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KSICHT probiha pod zastitou Prirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy

Chemie je vsude: je ve vode, je v piide, je ve
vzduchu a je i v nds samotnych. Veskeré materialy
Jjsou tvoreny chemickymi latkami, chemické reakce
nam kazdodenne pomdahaji s tvarovanim sveta
kolem nas a biochemické reakce nas vlastné
utvareji: katalytické reakce umoznuji kazdodenni
béh nasich tel, neurotransmitery jsou nositeli
nasich emoci a nase DNA muze dat vzniknout
novym  generacim. AvSak bez 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 panem.

Pro¢ resit KSICHT?

Mili fesitelé, KSICHT je zde jiz 19. rokem proto, aby Vam ukazal riizna zakouti
chemie a ptivedl Vas k jejich objevovani. V priub&hu $kolniho roku k Vam doputuji
Ctyti brozurky s tilohami z rtiznych oblasti chemie, pfi jejichz feSeni se nauéite
mnoho nového a navic si uzijete kopu srandy, protoze ukoly jsou mnohdy
ponékud... neortodoxni. Prostfednictvim naseho seridlu se pak muzete seznamit
s neékterymi velkymi chemickymi tématy, kterd se Vam pokusime predesttit
stravitelng, zabavné a uzite¢né. V letosnim roc¢niku to bude serial s nazvem Krdatky
vylet do mikrosvéta, ktery pro Vas pripravili Vojtéch Laitl a Alan Liska.
V neposledni fadé mizete v kazdé brozurce sledovat osudy skutec¢né neohrozeného
komiksového hrdiny, a sice Zajicka chemika.

Za normalni situace potada KSICHT v priibéhu ro¢niku dva vylety, na kterych
je mozné se setkat s ostatnimi feSiteli, s organizatory a autory tloh. Cely ro¢nik je
zakoncen tydennim soustfedénim na Ptirodovédecké fakulté UK, kde si mimo jiné
vyzkousite praci v laboratofich a vyslechnete prednasky ptednich ceskych
a svétovych védcu. Kapacitu tohoto soustfedéni mame pro 30 fesitell, rozhodovat
bude celkové umisténi po 4. sérii.

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

L KSICHT je bréan jako pfedmétové soutéZ v chemii podobné olympiads.
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Termin pro odeslani FeSeni 2. série:

4.1.2021
Elektronicky (PDF) Papirové
KSICHT
http://ksicht.natur.cuni.cz/ PFirodovédecka fakulta UK
odeslani-reseni Hlavova 2030
128 43, Praha 2
Jak resSit KSICHT? http://ksicht.natur.cuni.cz/

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

Kazdou tlohu vypracujte samostatné na list formatu A4, na némz bude
uvedeno Vase jméno, nazev a Cislo tlohy. V pfipad€, Zze posilate ulohy pies
webovy formulaf (ndmi preferovany zpiisob odeslani), ulozte kazdou ulohu do
samostatného souboru PDF.?2 Pro kresleni chemickych vzorcti doporucujeme
pouzivat programy dostupné zdarma: MDL ISIS/Draw, ChemSketch (freeware
S povinnou registraci) nebo Chemtool.

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

Autofi poté¢ Vase feSeni opravi, ohodnoti je a poSlou Vam je zpét spolecné
s nasledujici brozurkou a dal§imi ulohami k feSeni. Resitelé, ktefi ziskaji alespon
50 % bodu z celého rocniku, obdrzi certifikat o ispésném absolvovani seminare.

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

V piipadé jakychkoliv dotazii se na nas nevahejte obratit na e-mail

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

2 Neposilejte naskenovana feseni s vyjimkou obrazki, text byva Spatné &itelny.
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KSICHTI desatero FeSeni uloh

Vzhledem k tomu, Ze se opakované nékteti fesitelé dopousti neodpustitelnych
¢i méné zavaznych prohteskd, kvili kterym zbyte¢n€ prichazeji o body, vytvorili
jsme pro Vas seznam zésad, kterych je dobré se drzet.
1. Jen jeden KSICHT fesiti budes.

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

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

4. Nezkopirujes W'k'pedii ¢eskou ni anglickou ni v jazyku jiném psanou.*

o

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

6. Rukopis vlastnoru¢ni nenaskenujes, ale do obalky vloZi$ a postou odesles.
7. Neudas vysledku bez vypoctu.

8. Neopises nadbytek &islic z kalkulatoru svého.®

9. Nepozadas o feseni blizniho svého.

10. KSICHT1 jméno disledné¢ §ifiti budes.

3 Smyslem korespondené&niho seminafe je také dat Vam piileZitost naugit se vyhledavat, tiidit
a kriticky vyhodnocovat dostupné informace. Proto miizete k feSeni pouzivat jakékoli tisténé
i elektronické zdroje, se kterymi je ale tfeba spravné zachdzet — vice v dalsi poznamce.

4 Odevzdani textu ziskaného pomoci Ctrl+C, Ctrl+V neni fedenim ulohy. Tim mé byt Vase
vlastni formulace odpovédi na otazky v uloze, kterou jste sestavili na zaklad¢ informaci
dostupnych klidné i na Wikipedii. Zejména u internetovych zdroju je tieba kazdy zdroj
kriticky zhodnotit: zdaleka ne kazda stranka, ptispévek na blogu ¢i diskusnim foru obsahuje
pravdivé informace.

5 Tzv. kalkulatorovy syndrom: ,,Svét byl stvofen za 6,9999999999942 dni.* Toto neni ani

spravna, ani piesna hodnota.
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Uvodnicek
Drazi feSitelé KSICHTu,

jsme radi, Ze se s Vami po naro¢ném podzimu opét setkdvame na strAnkach
naseho korespondenc¢niho seminaie. Zatimco podzimni listi jiz davno odval Cas
a fukary pracovnikti méstskych sluzeb, vkradl se z kalendafe do naSich domacnosti
advent. Cas pro rozjiméani nad relativitou ¢asu a pomijivosti nasich Zivotnich plant.
V dnesni dobé uskute¢novany piredev§sim pfi ¢ekani na zatoulanou zasilku ¢i
opozdéného kuryra, ale i to se ceni. Rozhodli jsme se proto s ostatnimi autory
nenechavat nic na posledni chvili a nadé¢lili jsme Vam nase tlohy uz nyni. Na co,
ze se tedy muzete pod nasim imaginarnim jehlicnanem tésit?

Papir prvniho balicku ma opalené okraje, mnoho cizokrajnych znamek, je
trochu oSoupany a je vidét, ze ma za sebou zifejmé dlouhou cestu. Voni ale dalkami
a z charakteristického tvaru a ohebnosti jde vytusit, Ze potesi pfedev§im piiznivce
dobfe izolovanych chlupatych chodidel. Bali¢ek druhy pak dava na prvni pohled
tusit zabavu. Pestrobarevny papir, thledné symetricky tvar a lehka vaha tak typicka
pro tento typ darkd. Zimni vecery jsou dlouhé a s timto darkem bude o zabavu
postarano. Tteti balicek je velmi rozpolceny. Vypada skvéle, ale taky mate trochu
pochybnosti, jestli to neni jen obalem. Hrozné se na né&j téSite, ale zaroven se
i trochu stydite pfed ostatnimi, co na to feknou, az ho rozbalite a ukazete. Zkratka,
za tenhle balicek by se nestydél ani bih Janus.

Mnozstvi nadilky pod stromkem se uz sice tenci, ale letmy pohled fika, ze
voni a trosku lepi v prstech. Jde ale ihned vidét, Ze investice do SirSich kalhot Vas
ziejme po svatcich nemine. A konecné bali¢ek posledni. Uz od pohledu je vidét, ze
to bude vrchol vecera. Formalni obal neni snadné uchopit a jeho obsah uz od
pohledu vypada jako tézky a trochu strohy, ale jakmile se Vam podati proniknout
do jeho nitra, odhali VaAm mnoha tajemstvi pfirody (zvlasté pokud uvazujete
0 kariéte vlekare).

Snad Vas naSe predéasné vano¢ni nadéleni potéSilo a udélalo Vam stejnou
radost, jako délaji nam Vami zasiland feSeni. Pfejeme Vam se vSemi autory
KSICHTu stastné a poklidné proziti vanocnich svatkli a budeme se t&Sit na
spole¢né setkani v novém roce 2021!

Honza Havlik
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Zadani uloh 2. série 19. ro¢niku KSICHTu

Uloha &. 1: Cesta za vypoéty tam, a zase zpatky (8 bodii)
Autorka: Karolina Farnikova

Vypocty nebyvaji u veétsiny studentii uplné oblibenou
oblasti chemie. Jsou ale jeji nezbytnou soucasti, a proto
bychom se jim méli pokusit porozuméet v co nejvétsim
rozsahu. Jde ovsem o nelehkou a strastiplnou cestu, kterda
se Vmnohych ohledech podoba cest¢ dobrodruhii.
Jednim z nich je hobit Bilbo Pytlik, ktery musel prekonat
sviij vlastni strach z neznama, aby vysel ven a pomohl
trpaslikium ziskat zpét jejich domov (Hobit aneb Cesta
tam a zase zpatky, J. R. R. Tolkien).

,,Byl Eru, Jediny, ktery se v Ard¢ nazyva Iluvatar.*

1. Kazdy pfibéh (a tedy i ten nas) nékde zacina. Z jaké knihy pochazi vyse uvedeny
citat?

Ted ale uz k pravému zacatku. Bilbo by se pravdépodobné nikdy nedostal do
této Slamastyky, nebyt jedné osudné vecete. V jejim pribéhu postupné piichazeli
hosté: 12 trpaslikd, jejich kral Thorin Pavéza a carod¢j Gandalf. S pfichazejicimi
hosty se zvySoval i tlak na Bilba. A my si spoé¢itdme kolikrat.

