nesouvisejici informace (napt.
pokusy o vtipy), bylo odeéitdno 0,25 bodu.

. Kizolaci DNA se dé pouzit jakykoli materidl, ktery DNA obsahuje. Veskeré

ovoce DNA obsahuje, a proto by se dalo pouzit (dal by se pouzit témér
jakykoli biologicky material). Hlavni vyhodou bandnti je, Ze jsou mékké a
daji se jednoduse prevést do roztoku, prece jen mixovat kokosové ofechy
by bylo slozitéjsi.

. Zatimco cukerné a fosfatové ¢asti slouzi jako opora, kostra molekuly, baze

prechovavaji informaci, v jejich poradi je zakdédovana celd geneticka infor-
mace.

. DNA je zkratka z angli¢tiny, znamend DeoxyriboNucleic Acid, tedy deo-

xyribonukleovd kyselina (tomuto odpovida difve pouzivané ceské oznade-
n{ DNK). Nézev znadi to, Ze ve struktufe md deoxyribézu, na rozdil od
RNA, kterd ma ve struktute ribézu. Molekula sice je slozend z bazi, ale ve
strukture m& také zbytky kyseliny fosforecné, které ,tréi“ z molekuly ven,
zatimco baze jsou sparované mezi sebou uvnitt molekuly a s okolni vo-
dou neinteraguji. Na fosfatu je jedna volna OH skupina, ktera nese snadno
odstépitelny vodik odpovédny za jeji kyselost.

. Béaze jsou podle své struktury dvojiho druhu, purinové — odvozené od puri-

nu (adenosin a guanin) a pyrimidinové — odvozené od pyrimidinu (thymin
a cytosin).

. Chargaffovo pravidlo fiké, ze pocet purinovych bazi v molekule DNA je ro-

ven poctu bazi pyrimidinovych, tedy pocet adenini a guanini dohromady
je stejny jako pocet thymina a cytosint.

. Pokud je thyminu 20 %, musi byt stejné mnozstvi adenosini, tedy také

20 %. Na guaniny a cytosiny dohromady zbyva 60 %, musi jich byt stejné,
takze 30 % bazi jsou guaniny a 30 % cytosiny.
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9. Kupodivu se ukézalo, ze mezi fesiteli je daleko vice téch, kteri loupou
banan od stopky. Po secteni vSech odpovédi jsme dospéli k poméru 35 :
13, tedy mezi Tesiteli je vice nez dvojnasobny nadbytek ,stopkaia“ nez
»Spickaru®.

Otdzka 1 — 8 body, otdzka 2 — 2 body, otdzka 3 — 0,5 bodu, otdzka 4 —
0,5 bodu, otdzka 5 — 1 bod, otdzka 6 — 0,5 bodu, otdazka 7 — 0,5 bodu, otdzka 8
— 1 bod a otdzka 9 nebodovina. Celkem 9 bodii.
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Uloha &. 4: Hoemoglobin 8 bodi
Autor: Pavel Rezanka

1. Autorem textu v ivodu je Sir Arthur Conan Doyle, piibéh vySel poprvé
roku 1887 pod nédzvem A Study in Scarlet.

2. Sonnenschein v roce 1872 zjistil, ze po namoceni predmétu se zaschlou
krvi do nasyceného roztoku wolframanu sodného (okyseleného piidavkem
octové kyseliny) se v roztoku objevi zahnédl4 srazenina, pokud je ve skvrné
pritomna krev, coz je dusledek pritomnosti jak zeleza, tak bilkovinnych
slozek v krvi.

3. p(nasyceny Na,WO,) = 1,45 g/ml;
p(voda) = 0,998 g/ml;
V(roztok) = 10 ml;
rozpustnost Na, WO, je 72,4 g¢/100 ml vody;
M (Na,WO,) = 293,82 g/mol;
M (Na,WO,-2H,0) = 329,83 g/mol

Celkova hmotnost roztoku je

m(roztok) = p(nasyceny Na,WO,) - V(roztok) = 14,5 g.

Rozpustnost pfepocitana na hmotnosti je 72,4 g Na,WO, / 99,8 g H,O.
V tomto pomeéru jsou tedy latky zastoupeny i v nasem roztoku 14,5 g, tj.
roztok se sklada z

72,4/(72,4 4 99,8) - 14,5 g = 6,096 g Na, WO, a

99,8/(99,8 +72,4) - 14,5 g = 8,404 g H,O.
Protoze vsak mame vysledek prepocitat na dihydrat, je tfeba mnozstvi
wolframanu prepocitat na dihydrat

Na, WO, -2 H,0)
M(Na,WO,)

M
m(Na,WO,-2H,0) = m(Na,WO,) ( = 6843 mg,

a tedy

m(H,0) = m(roztok) — m(Na,WO,-2H,0) = 14,5 — 6,843 = 7,657 g
V(1,0) = m(H,0)/p(voda) = 7,657/0,998 = 7672 L.