2. Pocitejme Stim, Ze vSichni Gcastnici Bilbovy vecéefe jsou slozeni z Castic
idealniho plynu o molarni hmotnosti M, kde jeden trpaslik vazi 1 trp. Jeden
hobit vazi zhruba 750 mtrp a ¢arod¢j vazi 1,4 trp.

a) Na zacatek spocitejte, jaké je hmotnostni zastoupeni Bilba v Thorinové
druzing (ktera pro ucel tohoto vypoctu bude zahrnovat i Gandalfa) pred
vecefi a po veceri, pokud se vaha kazdého trpaslika po jidle zvysila o 0,075
trp, Gandalf po vecefi vazil 1,414 trp a chudak Bilbo z téch vSech strasti
zhubl 0 0,0375 trp.

b) Kolikrat se zvysil tlak plynu v mistnosti po pfichodu vSech trpasliki
a carodéje na veceti, nez se stihli najist, pokud se teplota v mistnosti zvySila
0 1,7 %? Vzduch v mistnosti zanedbejte.

Asi vSichni vime, jak tento piibeéh pokracuje. Bilbo se nakonec rozhodl
Thorinové druziné pomoci a vSechno jim celkem klape, dokud nepotkaji zlobry.
Zlobii jsou zakeina stvofeni, ktera vSak pfi prvnim doteku slunec¢nich paprsku
zkameni. V pfirodé¢ se ale na kamenu podobné utvary pfeménuje vic véci, naptiklad
krapniky.
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3. Nebyt tsvitu, musel by Gandalf ,zkamenét” zlobry sam. Pro zkamenéni
jednoho zlobra by potfeboval vysrdzet z vody takové mnozstvi uhli¢itanu
vapenatého, jaké hmotnosti zlobra odpovida. Jelikoz ale jde o maga, ktery se
nemusi f{dit zdkonem zachovani hmotnosti, staéi mu pouze jedna miliontina
Z teoreticky nezbytné hmotnosti uhli¢itanu vapenatého. Jaky objem vody by
Gandalf potieboval k zneSkodnéni vSech tii zlobrd, pokud jeden zlobr vazi
veletucet britskych imperidlnich kameni a ve vodé je rozpusténo

2,7 mmol-dm™3 hydrogenuhli¢itanu vipenatého?

Dalsi slavnou epizodou z Bilbovych piihod je jeho setkani s Glumem, kdy
zacali hrat hru o pfeziti, a to pomoci haddanek. V kazdé takové hie jde do jisté miry
i 0 hru s moci a o to, kdo ma vétsi kontrolu nad situaci. To samoziejmé i posune
rovnovahu situace, kterou si pokusime nasimulovat pomoci chemickych rovnovah.

4. Situace je nasledujici: Glum se snazi ve své mysli Bilba pfeménit na snédeného
Bilba. V jeskyni je relativné zima, pouhych 5 °C, a v rovnovazném stavu vidi
Glum Bilba z 1/3 snédeného. Oproti tomu, pokud by vysli ven z jeskyné na
upati Mlznych hor, kde je 25 °C, je Bilbo snéden v rovnovazném stavu pouze
z 1/15. UrCete na zékladé vypoctu hodnoty entalpie, zda jde o endo-, ¢i
exotermicky dé&j. Poznamka: Pocitejte s tim, Ze entalpie i entropie je nezavisla
na teplote.

Po tispésném uteku z Glumovych spart se Bilbo a jeho pratelé pokusili uniknout
ze spard skietd. Tento unik uz ale tak uspésny nebyl. Pod rouskou noci je skieti
napadli a nasi dobrodruzi byli nuceni vylézt na stromy, aby se zachranili. Nikomu
se tam ovSem nechtélo jen sedét a cekat, jestli ndhodou nepfijde zachrana, a proto
Gandalf vyuzil magie k tomu, aby zapalil §isky, které pak vrhali na vrrky a skfety.
Ovsem Gandalf je mag zabyvajici se mimo jiné i ohnostroji, a tak SiSky nezafily
nezajimavym oranzovym plamenem, nybrz plamenem zelenym, modrym nebo
fialovym.

5. Barevné plameny se mohou tvofit mnoha zplsoby, ale my si na tomto ptipadé
ukazeme model absolutné ¢erného télesa. Vyberte si dvé z vyse uvedenych
barev, urCete pro né takovou teplotu, kdy absolutné ¢erné téleso zaii na dané
vlnové délce v maximalni intenzité, a porovnejte, ve kterém piipadé ma téleso
vetsi teplotu. Jaky zakon pro vypocet teploty pouZzijete?

Ptred vrrky a skfety je zachranili Orli a dlouho poté se naSim pfatelim ani nic
moc zlého nepiihodilo. To v§echno zménil vstup do Temného hvozdu, ktery pro né
Bombura. Podobné naro¢nou byl i boj s pavouky, ktefi ochromili trpasliky svym
jedem, aby si je mohli dat pozdé&ji k druhé snidani nebo svacingé. A ackoliv bychom
se mohli zabyvat tim, jaky jed byl pouzit a kolik ho potfebovali, mnohem

[aoys

zajimavéjsi je si na tomto piikladé ukazat rychlostni rovnice.
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6. V piirodé se procesy obvykle fidi reakcemi neceloéiselnych fadi. V praxi se ale
tyto procesy Casto aproximuji jako reakce 0., 1. a 2. fadu nebo jejich kombinace.
Vasim ukolem je spocitat, za jak dlouho se rozlozi 75 % jedu, pokud je
rychlostni konstanta rozkladu k = 0,00328 min™. Zaroven napiste, jakou
rychlostni rovnici pouzijete a proc.

Po troufalém tutéku v sudech z kobek Thranduilova palace se konec¢n¢ zacali
blizit ke svému cili — Ereboru — méstu pod horou, které kdysi patfilo trpasliktim.
Nyni bylo viak obyvano Smakem, ktery tam spal poklidnym spankem, nerusen —
pouze on a jeho poklad.

7. To vse zménil ptichod Thorinovy druziny, ktery ho excitoval natolik, ze se
rozhodl spalit Jezerni mésto. V zasad¢é je to podobné situaci, kdy dodame
elektronu velké mnozstvi energie, coz ho donuti se pfesunout na vyssi
energetické hladiny, kde nasledné¢ muize prebyteCnou energii vyzarit. Tuto
skute¢nost nam do jisté miry popisuje model castice v potencialové jame.

Smaka aproximujeme na volny elektron a jeho sluj na krychli o hrang 3 A
(0,3 nm). Bilbo s trpasliky pfedstavuji fotony o vinové délce 378 nm. Kolik ¢lent
Thorinovy druziny by dohromady v souctu mélo stejnou energii jako foton
potiebny pro excitaci Smaka na paty excitovany stav, coz by bylo dostate¢né pro
spaleni Jezerniho mésta? Vychazejte z nize uvedené rovnice pro ¢astici v krychlové
potencialové jamé, kde E znaéi energii daného stavu, L je délka hrany, m, hmotnost
elektronu, h Planckova konstanta a n; je kvantové ¢islo popisujici povolené

energetické stavy Castice.
2

h
E = M(nﬁ +Tl§, +n§)

Smak byl nakonec porazen a Bitva Péti armad vyhrana; jediné, co Bilbovi
zbyvalo, bylo vratit se domt. Tam ho ov§em ¢ekalo nemilé piekvapeni. Vzhledem
k jeho necekanému a dlouhotrvajicimu zmizeni se obyvatelé Kraje rozhodli, ze
prodaji a rozdaji veskeré jeho vlastnictvi. Nastésti se Bilbovi podafilo vcas
zasahnout a o nic dtlezitého neprisel — tedy kromé sady stfibrnych cajovych 1zicek,
které si patrné pfivlastnila Lobélie Pytlikova ze Sackova.

8. Kolik penéz dluzi Lobélie Bilbovi, pokud by 11 1Zi¢ek v dne$ni dobé stilo
22 000 K¢ a jedna sada obsahuje 6 ¢ajovych 1zicek?



Korespondenéni Seminat Inspirovany Chemickou Tematikou, roénik 19, série 2

Uloha &. 2: Kryci jména po chemicku (10 bodii)
Autorka: Tereza Gistrova

., Prosime pana Methionylthreonylthreonylglutaminylalany-
_-_ Iprolylthreonylfenylalanyl... Ne, to v zadném pripade, pan
Titin si laskave vybere rozumnéjsi alias a poté poda hlaseni!*
Znate hru Kryci jména? Jde o velmi zabavnou
spolecenskou hru zalozenou na asociacich. Myslenka spojit
prostiedi tajnych sluzeb se slovnimi hfi¢kami si rychle nasla
oblibu u spousty lidi. Vyhodou ur¢ité je, Ze netrva ptes tii
hodiny jako jiné komunikacni hry, a tak se stihne n€kolik kol, nez se osazenstvo
stolu unavi. Pravda, v poslednich tydnech asi neni nejlepsi doba se schazet ve
velkych skupinach a hrat s ptateli deskovky... Pro¢ ale tedy nezkusit jednu
dalkove? Klasickou verzi (pfipadné novodobé obrazkoveé) si uz pies videohovory
zahral jist¢ kdekdo — tady jsme se ale rozhodli dat Vam moZznost zkusit si otestovat
své znalosti z riznych ¢asti chemie, a zpestfit tak jinak dlouhé zimni vecery. Kdo
by ptece nechtél mit jako své kryci jméno nejdelsi mozné slovo jako pan Titin?

Pro nase ucely budou stacit tato pravidla:

a) Hraci pole je poskladané z 25 Kkaret s pojmy, jez maji spojitost s riznymi
oblastmi chemie. Kazdy pojem piedstavuje kryci jméno néjakého agenta
(pfipadné nahodného kolemjdouciho nebo najemného vraha). Stejné jako
Vv puvodni stolni hie hraji proti sobé dva tymy — modfi a ¢erveni. RozloZeni
karet podle klice (tj. zda dané kryci jméno patii agentovi Cerveného tymu,
agentovi modrého tymu nebo nékomu jinému) znaji pouze vedouci tymi —
hlavni $piéni. Cilem je v co nejméné¢ tazich ptredat tyto informace zbytku tymu
— Spionim v poli, ktefi se snazi kontaktovat své agenty. Kontaktovanim se
rozumi, Ze hraci podle napoveédy vydedukuji, ktera kryci jména patii agentim
jejich tymu, a tyto pojmy oznaci.

b) Celkem je ve hie 9 + 8 karet s agenty (za¢inajici tym ma vzdy o jednoho agenta
navic), 7 nahodnych kolemjdoucich a 1 najemny vrah. Pozor — kontaktovanim
najemného vraha hra automaticky konéi a vyhrava prot¢jsi tym (v nasi podobé
tedy kon¢i Vase moznost ziskavat body).

¢) Hlavni $piéni predavaji svym tymam pokyny v podobé 1 slova a ¢isla. Cislo
znaci, kolik agentli se spojitosti k danému slovu ma tym hledat. Jako nadpovéda
nemiize byt pouzito slovo se stejnym kotenem jako dosud neuhodnuty pojem
na hracim poli. Stejn¢ tak nemizete v naSi verzi pouzit jako napovédu
pojmenovani latky podle chemického vzorce leziciho na stole a naopak (tj. HCI
nesmi byt napovédou pro chlorovodik ani obracene¢).

d) Na zakladé napovédy od hlavniho $pidna je tikolem zbytku tymu uhodnout, co
mélo vedeni tak asi na mysli. Beéhem stolni hry se na karty lezici na stole ukazuje
prstem, Vam sta¢i napsat odpovéd’ na otazku. Nezapomeiite, Ze zalezi na potadi
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— pokud se trefite do ndhodného kolemjdouciho, tah kon¢i a body neziskate

(navic si tim miZzete zadélat sami na problémy do budoucich taht). Stejné tak

plati pravidlo o ndjemném vrahovi — vyplati se tedy nad pofadim premyslet.
Napt.: ,.kyselina, 2” odpovida agentim H2SO4 a AlCI3 (podle Lewisovy definice kyselin).
e) Po ukonceni tahu je na fadé druhy tym, ktery postupuje stejnym zplsobem

(podle bod ¢) a d)).

Pokud mate v pravidlech stale zmatek, neostychejte se vyhledat si kompletni
pravidla na internetu, p¥ipadné najit videa, kde se hra hraje.®
Prvni hra

V nésledujici tabulce vidite pole pro prvni hru. Tato hra jiz prob¢hla: hlavni
§pioni piedali svym tymum pokyny, které vidite v Tabulce 2, hraéi spravné
dedukovali a identifikovali své agenty. Na Vas je nyni zjistit, co vSechno se béhem

hry udalo.
Tabulka 1: Herni plan prvni hry

NHNH, | p-karoten | Cigibabin trypsin SDS
H.0 akonitasa lykopen LiAIH, Os
tryptofan N2 NaHCO3 N20 thioaceton
adenyldt- CrOs micela NH; Bartoli
cyklasa
K2Cr,07 methyl- Zn(Ho) kinasa CO;
paraben

6 https://www.youtube.com/watch?v=TirxFO83ikA,
https://www.youtube.com/watch?v=Gu2bDbsJN9c
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Tabulka 2: Napovedy pro prvni hru

Modry tym | Cerveny tym
mydlo, 2 autoprotolyza, 2
indol, 2 mrkev, 2
redukce, 3 hasicak, 2
rajske, 2 ATP, 2

Otazky k prvni hie

1. Ktery tym (podle pravidel hry) zac¢inal hadat? Ktery tym vyhral, za pfedpokladu,
ze vSechny pojmy byly uhodnuty spravné podle pokynd?

2. Podle pokynu pfitad’te jednotlivé pojmy. Hadate slova pro oba tymy. Odpovédi
piste podle pokynil v tabulce. Ke kazdému pojmu pfipiste do zavorky kratké,
ale vystizné odtivodnéni.

Napi.: ,,kyselina, 2” — H2SO4 (silnd dvojsytna kyselina), AlCI3 (Lewisovska kyselina
akceptujici volny elektronovy par)

3. Jak byste opa¢nému tymu zajistili vyhru (v souladu s pravidly)? Uvedte
konkrétni ptiklad.

4. Dokazali byste uhodnout, které heslo patii najemnému vrahovi? (Napovéda:
Freiburg)

5. Pfipomina Vam hraci pole po vybarveni néco? (Napoveéda: Zkuste si poté
prohlédnout nejstars$i verzi periodické tabulky prvkli — neni krasné, jak se
chemie méni? Pokud stéle tapete, tieba Vam pomuze ¢islo 53.)

Druha hra

Ve druhé hie si role prohodime. V néasledujici tabulce vidite schéma hraciho
pole. Jste hlavnim $pionem modrého tymu. Pohledem na rozloZeni agentd (a ha
prsty na rukou hlavniho agenta druhého tymu) si uvédomite, ze Vas§ Cerveny
protivnik bude schopny vyhrat béhem tii taht.

Otazky ke druhé hi‘e

6. Jaké napovédy date svému tymu, abyste vSechny agenty kontaktovali jako prvni
avyhrali? Napovédy piste formou: ,ndpovéda, Cdislo®; seznam hesel
(s odiivodnénim). Pokud mate podezieni, ze Vase napovéda by mohla sedéti na
jiné pojmy, diikladné zdtvodnéte, proC sedi nejlépe praveé na ty konkrétni, Vami
vybrané, pojmy.
Nap#.: ,,kyselina, 2¢“; H2SOa, AICI3 (podle Lewisovy definice kyselin)
Pozndamka: Drzte se pravidel pro napovédu podle oficialnich pravidel. Pokud si na to
troufate, miizete sahnout ipo ndpovédeé typu ,nula” a,nekonecno”. Pokud mdte

problém struktury rozeznat, vyuzijte nasledujici stranky:
http://www.chemspider.com/StructureSearch.aspx...ten.
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7. Jaké pokyny dokazi vyhrat hru Cervenému tymu béhem tii tah? Napiste je
stejnym zpusobem, jako napoveédy pro modry tym. Opét diisledné odtivodnéte
své napovedy, abyste predesli nejasnostem.

8. Anyni jedna pro fajnSmekry (mimo bodovani, avSak uspé$ni s prazdnou
neodejdou). Limit tfi tahti ve skute¢nosti pochazi od autort. Dokazete trumfnout
Vase  organizatory?  Pokud  ano, zaSlete své  vytvory na
tereza.gistrova@ksicht.natur.cuni.cz.

Tabulka 3: Herni plan druhé hry

ethylacetat

K,[Fe(SCN)
(H20)s]
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Uloha ¢&. 3: Dabliv advokat (10 bodir)
Autor: Vlastimil Horalek

Zdravim, lidi, ja jsem Martin Rota a jsem dabliv
advokat. Dneska bych se s Vami rad bavil o tom...
Martin Rota

...0 ¢em Martin Rota ve svych videich nikdy nemluvil.
Roli dablova advokata nyni pfevezmu ja a Vam,
dimyslnym chemiktim-detektivim, budu klast jednu
prekazku za druhou. Své klienty budu hajit do posledniho
dechu a zalezi jen na Vas, zda mi dokazete oponovat a piesvédéit ctihodny soud
svymi argumenty. Staneme se svédky tfi fiktivnich soudnich procesti, béhem nichz
pujde nejen o spravedlnost, nybrz i o ¢est védy.

A ted’ tiSe! Dvere do soudni sing se oteviraji.

PROCES PRVNI: Zena jménem M., pivodem selka z Moravy, dle vypovédi
svédkl otravila svého muze arsenikem nasypanym do kéavy.

d’abliv advokat: ,Ma klientka popira jakoukoliv vinu. Se svym manZelem
pred jeho nestastnou smrti navstivila Kutnohorsko, jehoz podzemni vody jsou
prece znamé vysokym obsahem sloucenin arsenu. Kdyz se jen letmo podivam do
poznamek, vidim to hned tady — jejich obsah ptekracuje 100 mg na litr vody.
Zesnuly pan manzel mé klientky zbozioval kavu, a proto nelze vyloucit, Ze se
otravil kavou uvafenou z vody, kterou si ma klientka pfivezla z vyletu z Kutné
Hory.*

1. Jakym dramatem je zfejmé inspirovan soudni proces? Kdo jsou jeho autofi?

2. Napiste vzorec a systematicky nazev arseniku, uved’te alespon tfi jeho dalsi
trivialni nazvy.
Piedpokladejte, ze manzel vazil 90 kg a ze smrtelnd davka arsenu (LDsxp)

odpovida 20 mg/kg pii akutni otravé. Pro zjednoduseni povazujte hodnotu LDsp
sloucenin arsenu vyskytujicich se ve vod¢ totoznou s hodnotou LDsp pro arsen.