Pro pripravu 10 ml nasyceného roztoku je tfeba navazku 6843 mg dihyd-
ratu wolframanu sodného rozpustit v 7672 ul vody.
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4. ,Guiacum test“ je test na pritomnost hemu v krvi, ktery je zalozen na
reakei pryskyfice z guajaku 1é¢ivého (Guaiacum officinale) za pritomnosti
peroxidu vodiku s hemem, béhem kterého se pryskytice zabarvi. Tento test
poprvé popsal Planche roku 1810.

5. Latka zodpovédnd za reakci je a-guaiaconova kyselina.

Obrazek 1: a-guaiaconova kyselina

6. Tato sloucenina vykazuje vlastnosti kyseliny kvili fenolickym OH skupi-
nam, které obsahuji snadno odstépitelny atom vodiku.

Otdzka 1 — 1 bod, otdzka 2 — 1 bod, otizka 3 — 3 body, otdzka 4 — 1 bod,
otazka 5 — 1 bod a otdzka 6 — 1 bod. Celkem 8 bodui.
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Uloha ¢&. 5: Svételna 15 bodu
Autor: Ondfej Demel

1. Nejprve urcime energie zadanych hladin, a z jejich rozdilu pak energii po-
hlceného ¢i vyzareného fotonu. Pozor, vysledek musime prevést do zdklad-
nich jednotek SI (v nich mdme zadanou Planckovu konstantu a rychlost

svétla).
13,6 eV
E(2)=— e = 3AeV =
=-34-1,602-107J=—-547-10"1°J (1)
13,6 eV
E(4)=— = 08heV =
=—-0,85-1,602-107*J=—-1,36-10"19J (2)
Fioton = AE = E(4) — B(2) =4,01-107% ] (3)
_ Broton _ 4,01-1071 "
f= h = 5626 10 6,17 - 10 Hz (4)
yot 2,06-10°m~! =2,06-10% cm™* (5)
C
1
A= — =486nm (6)
12
2.« CO4 — 3 translace, 2 rotace, 4 vibrace

o H,0O -3 translace, 3 rotace, 3 vibrace
e HF — 3 translace, 2 rotace, 1 vibrace

3. Rotacni a vibrac¢ni energii ziskdme dosazenim do zadanych vztahti. Pozor
opét na prevody, a to tentokrat u vlnoctu. Plati 1 m = 100 cm, z ¢ehoz
prevricenim ziskdme 1 cm~! = 100 m~1!.

B =20,9557 cm ™! = 2095,57 m ! (7)
Eror = heBJ(J + 1) (8)
E.ot(J =4) = heB4(4+ 1) = 20heB =
=20-6,626-1073*.3.10%-2095,57 =8,33- 1072 J  (9)
we = 413832 cm ™! = 413832 m™* (10)
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Eyip = he(v+1/2) (11)
hewe
Buin(v = 0) = hewo (0 + 1/2) = 02‘“" =
6,626 107%* - 3. 108 - 413832
N 2
Dy = 6,127eV = 6,127-1,602-107°J =9,82-10"9J (13)

J=411-1072J (12

4. Nejprve uréime redukovanou hmotnost, silovou konstantu a konstantu a.
Pfi tom nesmime zapomenout na hmotnostni jednotku (malé molekuly
nevazi nékolik grami ¢i kilogramii) a na pfevod vinoctu na reciproké metry.

mymsy 15-24 - m,?
. my + my, (15+24) - 1my, ’ m
=9,231-1,66-10"2"kg =1,532-10 2 kg (14)
1k ) k

(15)

7 ore\l We = 4m2c2p

k = 4n?c?puw? =

=47%(3-10%)% - 1,532 - 1072° - (150000)% = 1224 Nm ™! (16)
1
A%\ * 1,055 - 10734
=(—) = ’ =4,93-10""2 17
“ (k u) 1224 -1532-10-26 " (7)

Znédme-li konstantu «, muzeme snadno spoéitat piekryv S(0,0). Zadané
délky vazeb jsou uvedeny v angstrémech (1 A = 10~1° m). Hledané prav-
dépodobnosti pak ziskdme jako druhou mocninu prekryvu.