3. Muize mit d'abluv advokat pravdu, kdyz tvrdi, Ze se zesnuly manzel pani M.
otravil pii piti kdvy slouceninami arsenu, které pochazely z kutnohorskych vod?
Vypocitejte, jaké mnozstvi kdvy by musel manzel pani M. vypit, aby se otravil
slou¢eninami arsenu pochézejicimi z kutnohorskych vod

Predstavte si, Ze zesnuly manzel pani M. se bude snazit vypit vami vypocitané
mnozstvi kavy zpredchoziho piikladu. Uvazujte, ze jeden ,turek® uvateny
z kutnohorské vody, ktery manzel pani M. pije, ma objem 300 ml a obsahuje 250
mg kofeinu. Pfedpokladejte, Ze hustota vody je 1 g/cm?®.
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Smrtelna davka arsenu pfi akutni otravé (LDsp) odpovida 20 mg/kg.
Smrtelna davka kofeinu (LDso) odpovida 200 mg/kg.
Smrtelna davka vody (LDso) odpovida 90 g/kg.

4. Pokud tak ugini, jaka z latek jej usmrti nejdiive?

5. V Cem spociva toxicita arsenu ¢i jeho sloucenin? Jaké jsou pftiznaky akutni
a chronické otravy?

Predstavte si, Ze byste o zlych umyslech pani M. védéli a chtéli jejiho manzela
v osudny den zachranit.

6. Jaka chemicka latka by vam poslouzila jako protijed? Na jakém principu
funguje?

PROCES DRUHY: Muz, sluha na panstvi na Svaté Heleng, je obvinén, Ze
otravil arsenikem zajatého vojevidce.

d’abliv advokat: ,Muj klient je muz dobrych mravi a nikdy by si nedovolil
byt jen vlasek ¢loveku zktivit! Vase obvinéni se opiraji o tvrzeni, kterd nestoji na
pravdivém zadkladu. Smrt byla jistojist¢ zplsobena natérovymi hmotami
V mistnosti, které arsen obsahuji ve velkém mnozstvi.*

7. Jak se jmenuje obét’ piipadu?

8. Které pigmenty obsahuji arsen? Uved'te alesponi dva priklady. Napiste jejich
vzorec, trividlni isystematicky nazev a zjistéte, zda mohou byt skuteéné
toxické, jak uvadi d’abliv advokat.

d’abliv advokat: ,,Vzdyt to fikam celou dobu! Zde se podivejte, predkladam
vlasy obéti. Chemicka analyza zjistila vysoky obsah arsenu, coz znamena. ..
Dochazi k vymeéné roli a nyni vy pomizete doplnit argument d’ablova advokata.
Uvazujte, Ze proces probiha kratce po vojeviidcové smrti a Ze jeho vlasy byly
dostatecné dlouhé (byt mnohé obrazy pracujici s tematikou vojeviidcovy smrti jej
zobrazuji spise s kratS$imi vlasy).

9. Pro¢ d’abluv advokat argumentuje vysokym obsahem arsenu ve vlasech? Na co
se vazou svym iontem slou¢eniny arsenu, diky ¢emuz je ve vysoké miie
nachazime prave v nehtech a ve vlasech?

d’abliv advokat: ,Vidite? Plno a plno arsenu. Soudni znalec v oboru
mikrobiologie a mykologie ndm zpracoval posudek, ktery tvrdi, ze zvySena
pritomnost specifickych bakterii a plisni v tapetach se zminénymi néatérovymi
hmotami obsahujicimi pigmenty na bazi sloucenin arsenu vedla k uvoliiovani
jedovatého trimethylarsanu do vzduchu, ktery pak nebohy vojeviidce vdechoval,
¢imz si zkracoval zivot.*
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Trimethylarsan skuteéné vznika jako metabolicky produkt zpracovani latek
obsahujicich arsen nékterymi bakteriemi ¢i mikroskopickymi houbami (napf.
Scopulariopsis brevicaulis). Jeho toxicita je spornd, nicméné bezpe¢né miZzeme
tvrdit, Ze pokud se vyskytuje v fadech jednotek ppbV (parts per bilion, tj. v fadech
miliardtin), nelze jej povazovat za rizikovy ani pii dlouhodobé expozici.

Uvazujte, ze mikroorganismy ve vojeviildcove loznici, kde travil nejvice Casu,
vyprodukovaly za den 1,09 mg trimethylarsanu, pfi¢emz pouze 10 % hmotnosti se
odpatilo do vzduchu. Primérna teplota vzduchu na Svaté Helené v dob¢ kratce pred
umrtim vojevidce dosahovala primérné 28 °C, atmosféricky tlak povazujte za
101,325 kPa, molarni hmotnost trimethylarsanu ¢ini 120 g/mol, Sitka loZnice
odpovida 2,5 m, jeji délka 4,5 ma vyska stropu od podlahy ¢ini 2 m. Hmotnost
vojevidce se odhaduje na 79 kg, LDso trimethylarsanu pii akutni otravé vdechnutim
je 6 000 mg/kg.

Predpokladejte, ze pravidelnym vétranim nedochdzi ke kumulaci
trimethylarsanu ve vzduchu a Ze jeho hladina ve vzduchu trvale odpovida vami
vypocitané hodnoté, pocitejte s idedlnim chovanim plynd.

10.a) Vypoditejte pomér objemu trimethylarsanu a vzduchu v mistnosti
(trimethylarsan/vzduch v m®/m?) v jednotkach ppbV a zhodnotte, zda byl
vojeviidciiv pobyt v mistnosti rizikovy (jako zcela bezpe¢né vnimejte

hodnoty do 10 ppbV).

Zkuste si nyni piedstavit situaci, kdy té€sné pfed vojevidcovym piijezdem na
Svatou Helenu byl jeho pokoj Cerstvé natien a kdy béhem internace trvajici 6 let
byla jeho loznice vétrana minimalné (v takové mife, aby mohlo dochazet ke
kumulaci trimethylarsanu a aby mél vojevidce co dychat).

b) Mohla se v loZznici naakumulovat smrtelna davka trimethylarsanu?

d’abliv advokat: ,,Inu, uznavam tento argument, nicméné o otravé rukou sluhy
nemuze byt ani fec, je to ¢estny muz! Chcete snad jiné dtikazy, ze byl mij klient
kiiveé obvinén? Presvédcte se, jeho osobni 1ékar odebiral kazdy den jeho mo¢, kdyz
se vojevidcovo zdravi zacalo zhorSovat.*

Slouceniny arsenu se v lidském téle metabolizuji na rtizné organické derivaty,
mezi které patii napfiklad trimethylarsanoxid (dale TMAQO), C3HoAsO, ktery je
detekovatelny v modi a jehoz zvySend pritomnost (pievysujici hodnotu 50 pg/dm?®)
muze indikovat akutni otravu slouceninami arsenu.

Mate k dispozici 300 ml posledniho vzorku mo¢i, z néhoz jste odebrali 0,5 ml,
tento objem jste fedili v poméru 1:4 destilovanou vodou a vhodnou instrumentalni
metodou jste stanovili molarni koncentraci TMAO na 3,2 - 10 mol/dm?.
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11. Vypocitejte mnozstvi TMAO v moc¢i vojeviidce (v jednotkich pg/dm?)
a predpovézte, jak proces skon¢i. Molarni hmotnost TMAO odpovida
136 g/mol.

PROCES TRETI: Pekai z pekarny ve mésté Bradford udajné nese vinu za
pfimichani arseniku do peciva, disledkem ¢ehoz byla smrt jednadvaceti osob.

d’abliv advokat: ,,Je jasné, ze mij klient tento ¢in jednoduse nemohl spachat!
Jakpak by on, poctivy pekatf bez jediné vady na své povésti, mohl komukoliv
zamérné uskodit? Vinu nese n¢kdo jiny! Jak mizete tvrdit, Ze se onéch jednadvacet
nest’astnikl otravilo pravé v této pekarng?

12. Mate k dispozici rohlik upeeny v den nestésti. Napiste nazvy alespon dvou
chemickych zkousek, jimiz prokazete pfitomnost sloucenin arsenu ve vzorku.
Podivejte se na druhy dil potadu Dobrodruzstvi kriminalistiky (dostupny zde:
https://www.ceskatelevize.cz/porady/898901-dobrodruzstvi-
kriminalistiky/289310910380002-jed/).

13. Napiste nazev metody uzité v potadu Dobrodruzstvi kriminalistiky pro dikaz
latek obsahujicich arsen, vysvétlete jeji princip a popiste ji chemickymi
rovnicemi.

d’abliv advokat: ,,Vazeni, pozor, pozor! Nejsem vcerejsi a moc dobie vim, Ze
vami navrhovana metoda je pro nas piipad velmi nevhodna, nebot’ jesté jeden prvek
poskytuje totozny vysledek reakce, tedy falesné pozitivni vysledek. Nepiijimam
tento argument.*

14. O jakém prvku je tec?

Rohlik jste podrobili dimyslnému chemickému zkoumani s pouzitim vyse
uvedené metody a dokdzali jste jedinou reakci navic presvédCit soud, ze rohlik
obsahoval arsenik.

15. O jakou reakci s jakymi slouceninami $lo? ZapiSte danou chemickou reakci
rovnici. Jak se lisi vysledek reakce pro jednotlivé prvky?

d’abliv advokat: ,Nu, arsenik se mohl vyskytnout v pekarné, je to oblibeny
jed na hlodavce. A pokud jej mému klientovi nékdo chybné dodal, domnivaje se,
7e jde o jinou surovinu, je to chyba jeho, nikoliv mého klienta. Dovoluji si
poznamenat, ze muj klient neni chemikem, nybrz pekafem, jeho zrak neni tak
bystry a studiem chemickych substanci trénovany, aby rozeznal letmym pohledem
natolik si podobné latky! Vzdyt’ se podivejte, arsenik v prasku vypada jako... jako
hladkd mouka! Domnivam se, Ze kazdy by se spletl raz dva.*

16. Vymyslete alespon 3 zpusoby, jimiz byste jednoduse (a v podminkach bézné
pekarny) dokazali od sebe odlisit arsenik a mouku.
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d’abliv advokat: ,,Vazeni, pracovali jste nékdy v pekarné? Proces potad jede
a jede, nemuzete se zastavit a zkoumat kazdé zrnko soli nebo kazdou hrstku mouky.
Za kvalitu surovin zodpovida jejich dodavatel, ten je tedy vinen! Pfisaham, ze muj
klient je Cestny muz, ktery by se nedopustil zadnych zlotiilosti!*

Nastésti jste bystti detektivové, a nez nadesel den soudniho procesu, sami jste
se vydali do pekarny zajistit diikazy. V naprsni kapse pekaie jste nalezli zmuchlany
papir s tajemnym vzkazem, ktery se pokousite rozlustit.

Jeho prvni ¢ast obsahuje tfinact napovéd, za kazdou z ni se skryva jedno
pismeno souvisejici (chemicky ¢i jakkoliv jinak) s napsanym heslem.

Ptiklad: 0 = zubni pasta, elektronegativni, apatit (fluor = F).

1=2H

2 = Cesti nositelé Nobelovy ceny

3 = foton a oko, mrkev

4 = stejné pocatecni pismeno: vzacny plyn, toxicky prvek, radioaktivni prvek,
mincovni kov

5 = peklo, methionin, cystein

6 = Fabaceae a jejich kofeny

= vitamin rozpustny v tuku, fikanka ,, Drevorubec v lese kdcel, sekl se
a vykrvacel. Marné sviral peésticky, nemél krevni desticky.

8 = §titna zlaza, tyroxin
9 = CaHg, CoHy, CoH2
10=28,314

11=m/n

NH,
N
NN
12 = </Il\) jeho partner v DNA
NH N/

13 = stejné pismeno Ve znacce prvkl, na néz odkazuji tyto napoveédy: Ironman,
Némecko, fialovy vyboj

Pod napovédami vidite na papirku napsanou posledni instrukei, a sice:
A...Z
AZ(A+1) (Z-1) ...

17. Napiste znéni tfinactipismenné Sifry a u kazdé moznosti zdivodnéte sviyj vyber.
Jak pravdépodobné dopadne soudni proces?
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Uloha ¢&. 4: Kulinaiska (11 bodi)
Autor: Vojtéch Laitl

Zahajent vysokoskolského studia s sebou nese radu
zmen, na které lidé radi vzpominaji jesté dlouho poté.
Patii knim zacatky samostatného bydleni, vlastni
organizace casu a samoziejmé spousta aktivit s (nejen)
novymi prateli. Nedilnou soucasti tohoto priilomového
zivotniho obdobi jsou ale také povinnosti, jejichz plnéni
byva obcas usmeévné, napriklad jednoduchy ukol si
V prostredi vysokoskolské koleje uvarit dobrou veceri.

Regenim, které vyzaduje zdaleka nejmensi invenci a do jisté miry tuto povinnost
spliiuje, je mit hlad. Nemusime mit nutn¢ mnoho znalosti z ptfirodnich véd,
abychom vidéli, Ze nejde o feSeni idealni, presto se nad nim kratce zastavme.

1. Pokud by lidsky organismus dlouhodob¢ piijimal malé mnozstvi potravy, mohl
by teoreticky pracovat ve stavu takzvaného bazalniho metabolismu. Stru¢né
takovyto stav popisSte a uvedte, jaky je v jeho prubéhu minimalni energeticky
pfijem pramérného ¢loveka.

Jak uz ale plyne z nazvu nasi tlohy, hlady trpét nebudeme, naopak. Podivame
se na biochemii oblibené¢ na cukry bohaté pochutiny, kterou lze navic snadno
pripravit — palacinek. Za¢néme jako chemici rovnou u jejiho slozeni.

2. Jaké cukry, respektive sacharidy, se typicky nachdzeji v palacinkach, pokud
piipravujeme tésto z mouky, mléka a vaji¢ek, pouzijeme ¢okoladovou polevu
a jako napln si vybereme ovocnou marmeladu?

Poznamka: Nejste-li si jisti uzitim pojmii cukr a sacharid, pripadé Vas vice zajima obecnad

chemie téchto sloucenin, doporucujeme ke (znovu)otevrent ilohu Kavu si osladim o trochu

vic, kterou pro Vas v 1. sérii pripravila Lada Svecova. Dale v této uloze se na konkrétnich

prikladech vice venujeme biochemii cukril.

Sacharidy jsou zakladni potravinou lidského organismu, pfesto jejich
metabolismus neni tak docela trivialni. Lze v8ak vypozorovat, Ze se v jeho prib&éhu
relativné komplexni molekuly cukri méni na jednoduché molekuly, oxid uhli¢ity
avodu. Aby byl tento proces pro organismus vyhodny, musi pii ném vznikat
energie, kterou je mozné ukladat. Pojd'me se tuto skute¢nost demonstrovat na
procesu uplné oxidace glukosy.

3. Zapiste souhrnnou chemickou rovnici Uplné oxidace jednoduchého cukru,
glukosy, vzdusnym kyslikem. Stanovte, kolik energie ve formé tepla je takto
teoreticky mozné za standardnich podminek ziskat z 1 kg hroznového cukru.
Pro feSeni vypoctem miizete vyuZzit data uvedend na konci ulohy (pfedpo-
kladejte, ze vznika voda v kapalném skupenstvi). M(glukosa) = 180,16 g mol ™.
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Budeme-1i studovat chovani cukrt v lidském organismu, zjistime, Zze na prvni
pohled mtize tento relativné jednoduchy proces pfipominat. Diléi piemény, které
musi sacharidy v lidském téle podstoupit, jsou ale slozitéjsi. Oxidacni procesy
probihaji v postupnych krocich a energie pfi nich ziskand je vyuzita k biosyntéze
energeticky bohatych, takzvanych makroergnich molekul, s nejb&éznéjsi z nichz se
kratce seznamime. Zaméime tedy jiz svou pozornost na konkrétni metabolické

procesy.

Uvazujme polysacharid, ktery jste identifikovali v pala¢inkovém tésté. Ten je
Vv lidském organismu nejprve rozstépen na mensi fragmenty, idealné az molekuly
glukosy. Jednotlivé molekuly pak podstupuji proces takzvané glykolyzy, na ng&jz
navazuje zpracovani organického produktu v cyklu trikarboxylovych kyselin
a nakonec dychaci fetézec.

4. Uvedte souhrnnou chemickou rovnici Sté€peni daného polysacharidu, na ni
navazujici takzvané glykolyzy a procesu, ktery probiha v cyklu
trikarboxylovych kyselin (Krebsové cyklu). Uvedte také rovnici, kterou
popiSete pfeménu hlavniho produktu glykolyzy na substrat vstupujici do
Krebsova cyklu. Co je chemickou podstatou dychaciho fetézce? Prestoze
vSechny procesy probihaji ve vzdjemné navaznosti a soucinnosti, jsou
Vv organismu lokalizovany na riznych mistech. Urcete je.

P1i psani chemickych rovnic jste pravdépodobné narazili na molekuly, které se
V biochemii béZné oznacuji zkratkami. Pravé ony hraji v metabolismu (nejen)
sacharidii velmi vyznamnou roli.

5. Naleznéte nazvy a strukturni vzorce molekul, které jste v souhrnnych rovnicich
oznacili zkratkami (typu c-AMP, GTP a tak podobn¢). Diskutujte, jakou roli
hraji v metabolickych drahach.

Napoveéda: Pokud si nejste jisti, zamyslete se, napriklad i na zakladeé strukturnich
vzorcii, nad energetickymi a/nebo oxidacnimi stavy uvedenych molekul a jejich
zménami pri uvedenych reakcich. Acetylkoenzym A, CH3C(O)SCoA, a jeho
nederivatizovany analog HSCOA pri FesSeni neuvazujte.

Metabolické drahy, které jsme diskutovali, samoziejmé nejsou jedinou
moznosti, jak se sacharidy v potravé nalozit. Lidsky organismus je evolu¢né
vybaven i k tomu, aby pracoval s jejich nadbytkem, ale také nedostatkem.

6. Uved'te, jaky zasobni sacharid lidsky organismus vytvaii pti nadbytku potravy
a jaké (3 hlavni) latky naopak produkuje pti nedostatku sacharidi jako jejich
nedokonalou nahradu pro napfiklad mozkové buriky. Co je podstatou a hlavnim
uskalim takzvané ketonové diety?
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Potom, co jsme se zlehka podivali na cestu sacharidli organismem teoreticky,
jisté netrpélive cekate na néjakou praktickou ukazku.

7. Pfipravte podle prvniho receptu nize palacinkové pohosténi, nabidnéte jej doma
nebo mezi kamarddy a vysledky svého snaZeni nim poslete na fotografii’
s aktualni KSICHTi brozurkou. Zcela dobrovolné, feSitelé mladsi 18 let
spole¢né s dosp&lym, si miizete vyzkouset i druhy recept, oblibeny ve Francii®.