S(v=0,0=0)= e(RQ—Ri)2/4a2 (18)
P(0— 0) = S(v=0,v=0)2 = e(RR)*/27 (19)
(a) RO=R! =1,1A
RC—R!=0 (20)
PO—0)=¢"=1 (21)

(b) RO=1,1A, Rl =1,102A

R - Rl =5.10""%m (22)
_ (5-10—12)2
P(0 = 0)=¢ 2@os10- 192 = (60 (23)
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(c) RO=1,1A R =1,13A

R —Rl=1-10""m
(1.10—11)2

P(0—0) = ¢ T2 =013

5. Zadané vlno¢ty odpovidaji pfechodim So(v' = 0) — S1(v” = k), S1(v" =

k+1).

Pocatecéni stav je ve vSech pripadech stejny, odlisny je pouzekoncovy vib-
racni stav. Rozdily mezi vinocty car tedy odpovidaji vzdéalenosti mezi vib-
ra¢nimi stavy excitovaného stavu. Tedy excitovany stav ma w; = 1000cm ™!,

O vibra¢

ni frekvenci zédkladniho stavu nemuzeme fici nic.

6. Schema je uvedeno v obrazku 1.

v=4
z i g: i Vibr.-relaxace
v=1— : v=4
v=20 Y _ Mez. piechod v=3
Tt =2
V=1
v = A
Absorbce Fluorescence
Fosforescence
v=4
v = 3 T
v =2 : T
v =1 ————1 Vibr.-relaxace
v=20 Ty
So
Obrazek 1: Jablonskiho diagram
7. L
E(S1(v = 3)) — E(So(v = 0)) = Aic —4.23-107107
absorpce
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pro vibra¢ni hladiny plati

E(S1(v=23)) — E(S1(v=0)) = 3hcw; (27)
E(So(v=2)) — E(So(v=0)) = 2hcwy (28)
Tedy
E(S1(v=0)) — E(So(v = 2)) = % — 3hew; — 2hewo =

=3,105-10"21J (29)

\ _ hc _

fluorescence — E(Sl (’U _ O)) — E(So(’U _ 2)) -
= 640 nm (30)

8. K c¢ervenému posunu doslo vlivem ztrat energie zplisobenych vibracni re-
laxaci. Takze se s ¢ervenym posunem potkame tehdy, kdy bud absorpce
nebo fluorescence vede do vyssiho nez zakladniho vibra¢niho stavu.

9. Z toho lze usoudit, Ze vibra¢ni relaxace je proces radové rychlejsi nez flu-
orescence.

10. Fosforescence je na rozdil od fluorescence zakazany proces, nebot porusuje
vybérové pravidlo AS = 0, tj. pozadavek stejné spinové multiplicity kon-
cového a pocatecniho stavu. K fosforescenci presto dochazi, zejména diky
spinorbitdlni interakci, je ale mnohem pomalejsi.

11. (a) Vzorek obsahuje 1 mol, tj. 6,023 - 10> excitovanych molekul. Proto-
Ze je doba zivota excitovaného stavu o 9 rada kratsi nez 1s, dojde
k deexcitaci prakticky vSech molekul a vyzari se pii tom jeden mol
fotona. Energie jednoho fotonu je

he  6,626-10734 .3 108

oY 200 10=9 =497-107%J  (31)

Efoton =

1 mol fotoni méa pak energii 299 000 J.

(b) Energie jednoho vyzafeného fotonu je stejnd, ale proces je pomalejsi.
Za Cas t se vyzaii n, =n(t=0)(1—e /") fotond, tj. 6,626 - 102 -
(1—e%91) = 5.97-10%! fotonti. Tomu odpovid4 vyzaieni energie 2970.J.

12. (a) Jedné se o bioluminiscenéni zafeni, kterym chobotnice maskuje svij
ustup. Energie se uvoliiuje pti biochemické reakci luciferinu.
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(b)

()

Jedna se o chemiluminiscenci. Reakci luminolu s peroxidem vodiku
je vznikly produkt v excitovaném stavu a vyzafuje svétlo. Energie se
uvolnuje chemickou reakci.

Jednd se o fluorescenci. Vybojka vyzaruje ultrafialové zareni. To je
zachycovano fluorescenénimi znackami v biologickém vzorku. Fluo-
rescenc¢ni znacky nasledné energii vyzari zpét. Vlivem cerveného po-
sunu je fluorescencni zafeni jiz ve viditelné oblasti. Barva zavisi na
fluorescenéni znacce, obvykle je modra ¢i zelena.