Klasické palacinky: Se Spetkou soli rozslehejte 3 vejce. Postupné pridavejte
hladkou mouku, dokud smés nezhoustne na konzistenci tésta, a rozfed’te mlékem.
Ptidavek hladké mouky a mléka jesté jednou zopakujte (spotfeba mléka je v tuto
chvili asi 0,75 L) a zahustéte do finalni konzistence. Tésto v tenkych vrstvach
osmazte na panvi a hotové paladinky podavejte s marmeladovou naplni.

Crépes suzette: Tésto a smazené palacinky ptipravte podle navodu vyse. Jako napli
podavejte pomerancovy karamel, ktery pripravite z 80 g masla, 100 g krupicového
cukru, 2 lzicek jemné strouhané pomerancové kury, 2 lzic konaku a 3 lzic
pomeran¢ového (Grand Marnier) nebo jiného likéru. Krupicovy cukr nejprve
opatrné karamelizujte a nasledn¢ opatrné pridavejte zbyvajici ingredience tak, aby
se pfedevs§im pomeranc¢ova kira nezacala ptipalovat. Po dikladném promichani
nechte naplii odstat.

Alkohol byl a je nejen v kulinafstvi a kuchaftstvi pfedmétem mnoha diskusi
a spord, protoze jde o latku s ¢lovékem sice dlouho szitou, ale jednoznaéné zdravi
Skodlivou. Jeho nespecifickou oxidaci mohou totiz vznikat takzvané reaktivni
kyslikaté ¢astice (ROS, reactive oxygen species), typicky peroxidové radikaly,
které jsou cytotoxické. VétSinu ethanolu nas$tésti zpracuje selektivni oxidativni
metabolismus, ktery jej do jisté miry vyuziva jako zivinu. I v jeho prubéhu vsak
vznikaji jedovaté latky.

8. Doplnte do schématu produkty postupného odbouravani ethanolu v lidském
organismu. Kterd sloucenina v doplnéném schématu je pro clovéka

/\ +NAD*, alkoholdehydrogenasa +NAD*, aldehyddehydrogenasa
OH
-NADH -NADH

Zajimavé je, ze alkohol, pro standardni lidsky metabolismus netypicka latka, je
Vv ptirodé produktem jedné z moznych alternativ k béznému metabolismu vyssich

7 Obrazky s ndzvem jmeno_prijmeni_palacinky.“format“ o velikosti nejvyse 1 MB zasilejte
na adresu vojtech.laitl@ksicht.natur.cuni.cz.

8 Uvadime pro zajimavost, nebude predmétem bodového ohodnoceni. Korespondenéni
seminaf nenese odpovédnost za jiné nakladani se surovinami, nez jak je uvedeno v navodu.
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organismi. Na mysli mdme anaerobni metabolismus cukrti, ktery clovék vyuziva
pii kvasnych procesech, a tedy vyrobé piva nebo vina. Pojd’me poté, co jsme se na
metabolismus cukra kratce teoreticky podivali a prakticky doplnili jejich deficit,
vénovat zavérecné zamysleni této biochemické odbocce.

Anaerobni kvasinky rodu Saccharomyces jsou v potravinafském pramyslu
znamé diky kvaSeni jednoduchych cukrti na ethanol. Tato pfeména probiha bez
pfistupu vzduchu a vedle ethanolu vznika i stabilni plynny produkt. Protoze jsme
se na zacatku ulohy vénovali oxidaci glukosy, pokusime pro ni vyuzit
termodynamicka data i v tomto ptipadé a srovnat energetiku téchto dvou reakei.
Spravny vysledek by nam i ptes velké zjednoduseni mohl napovédét o vyhodnosti
aerobniho a anaerobniho metabolismu cukru.

9. Napiste souhrnnou chemickou rovnici alkoholového kvaSeni glukosy
a stanovte, kolik volné energie pfi ném miize byt teoreticky ziskano z 1 kg
glukosy (uvazujte standardni podminky). Oznacili byste na zakladé porovnani
tohoto vysledku s vypoctem v otazce 3 za vyhodnéjsi aerobni, nebo anaerobni
metabolismus cukr?

Touto tivahou se lou¢ime s kulinafskou ulohou, nikoliv vSak jak doufame
S chemii ani s chemii v kuchyni. Pfejeme Vam mnoho dalSich uspéchti v obou
téchto bohulibych ¢innostech, a pokud se v nasledujicim roce chystate zalit
s vysokoskolskym Zivotem, uZijte si ho, jak naleZi, a nehladovte!

Data

Pro feSeni ptikladt 3 a 9 muzete vyuzit tabulku standardnich slucovacich entalpii,
tedy energii, které se za standardnich podminek uvolni (zaporné) ¢i spotiebuji
(kladné) ve formé tepla pfi mySlené ¢i skuteéné syntéze dané molekuly z prvka
Vv takzvaném referenc¢nim, tedy termodynamicky nejstabilnéj§im stavu. Zamyslete
se, jak je zkombinovat pro popis konkrétni chemické reakce, pfipadné hledejte
pojem Hesstiv zdkon.

Tabulka 1. Vybrané standardni slu¢ovaci entalpie tabelované pii laboratorni teploté a tlaku
1 bar. Slouceniny jsou uvazovany v nejstabilngj$im termodynamickém stavu za danych
podminek.

Sloudenina | Standardni slu¢ovaci entalpie (kJ mol™)
glukosa +31,4

0, 0

CO; -393,5

H2.0 —285,8
ethanol -276,0
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Uloha &. 5: Termodynamicka (11 bodit)
Autor: Richard Vesely

Cilem této ulohy je podivat se zblizka na stavové
veliciny vyskytujici se v termodynamice. Co to je a pro¢
se bavit zrovna o tomto? Na prvni otazku si odpovime
za chvili, ale podivejme se nejdiive, proc je to tak
dilezité téma, ze si zaslouzi KSICHTI ulohu.
Predstavme si, Ze chceme odhadnout teplotu, na kterou
je ochlazena voda vystrelovana ze snézného déla, nebo |-
teplotu, kterou ma plamen chrleny bahennim drakem.
Tyto déje jsou relativné komplexni a tézko bychom o nich mohli néco rici ¢i spocitat.
Na druhou stranu existuje spousta nezajimavych, ale jednoduchych jevii, o kterych
toho umime ¥ici mnoho (napriklad expanze plynu proti konstantnimu tlaku).
Diilezita otazka je, jak miizeme rozlozit zajimavé a slozité déje do déju
Jjednoduchych. A pravé tady vstupuji do hry stavové veliciny. V prvni casti ulohy se
podivame na to, co to jsou stavove veliciny, pak se detailnéji podivame na ty z nich,
které jsou obzvlasteé uzitecné pro chemiky, a nakonec navazeme pouzitim nabytych

vevr

K této uloze jsem vytvofil doprovodny text, ktery miZzete nalézt na
https://bit.ly/330Dad8. Ten by mél slouzit jako ,,opakovani pro ty z Vas, ktefi jiz
na termodynamiku narazili, nebo jako odrazovy mustek pro ty z Vas, ktefi se s ni
jesté nesetkali. Nejsou tam vysvétlovany jednotlivé koncepty do hloubky, ale
soustiedime se na to, pro¢ se termodynamikou zabyvat.

Zacnéme tim, co to jsou stavové veli¢iny. Stavové veli€iny jsou veli€iny, které
se lisi od veli¢in d€jovych tim, Ze jejich zména zavisi pouze na pocatecnim
a koncovém stavu, nikoliv na zvolené cesté. Pochopeni této definice si muzete
vyzkouset v prvni otazce.

1. Nasledujici veli€iny roztfid’te na veli¢iny d€jové a stavové.

Tlak, teplota, nadmotska vyska, draha, objem, prace, teplo, entropie, entalpie,
vnitini energie.

V této uloze se zaméfime prevazne€ na entalpii a vnitini energii. Pojd'me se
podivat na tyto veliCiny zblizka. Vnitini energie, U, je stavova veliCina, jejiZ
definice je pfedmétem prvniho termodynamického zakona; ten zni:

AU = w + q,

kde AU je rozdil vnitini energie systému mezi koncovym stavem a pocate¢nim
stavem. Pti d¢€ji, kterym byl systém pteveden z pocatecniho do koncového stavu,
systém vykonal praci w a s okolim vyménil teplo g. Co tato rovnice fika? Rika, ze
je experimentalné pozorovano, ze prevedeme-li systém ze stavu A do stavu B,
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soucet tepla a prace bude vzdy stejny, nezdvisle na cesté (vizte otazku 3)! Prace w
znaci jakoukoliv formu prace (objemovou, elektrickou, atd.), ale v této loze se
budeme zabyvat pouze praci objemovou.

Druhou veli¢inou, o které se budeme bavit, je entalpie, H. Ta je definovana
takto:
H=U+ pV,

kde H je entalpie, U je vnitini energie, p je tlak a V je objem. Kde se tato definice
vzala? Moudii fyzici ji zavedli tak, aby . . ... ..

V nasledujici otdzkach se na tyto veli¢iny podivate blize.

2. a) Uvedte alesponn jeden experiment, ktery muze poslouzit jako ilustrace
prvniho termodynamického zakona a vysvétlete, pro¢ a jak ,,dokazuje” —
ilustruje platnost tohoto zdkona?

b) Lze vibec prvni termodynamicky zakon dokazat? Pokud ne, k ¢emu je
uzite¢ny? Vzhledem k povaze této otazky budu hodnotit Vase avahy spise
nez ,,finalni odpoveéd™.

c) Jaky vyznam ma entalpie, resp. pro¢ je v né€kterych piipadech uZite¢nou
stavovou veli¢inou? Dokoncete vétu ,Moudii fyzici ji zavedli tak,
aby...... «, Jako napovéda Vam muize poslouZit otazka 3b.

Nasledujici vypocty by Vam mély pomoci pochopit moznd “abstraktnéjsi”
diskuzi entalpie a vnitini energie. Pokud jste se s podobnymi vypoéty nikdy
nesetkali a pfipadaly by Vam slozité, nelekejte se! Jsou veelku jednoduché. Studijni
text by mohl poskytnout trochu opory.

V nasledujici otazce 3 budeme uvazovat Ctyfi ruzné stavy (Si, Sii, Siii, Siv),
jednoho molu idealniho plynu a Sest riznych déju (1-6), kterymi 1ze tento plyn
mezi témito stavy pievést. Uvédomte si, ze kazdy stav lze charakterizovat
stavovymi veli¢inami.® V ptipadé ide4lniho plynu to jsou teplota, T, tlak, p a objem,
V (latkové mnozstvi je celou dobu konstantni).

Stavy systému (v tomto pfipadé jednoho molu idealniho plynu):

i Prvnistav, S Vi=22,71dm? pi=1,000bar, T;=273,1K
ii. Druhy stav, Sii:  Vii=42,71 dm?, pii = 1,000 bar, T;=514,7K
iii. Tteti stav, Siii: Vi = 22,71 dm?, pii = 2,467 bar, T;i=674,7K
iv. Ctvrty stav, Siv: Viy=42,71.dm?, piy=0,5000 bar, Ty =273,1K

9 Podivejte se do studijniho textu, na oddil ,,veli¢iny”.
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Déje

1) Da: Plyn je izochorickym ohievem pieveden z prvniho stavu do tietiho stavu
(Si — Siii). Ptitom vykona praci Wi a vyméni teplo g1 s okolim. Zména vnitini
energie a entalpie pfi tomto d¢€ji je AU, resp. AH;.

2) Dy: Plyn je pteveden ze tfetiho stavu do druhého stavu (Sii — Si)
adiabatickou expanzi proti konstantnimu tlaku p;. Pfitom vykona praci w» a
vymeéni teplo g2 s okolim. Zména vnitini energie a entalpie pfi tomto dé&ji je
AU; resp. AH..

3) Ds: Plyn je z prvniho stavu pfeveden do ¢&tvrtého stavu (Si — Siv)
adiabatickou expanzi do vakua. To znamena, Ze neexpanduje proti zadnému
tlaku, a tedy vykona nulovou praci. Adiabaticky d&j — nevyméni zadné
teplo s okolim (,,vymeéni teplo rovné nule®), wz = 0, gz = 0. Zména vnitini
energie a entalpie pii tomto dé&ji je AUs, resp. AHa.

4) D4 Plyn je z prvniho stavu pfeveden do c¢tvrtého stavu (Si — Si)
izotermickou reverzibilni expanzi. Pfitom vykona praci Ws a vymeéni teplo
gs s okolim. Zména vnitini energie a entalpie pfi tomto d&ji je AUa, resp.
AHa.

5) Ds: Plyn je ze ¢&tvrtého stavu ptfeveden do druhého stavu (Siy — Si)
izochorickym ohfevem. Ptfitom vykona praci ws a vymeéni teplo Qs s okolim.
Zména vnitini energie a entalpie pii tomto déji je AUs, resp. AHs.

6) De: Plyn je z prvniho stavu pfeveden do druhého stavu (Si — Sii) izobarickou
expanzi. Pfitom vykona praci Ws a vyméni teplo Qs s okolim. Zména vnitini
energie a entalpie pii tomto dé&ji je AUs, resp. AHe.

SH\ (Tiil' \/\H‘ pill)
D, D,

'DG )
S| (Tls Vil P‘) Su (Tii! Vu' pii)
‘D4
D, Ds
Siv (Tiv’ Viv' piv)

Diagram ilustrujici pfevod systému (jednoho molu idealniho plynu) mezi
stavy Si—Siy pomoci déji D1—Ds

3. a) Pro viechny dé&je 1-6 vypoctéte vykonanou praci w, ptijaté teplo g, zménu
vnitini energie AU, zménu soucinu tlaku a objemu A(pV) a zménu entalpie
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AHY. Drite se nasledujici znaménkové konvence: Teplo a prace odevzdané
ze systému do okoli jsou zaporné a naopak. Vysledky piehledné zaneste do
nasledujici tabulky. Moléarni izochoricka tepelnd kapacita uvazovaného
plynu cym = 12,47 J K1 mol L.

D]

prace,w (J) | teplo,q(J) | AV)(J) | AUQJ) | AH(J)

D

D2

D3

D4

Ds

Ds

b)

c)

d)

e)

Vyznacte tadky, ve kterych:

je vykonana prace rovna zmén¢ vnitini energie,
je pfijaté teplo rovno zméné vnitini energie,
je piijaté teplo rovno zméné entalpie.

Komentujte Vase vysledky z bodu b. Pro¢ zrovna v téchto fadcich plati
Vami uvedené pozorovani?

D¢j D¢ zméni systém se stavu S;i do stavu Sii. Mezi dé&ji 1 az 6 identifikujte
té1 dvojice déju, které, pokud po sobé budou nasledovat, téZ pievedou systém
mezi témito dvéma stavy (napiiklad dvojice D1 a D5).

Pro kazdou z téchto dvojic sectéte praci, teplo, zménu soucinu tlaku
a objemu, zménu vnitini energie a zménu entalpie provazejici jednotlivé
déje a porovnejte Vase vysledky s déjem 6. Doplite nasledujici tabulku:

D&j

prace, W (J)

teplo, q (J)

A(pV) ()

AU (J)

AH ()

D;a D>

2. dvojice

3. dvojice

Ds

f) U kterych veli¢in Vam pro kazdou fadku vysla stejna hodnota? Pro¢ to tak

je?

Piedchozi otazky slouzily jako pfedstaveni nastrojd, které maji velmi v chemii
Siroké vyuziti. Doufam, Ze osvétlily, Ze zména stavovych veli¢in nezavisi na ceste,

10 Abych Vam moc nenapovidal, pouZivam obéas nasledujici relativng matouci formulaci:
,.Systém vykona praci (nebo vymeéni teplo),” i kdyz realné zadnou nevykona (nevymeéni
teplo). V tom ptipad¢ napiste, Ze prace (resp. teplo) jsou rovny nule.
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ale pouze na pocate¢nim a koncovém stavu. K ¢emu je takova vlastnost uzite¢na?
Na to se podivame v nasledujici otazce.

4. Vagim tkolem bude vypocitat adiabatickou teplotu, Tag, plamene, spaluje-li se
methan se stechiometrickym mnozstvim vzduchu (smés kysliku a dusiku
vpoméru 1:4) a jsou-li plyny ksobé piivadény pii teploté 473 K.
Ptedpokladejte, ze vSechny déje probihaji pfi tlaku 1 bar. Nasledujici hodnoty
jsou téz uvedeny pro tlak 1 bar.

Poznamka: tento typ vypoctu se mimo jiné hodi pro odhad teploty plamene, ktery chrli
bahenni draci (KSICHT, 18. ro¢nik, 4. série Ankh-Morporska tloha).!

a)

b)

c)

d)

e)

Napiste rovnici reakce spalovani methanu za vzniku vody a oxidu uhli¢itého
pti 298 K. Uved’te u kazdého reaktantu ¢i produktu, v jakém skupenstvi je
za této teploty.

Vypocététe molarni zlomky kysliku, dusiku a methanu ve stechiometrické
smési methanu a vzduchu (tedy takové smési, ve které bude praveé dostatek
kysliku pro spaleni methanu). Vypoctéte molarni zlomky vody, oxidu
uhlic¢itého a dusiku ve smési produkti.

Nakreslete diagram popisujici, na které déje tento sloZity proces lze rozlozit
tak, abychom mohli pouzit vy$e uvedena data pro nas vypocet.

Spocitejte zménu entalpie pro dil¢i procesy (je na Vas, na jaké dil¢i procesy
tento slozitéjsi d&j rozlozite) a vypoctéte adiabatickou teplotu plamene.
Napiste, které aproximace tento vypocet pouziva, zda jsou piijatelné a jak
byste mohli sviij vypocet zpiesnit.

Potfebné udaje:

Izobaricka tepelna kapacita dusiku, Cpnz = 29,12 J Kt mol=
Izobarick4 tepelna kapacita kysliku, Cpoz = 29,38 J K- mol*
Izobarické tepelna kapacita methanu, Cpcps = 35,69 J K2 mol™
Izobaricka tepelna kapacita vodni pary, Cpuao,g= 27,47 J Kt mol™
Izobarické tepelna kapacita oxidu uhli¢itého, Cpcoz = 37,14 J Kt mol™*
Izobaricka tepelna kapacita kapalné vody, Cprzo, = 75,33 J K2 mol
Spaln4 entalpie metanu (pti 298 K), AHspcray = —891 kJ mol™
Vyparna entalpie vody'?, AHvap(H20) = 40,65 kJ mol=

11 Pokud byste nevédéli jak na to, piedstavte si, Ze teplo uvoln&né hofenim plynt ptivedenych
do hotdku je vyuzito pouze k ohfati produktii a nespotiebovanych reaktanttl, ale neunika do
okoli — proto adiabaticky plamen.