Jedna se o ukazku fosforescence. Na rucicky hodinek je nanesena fosfo-
reskujici latka. Béhem dne tato latka pohlcuje svétlo, ¢imz se vytvori
populace tripletniho excitovaného stavu. Za tmy je nasledné viditel-
né fosforescenc¢ni zareni. Béhem noci je absorpce zanedbatelnd, a tak
fosforescence postupné vyhasind.

Otdzka 1 — 1 bod, otdzka 2 — 1 bod, otizka 3 — 1 bod, otdzka 4 — 2 body,
otizka 5 — 1 bod, otdzka 6 — 2 body, otdazka 7 — 1,5 bodu, otazka 8 — 1 bod,
otizka 9 — 0,5 bodu, otdzka 10 — 0,5 bodu, otdzka 11 — 1,5 bodu a otdzka 12
— 2 body. Celkem 15 bodui.
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Serial — Zivé organismy pohledem fyzikalni chemie

Autori: Karel Berka a Richard Chudoba

Modelovani zivota

»Pro ty, kteri neznaji matematiku, je sloZité dostat se k takovym pocitum
jako je krdsa, nejhlubsi krdsa prirody... Pokud se chcete néco dozvedét o prirode,
ocenovat prirodu, je nutné rozumeét jazyku, ktergm mluvi.“

— R. Feynman

V tomto dilu seridlu se podivime na
zpusoby, jak Zivot modelovat. Tim trosku
omezime slibené zkoumani biomolekul pou-
ze na teoreticky pohled, ale doufame, ze
nam to zatim odpustite. Mozna Vas nicmé-
né zarazi, pro¢ bychom méli chtit modelo-
vat zivot. K ¢emu nam to mize byt? Duvod
je ten, ze modely nam pomédhaji pochopit,
jak véci funguji. S modelem v rukou mi-
zeme zkousSet, co se stane kdyz.. Ale také
plati, ze kazdy model musime stavét tak,
aby odpovidal experimentalnim datam, ji-
nak bude slouzit pouze.. no jako Spatny
model. Na druhou stranu, samotny experi-
ment bez modelu je jen ¢ernou krabickou,
do které nevidime, a nevime, na ¢em je te-
dy jeho vysledek zalozen.

V nasledujicich kapitolach se podivame,
jakym zpusobem se modeluji rizné velké
¢é4sti organismu (viz obrdzek vpravo).

Organismus a jeho c¢asti aneb mode-
lovani toku latek

Modely celého organismu, nebo jednot-
livych organt se bézné pouzivaji a nejspis
i vy je znate z biologie. Medicina by se
bez téchto modelt neobesla. Jde napriklad
o modely ¢lovéka s vyznacenim jednotli-
vych organa nebo prufezy témito orgény.
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Der Mensch als Industriepalast

Predstava clovéka jako chemické
tovarny. Fritz Kahn, Der Mensch
als Industriepalast Stuttgart, 1926.
Chromolithograph. National Libra-
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Na podobnych modelech se vyuc¢uje anatomie na medicinach uz péknou radku
let. Tento typ modell se sestavoval na zakladé pitevnich zkoumani jako byly
ty, které v Praze provadél poprvé verejné roku 1600 profesor a pozdéjsi rektor
Univerzity Karlovy Jan Jesenius. Dnes si model ¢lovéka mizete prohlédnout
i v klidu z doméciho poéitace napi. v Google LabsS.

Nicméné, a¢ jsou podobné modely neuvéritelné uzitecné k nasemu chapéni,
jak je télo postaveno, samy o sobé neodpovidaji na otazku, jak télo funguje.
K tomu potfebujeme modely dynamické, které nam ukazi télo nebo jeho casti
v pohybu. V takovém pripadé prichdzi na fadu matematika a fyzika. Napri-
klad tok krve lze aproximovat na tok viskézni kapaliny postupné se zuzujicimi
cévami. Tok viskézni kapaliny lze popsat ruzné slozitou soustavou matema-
tickych rovnic a my pak muzeme napriklad zjistovat, jak rychle se dostanou
ziviny z jater k cilovym bunkam nebo za jak dlouho se dostane 1écivo z tablety
k mistu, kde m4 1é¢it (viz obrazek 1).

Inertia (per volume) Divergence of stress

; ———
p( v + v-Vv )= -Vp +,U.VZV+~_‘£_’.

“?ft" C i Oth
onvective P Vi i ther

Unsteady acceleration g::ﬁ::f iscasity body

aceeleration forces

Obréazek 1: Model krevniho obéhu ¢lovéka a Navierova-Stokesova rovnice pro
tok viskézni kapaliny

Burika aneb e-cell

KdyzZ je mozné popsat strukturu organismu pomoci jeho statického modelu,
pak je mozné sestavovat i modely bunék a bunécénych organel. V pripadé bunék
mame ale jeden zdsadni problém s tim, co modelovat. Muzeme modelovat to, co
spatfime v mikroskopu, ale pravdou je, ze mnoho bunéénych struktur nejsme
schopni uvidét, dokud si je neobarvime. Proto ani dnes nevime, zda uz nas
model buriky obsahuje opravdu vSechny bunécéné struktury, nebo zda se jesté
néjaké pridaji. Struktury v bunce, které zname, jsou znazornény na obrazku 2.

Shttp://bodybrowser.googlelabs.com/
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Obréazek 2: Model bunky: 1 — jadérko, 2 — jadro, 3 — ribozom, 4 — lipidicka
vezikula, 5 — hrubé endoplasmatické retikulum, 6 — Golgiho aparat, 7 — cytos-
keleton, 8 — hladké endoplasmatické retikulum, 9 — mitochondrie, 10 — vakuola,
11 — cytosol, 12 — lysozom, 13 — centriola

Na studium metabolismu bunky se opét pouzivaji modely dynamické, kte-
rym se vénuje tzv. biologie systémi (,systems biology“), nebo také matema-
ticka biologie. Tato véda je pomérné nova a provadi matematické modelovani
pochodu téla na riznych trovnich. V pripadé bunky se resi hlavné toky latek
bunkou se vSemi jeho vstupy a vystupy a model se pak tvari jako virtudlni
butika, nebo také e-buiika’.

Biologie systému nepopre své kofeny v chemické kinetice a enzymologii,
takze vétsinu toku latek bunkami popisuje diferencidlnimi rovnicemi slozenymi
z jednotlivych zakladnich zakont jako napiiklad — rovnice pro rychlosti reakei,
Fickovy zakony difuze, rovnice pro lamelarni a turbulentni toky, rozdélovaci
koeficienty, apod. Studovanymi jevy pak jsou naptiklad rychlost priniku latek
pres kuzi (viz obrézek 3), signdlni drahy v buiice, pfenos nervovych signéla,
studie celkového metabolismu bunky, apod.

Velmi zjednodusené si muzete model bunky vyzkouset sami ve hie Cell-
craft®. Ubranite své bunky dtoktim virt?

Chovani latek aneb regrese

Pokud chceme porozumét jedné vlastnosti tiidy latek, napt. jestli bude nové
syntetizovand latka toxickd, jaka bude jeji biologickd aktivita nebo jaké budou

"http://www.e-cell.org/
8http://www.kongregate.com/games/CellCraft/cellcraft
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Obrazek 3: Srovnani fezu kiizi a riazné detailnimi matematickymi modely, které
se pouzivaji k namodelovani prostupu latek pfes stratum corneum

jeji fyzikalné-chemické vlastnosti jako tfeba bod tani, rozpustnost nebo opticka
aktivita, mizeme pouzit experimentalni data ziskand na podobnych struktu-
rach a pokusit se je vysvétlit statistickymi metodami s pomoci tzv. deskriptor.
Takovéto tzv. QSAR metody se snazi popsat vztahy mezi strukturou a latkou
a z toho pochdzi i jejich nézev, ktery je zkratkou pro ,(quantitative) structure
activity relationship®

Predpokladem QSAR je, ze vlastnosti latky koreluji s jeji strukturou a lze je
tedy popsat néjakou funkei zalozenou na strukture této latky. Korelace je sta-
tistickd veli¢ina popisujici vztah mezi dvéma proménnymi. Popisuje ji tzv. ko-
relaéni koeficient (r), ktery muze nabyvat hodnot od 1 do —1, pfiemz plati,
ze:

e 7 = 1, proménné korelovany. Zména jedné proménné pravdépodobné
povede ke zméné druhé proménné ve stejném sméru nezavisle na tom,
kterou z proménnych zvolime jako prvni (pokud z roste, tak poroste i y,
ale pokud poroste y, tak poroste i z).

e 7 = 0, proménné nekorelovany. Zména jedné proménné pravdépodobné
nesouvisi se zménou druhé proménné.

e r = —1, proménné antikorelovany. Zména jedné proménné pravdépodob-
né povede ke zméné druhé proménné v opac¢ném sméru.

Korelace nam nic nefekne o kauzalité vztahu, tedy zda x zpusobuje y, nebo
naopak, pripadné, ze z a y jsou zpusobeny né¢im dalsim. Ale umoznuje ndm
tvorit predpovedi, jak se budou proménné vzdjemné chovat. Také plati, ze
korela¢ni koeficient v redlnych podminkach takika nikdy neni roven 1, nebo
—1, ale je nékde v rozmezi.

QSAR metody zaviseji dédle na regresi dat, kdy se snazime popsat existujici
data s pomoci analytické funkce, ktera s experimentédlni data s urcitou korelaci
popise. Jednoduchy pripad takovéto zavislosti je napriklad vztah mezi teplotou
bodu varu alkant a jejich délkou (viz tabulku 1 a obrazek 4).

Nevyhoda QSAR metod spoc¢iva v tom, ze korelace neni nikdy stoprocentni
a ze vétsinou plati jen pro t¥idu latek, pro kterou byla stanovena. Problémem

34



rocnik 9, série 4 Korespondenc¢ni Seminaf Inspirovany Chemickou Tematikou

alkan methan ethan propan butan
vzorec CH, C,yHy C3Hg C,H,,
bod varu [°C] —162 —89 —42 0
alkan pentan hexan heptan oktan
vzorec CsHy, CeHyy C,Hyg CgH g
bod varu [°C] 36 69 98 126
alkan nonan dekan undekan dodekan
vzorec CoHyg CioHay C11Hyy C1aHyg
bod varu [°C] 151 174 196 216
alkan tridekan | tetradekan | pentadekan | hexadekan
vzorec Ci3Hag Ci4Hy, Ci5Hsy CieHgy
bod varu [°C] 234 253 269 287

Tabulka 1: Teplota bodu varu linearnich alkant

Zavislost bodu varu alkanti na poctu uhlika

300 T T T T T T T [
| |
| |
| |
200 f R2=09715 . u g
peteal
'6 ,.’/'E’ 9
3 R* = 10,9942
<100 f 7 -
= o
= 0} ?/"/ nizsi plynné alkany ° -
,_8 ad nizsi kapalné alkany
-100 + /5’/ vyssi alkany L] i
-~ linedrni regrese z nizsich alkanu ----------
© linedrni regrese z alkana C5-C10 ------------
_200 1 1 1 1 1 1 1 1

0 2 4 6 8 10 12 14 16

pocet uhlikt v Fetézci

Obrazek 4: Linearni regrese pro zavislost teploty bodu varu na poc¢tu uhlika
v Tetézci. Muzete si povSimnout, ze odstranéni hodnot varu pro plynné alka-
ny za béznych teplot vedlo ke zpresnéni odhadu, prestoze jsme pouzili méné
hodnot. Poukazuje to na fakt, Ze linedrni regrese neni nejlepsim modelem pro
urceni bodu varu alkant.
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je také to, ze jde o predikci, kterd zavisi na platnosti predpokladu, ze vlastnost
souvisi se strukturou latky dle néjakych trendd, coz ale nemusi byt vzdycky
pravda a celkem casto se objevuje tzv. SAR paradox, tedy Ze podobné latky
nemaji podobné vlastnosti. SAR tedy dava voditko, ale nevysvétluje, co se déje.

Makromolekuly aneb molekulové modelovani

Kdyz chceme vysvétlit, co se v systému déje, ¢asto musime zkoumat az
atomarni troven. V takovém pripadé muzeme molekuly popsat pomoci mole-
kularniho modelovani. Nejcastéjsi metodou molekulového modelovani je mole-
kulova dynamika. Ta pouziva Newtonovy pohybové rovnice k popisu pohybu
jednotlivych atomu. Newtonovskd mechanika k popisu pohybu systému pouzi-
v4 energii, kterd se skldda ze dvou slozek — kinetické (Fy) a potencidlni energie
(Ep):

E=E+E, (1)

Kineticka energie jedné ¢astice je dana rovnici:
1 N
Ey ;= §mﬂ%‘25 Eltf)t = Z imzvf = TkBT (2)
3

kde m; je hmotnost ¢astice a v; je jeji okamzita rychlost a kg je Boltzmannova
konstanta s hodnotou 1,38 - 10723 JK~!. Celkové kinetickd energie je dédna
souctem kinetickych energii N ¢éstic a je imérna teploté systému 7.

Potencialni energie je pak dédna tzv. silovym polem. Termin vznikl tak, ze
jde o soubor empirickych silovych konstant, tedy v pocitacové hantyrce o pole,
které definuji potencialy v molekulach:

Ep = Evazby + Eﬁhly + Edihedrély + Enevazebné (3)

Enevazebné = EC + ELJ (4)

kde vazné ¢leny odpovidaji silovym konstantam vazeb, Ghla a dihedralnich thla
v molekulach a nevazebné ¢leny pak odpovidaji interakcim mezi atomy, které
spolu nejsou spojeny pirimo vazbami — elektrostatické interakci a Lennardové-
Jonesové interakci, kterd v sobé zahrnuje repulzni a disperzni interakci (viz
obrézek 5).

Vyhoda silového pole je v jeho pomérné Siroké univerzalnosti. Jednoducha
vazba C—C bude mit ve vétsiné molekul zhruba stejnou délku a bude mit
i stejné vibrac¢ni frekvence, z kterych se dd vypocitat silova konstanta. O néco
horsi je situace s atomovymi naboji, protoZe vétsina atomu je vlastné neut-
ralnich, ale presto na své okoli pusobi elektrostaticky svymi elektronovymi
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Obrazek 5: Jevy parametrizované pro tvorbu potencidlu pro molekulovou me-
chaniku. Plna ¢ara odpovida vazbam a teckovand nevazebnym interakcim.

obaly a jadry. Pokud je atom elektronegativni (napi. kyslik), bude pfitahovan
k elektropozitivnimu atomu (napf. vodik). A proto byly zavedeny tzv. parci-
alni néboje, které priddavame jednotlivym atomim napt. tak abychom popsali
elektrostaticky potencidl molekuly.

Simulace zvoleného déje v molekulové dynamice pak probiha tak, ze nejpr-
ve ur¢ime atomim soufadnice, napiiklad na zakladé krystalové struktury. Pak
nahodné priradime jednotlivym atomam rychlosti tak, aby celkova kineticka
energie odpovidala zvolené teploté, pri které chceme simulovat systém. Poté
spoCitame, jakym smérem na atomy pusobi sily dle potencidlni energie a pro-
vedeme jeden integrac¢ni krok, coz znamend, Ze se atomy pohnou tak, jak na né
pusobi rychlosti a sily. Nasledné v novém bodé opét spocitame sily a upravime
rychlosti a opét provedeme integrac¢ni krok. A tak to budeme opakovat tak
dlouho, jak uzname za vhodné.

Délka maximéalniho integra¢niho kroku je dana tak, abychom postihli nej-
rychleji vibrujici atomy, coz jsou diky své hmotnosti vodiky a vétsinou je to
kolem 1 fs, tedy 10 '®s. Dnes dosahujeme na, pocitacich rychlosti vipoétu zhru-
ba desitek ns za den, pricemz plati, ze ¢im vic atomt v systému mame, tim
pomaleji nam molekulova dynamika pobézi.

Molekulovou dynamikou se da zkoumat chovani v zasadé libovolného ato-
marniho systému a daji se s ni zkoumat napiiklad skladani proteina a jejich
flexibilita, pruniky lé¢iv pres membranu pasivni penetraci, ukotveni proteint
v membranach, apod.

Silova pole ale nemusi slouzit pouze k dynamickym studiim, ale pouzivaji
se naptiklad i k zpTesnovani makromolekul uréovanych rentgenovou strukturni

37



Korespondenc¢ni Seminar Inspirovany Chemickou Tematikou rocnik 9, série 4

analyzou, pripadné pomoci nuklearni magnetické resonance. Takovémuto po-
uziti se ¥ikd molekulovd mechanika. Ale dalsi moznosti je i tzv. dokovani, kdy
se snazime k enzymu najit jeho inhibitor, tak jako bychom hledali spravnou
kombinaci ,zamku* a ,klice“ s tim, ze ,zdmek* bude aktivni misto enzymu
a ,klic“ bude hledany inhibitor. Interakce enzymu s inhibitorem pfi tomto

hledani nejcastéji popisujeme pravé pomoci silovych poli.

Mechanismy chemickych reakci aneb kvantova mechanika

Hlavni nevyhodou silovych poli je to, ze jejich vazebné ¢leny pro zjednodu-
Seni nejcastéji popisujeme jako harmonické funkce. Ty se velmi dobie pocitaji,
ale bohuzel neumoznuji ruseni vazeb. Vyhodou je, ze molekuly drzi 1épe pohro-
madé. Nevyhodou je, Ze tak nemuzeme popsat mechanismy chemickych reakei.
Pti chemickych reakcich totiz dochazi k ruseni ptivodnich a tvorbé novych va-
zeb. Byla uz navrzena i specidlni silova pole, kterd umoznuji chemické reakce,
ale narazeji na zakladni omezeni a totiz to, ze tvorba chemické vazby je zdlezi-
tosti vnéjsi elektronové slupky atomu, a pokud ji tedy chceme popsat spravneé,
tak musime popsat spravné i chovani elektroni.

P1i pohybu elektront ale uz bohuzel plati kvantova mechanika. Kvili rela-
cim neuréitosti bohuZel nemtzeme uréit soucasné polohu i hybnost (rychlost)
elektronu, a proto nemiizeme pouzit molekulovou mechaniku, ktera obé tyto
velic¢iny najednou potfebuje. Elektrony se hybou v orbitalech, pricemz plati, ze
se uvnitt orbitalu doty¢ny elektron nachdzi s urcitou, napt. 95 %, nebo 99 %
pravdépodobnosti.

Soucasné v kvantové mechanice plati, ze energie elektrontt v atomech jsou
kvantovany, takze mohou vzdy nabyvat pouze specifickych hodnot, které od-
povidaji jednotlivym orbitalim.

Pfi tvorbé vazby pak dochézi k pirekryvu atomovych orbitald obou atomt a
jejich kombinaci se vytvari stejny pocet novych molekulovych orbitalt (viz ob-
rézek 6). Vazba bude tim pevnéjsi, k ¢im vétsi energetické stabilizaci elektronu
v prekrytych orbitalech dojde.

Kvantova chemie ma mnoho metod, kterymi je schopna popisovat molekuly
a jejich reakce, ale jejim nejvétSim problémem je cena téchto vypoctu. Po-
kud bychom chtéli pocitat naprosto presné s vibrac¢ni presnosti, tedy presnosti
moznou dosdhnout experimentdlnimi spektroskopickymi metodami (vibraéni
presnost se udava jako 1cm™!, tedy 0,0119626 kJ mol ™! budeme schopni podi-
tat jen velmi malé molekuly — typicky dvou az t¥i atomové molekuly.

Sami jisté uzndte, ze to je pro vysvétlovani mechanismu reakei v biologic-
kych systémech dost mélo. Vystacime-li si jen s chemickou presnosti (coz je
1 kcalmol ™!, nebo také 4,184 kJ mol*l)7 je uz situace lepsi, ale pii vypoctech
systémil nad cca 100 atomtt musime sdhnout po dalSich zjednodusenich, ktera
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Obrézek 6: Prekryv orbitalt pii tvorbé vazby — vytvoii se jak orbitaly va-
zebné (vlevo), tak protivazebné (vpravo), které se vyrazné lisi v energii a tim
i v ochoté tvorit vazby

nemuseji vzdy platit. Zpusob, jak se tomu vyhnout a jak analyzovat napriklad
i casovy prubéh a pozorovat i mechanismus chemické reakce bézici v enzymu,
coz je klasicky pomérné velky protein o tisicich atomt ponofeny ve vodé, je
kombinace kvantové mechaniky a molekulové dynamiky, kdy reakéni centrum
fesime pomoci kvantové mechaniky (QM) a okoli reakénfho centra popiSeme
pomoci molekulové mechaniky (MM), jak je naznaceno na obrdzku 7.

Obrézek 7: Schéma QM /MM piistupu. Pomoci kvantové mechaniky (QM) po-
piSeme jen reakéni centrum, zatimco okoli popisujeme pomoci molekulové me-
chaniky (MM).

Zavérem

V tomto dilu seridlu jsme se soustfedili na rtuzné aspekty modelovani zi-
vota na ruznych skalach od organismu jako celku az k presuntum elektront
pri enzymatické reakci. Modely nam v kazdé skéle pomahaji pochopit, co se
v organismu déje. Podobné modely nam také pomahaji pochopit, co se déje
napriklad s 1éky, které spolkneme.

Nejprve si mizeme namodelovat jejich rozpousténi pomoci hrubych modelu
na urovni celého organizmu pomoci rovnic pro tok a koncentrace. Posléze se
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muzeme pokusit pochopit pomoci diferencidlnich rovnic pro Fickovy zakony di-
fuze, jak se dostanou pres epitelialni sténu stiev do krve a skrz bunéénou sténu
do bunky. Muzeme také zjistovat, jestli bychom 1é¢ivo nemohli jesté vylepsit
pomoci QSAR metod, nebo pomoci dokovani navrhovanych 1é¢iv do recepto-
ru. Receptor pfi vazbé s 1é¢ivem nejspise trosku zmeéni svuj tvar, coz mizeme
zaznamenat s pomoci molekulové dynamiky, na coz pak zareaguje celd sit sig-
nélnich drah (které jsme zmitiovali posledné u vypravéni o proteinech). A celé
to snazeni se miize projevit zablokovianim enzymu bakterie lécivem a my opét
miuizeme zkusit zjistit, jakto, ze se mu to podafi.

V podstaté tak plati, ze kazda otazka ve vyzkumu pfimo vold po vhodném
modelu, ktery by mohl k vyreseni této otazky prispét tim, ze navrhne, co a jak
se déje a proc.
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