12 P teploté varu vody a tlaku 1 bar.
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Jak jste vidé€li v otazce 3, pokud zmétime teplo doprovézejici oba dva déje
(napt. D1 a Dy), které pievedou systém z jednoho stavu do druhého (napt. S; — S;;)
nemame zadnou garanci, ze pokud provedeme jiny d&j (napi. Ds), ktery prevede
systém mezi stejnymi stavy (zase Si — Sii), systém pfi ném vymeéni stejné teplo.
V otazce 4 jsme ale pfesné toto potiebovali uvazovat. Museli jsme se spoléhat na
to, ze soucet zmén néceho pii diléich d&jich, které prevedou systém z jednoho stavu
do druhého, je roven celkové zméné tohoto néceho pii jednom déji, ktery prevede
systém mezi stejnymi stavy. A proto zavadime stavové veliCiny, které tuto
podminku spliuji a umoziiuji nam fesit podobné problémy jako odhad adiabatické
teploty plamene.

Nakonec se jesté podivejme na druhy piiklad z Gtvodu — ochlazeni vody ve
snézném d¢le.

5. Plyn ve snéZzném déle je stlaeny na vysoky tlak, a kdyz expanduje, expanduje
velmi rychle. Proto miiZeme expanzi aproximovat jako adiabatickou. Prace,
ktera je pfi ni vykonana, je konana ,,na uikor* vnitini energie, a plyn se tudiz
ochladi.

a) Pro¢ mize byt expanze povazovana za adiabatickou, probiha-li velmi
rychle?

b) Vypoctéte, o kolik stupiiti klesne teplota vzduchu po expanzi, a popiste Vas
vypocet.

c) Napiste, které aproximace pouzivate a jak byste mohli sviij vypocet zptesnit.

Potiebné udaje:

e Pocateéni tlak vzduchu v déle, po = 8,00 bar

e Pocatecni teplota vzduchu v déle, To = 273,2 K

e Latkové mnozstvi plynu, n = 1 mol, a tudiz pocatecni objem,
Vi=2,839-10°m?3

Tlak, proti kterému plyn expanduje, p = 1,00 bar
Izochoricka tepelna kapacita vzduchu C, = 20,76 J K2 mol™*
Izobaricka tepelna kapacita vzduchu Cp = 29,07 J K= mol™

To by bylo vSe pro tuto tlohu. V pfisti Gloze se podivame na dal$i dvé stavové
veliiny, entropii a Gibbsovu energii. Diky nim budeme moci feSit problémy
tykajici se rovnovaznych reakci nebo elektrochemie.
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Reseni uloh 1. série 19. roéniku KSICHTu

Uloha ¢&. 1: Nafukovaci (7 bodit)
Autorka: Aneta Pospisilova

1. Archimédiv zékon.
E, = Pprostiedi Vegteso * g
2. Vodik. Jeho hustotu spocitdime pomoci stavové rovnice idedlniho plynu

a defini¢niho vztahu pro hustotu. Upravou a dosazenim viecho ve spravnych
jednotkach ziskame vysledek.

P=RrT
100 000 Pa - 0,002 kg/mol

_ = 0,0768 kg/m?
8,314 J/(mol - K) - (273,15 + 40) K g/m

p

3. Hustotu vzduchu vypocitdime z molarnich hmotnosti dusiku (28 g/mol)
a kysliku (32 g/mol). Pouzijeme stejny postup jako v feSeni tlohy 1, jen za M
dosadime vazeny prumér molarnich hmotnosti:

M = 0,21M,, + 0,79My, = 0,029 kg/mol
pM 100 000 Pa - 0,029 kg/mol 5
p=—= = 1,114 kg/m
RT  8,314]/(mol - K) - (273,15 + 40) K
Hmotnost folie spo¢itame z povrchu pannina téla, tloustky folie a hustoty PVC:
Meolie =S - X * Ppyc = 1,71 m? - 20 - 107® m - 1300 kg/m? = 0,044 kg

4. Hmotnost plynu v ni ziskame z objemu a hustoty:
my, = py, "V = 0,077kg/m? - 52 - 107> m* = 0,004 kg

Celkem:
Mpanna = My, T Meolie = 0,048 kg

5. Abychom zjistili, zda budou Iétat, potfebujeme znat vyslednici vSech sil. Pannu
a Tima zene nahoru vztlak jejich tél:
Fyz = Pyzduch * Vrim + Vpanna) g
F,, = 1,114 kg/m3 - (52 + 63) - 1073 m3 - 9,81 N/kg = 1,26 N
Dolti je naopak Zene tiha panny a Timova téla:
Fg = (Mrjm + mpanna) g
F, = (68 kg + 0,048 kg) - 9,81 N/kg
F; = 667,55N
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Celkova vztlakova sila je daleko mens$i nez tiha a panna s Timem tedy
nevzlétne. Uzndvam i Uplna slovni vysvétleni nebo vypocty, kde se spocita jen tiha
Tima, aby se feklo, Ze to nejde.

Ke zjisténi vysSky panny, ktera by se s Timem vznesla, si uvédomme, Ze povrch
téles obecné roste s druhou mocninou charakteristického rozméru a objem se tieti
mocninou. Pro jednoduchost je nejlepsi zvolit za charakteristicky rozmér vysku.
Objem a povrch panny tak mtizeme zapsat jako:

Vpanna = ky - h?
Spanna = kS - h?

Konstanty ks a kv zjistime s vyuzitim teorie podobnosti ze zadanych rozméra

Timovy malé panny:
ky = Voanna/h® = 52-107* m*/(1,6 m)* = 0,0127
ks = Spanna/h* = 1,71 m?/(1,6 m)* = 0,668

Dal vime, ze aby se Tim s pannou aspon vznaseli, musi vztlakové sily vyrovnat
tihu. Neboli:
F, =F
Py duch (V1im + Vpanna) g = (Mrim + Meolie + mHZ) "9
po uprave:
h3 - kV(pvzduch - sz) —h*- Ppvc " X" kS + pvzduchVTim — Mrim = 0
dosazenim:
0,01317244h3 — 0,017368h% — 67,929818 = 0

na feSeni kubické rovnice pouzivaim wolframalpha.com. (Obecné jsou vsak
polynomické rovnice analyticky feSitelné az do 4. stupné. Pro kubické rovnice lze
vyuzit Cardanovy vzorce.) Jediné feSeni z oboru realnych ¢isel pro tuto rovnici je:
h=17,73m
Panna by musela byt vysoka alespoii 17,73 metra.

Pokud budeme pannu aproximovat kouli, mizeme objem folie spocitat z rozdilu
objemu celé koule o poloméru r a objemu koule vodiku uvnitf (polomér r — X, kde
X je tloustka folie). Pro hmotnost pak dostavame:

4 2 2 3
Meolie = Ppve '§7T(3T x —3rx* + x°)

Tento vztah mizeme pouzit rovnou, anebo pro zjednoduseni vyuZijeme toho,
7e x% a x3 jsou oproti r velmi mala, a tak Ize posledni dva ¢leny v zdvorce zanedbat.
Tim dostavame:

Meolie = Ppvc * 4Tr?x

Ke stejnému vztahu se lze dostat také uvahou, ze zakfiveni je nevyznamné

a objem folie se spocita z povrchu koule a tloustky folie.
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Pro objem a hmotnost vodiku mame vztahy:

Vy, =

2

Dosazenim do:
'szduch ' (VTim + Vpanna) g = (mTim + Meolie + mHz) g
ziskavame:
4,341613 — 0,32661% — 67,9298 = 0
Resim pomoci wolframalpha.com a ziskdvam:
r=253m

d=2r=5,06m

Koule by musela mit primér 5,06 m, aby unesla Tima.

Za fteSeni, ve kterych se objevovala nevhodnd zanedbavani nékterych
proménnych (napf. hmotnosti panny) byl pfiznan ¢asteény pocet bodld. Ten se
odvijel od hrubosti zanedbani (pfitéZujici okolnost) a miry uvédomeéni si, Ze by to
mohl byt problém (polehéujici okolnost).

6. PVC je pomérné dobry material, ale jesté Iépe by fungoval PVDF, ktery je ze
vSech jmenovanych nejméné propustny. Naopak PC je pro vodik nejvice
propustny.

7. V umélecké sekcei byla tvrda konkurence a kvalita vytvort byla na skutec¢né
$pickové tirovni. Po dlouhém, naro¢ném a neobjektivnim vyhodnocovani byli
vybrani tfi vitézové: Zdenék Hartman, Martin Stipala a Lenka Machova.
Gratulujeme!

Zdenék Hartman
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Lenka Machova

Otizka 1 — 0,5bod, 2 — 0,5bodu, 3 — 0,5bod, 4 — 1 bod, 5 — 4 body,
6 — 0,5 bodu, 7 — cestné uznani. Celkem 7 bodii.
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Uloha ¢&. 2: Otravna (9 bodw)
Autorka: Tereza Dobrovolna

1. Paracelsus, vlastnim jménem Philippus Aureolus Theophrastus Bombastus von
Hohenheim.

2. Dychacimi cestami, zazivacim traktem, pies ktzi, do zily, do tepny, do svalu,
konec¢nikem, do sklivee oka, do ucha, podkoznim podanim.

3. @) Mutagenni = schopna vyvolat zménu v genetické informaci (zména
v sekvenci nukleotid®, po¢tu nukleotidii v DNA, struktury chromozomd, poétu
chromozomt).

b) Karcinogenni = zpusobujici nadmérné déleni (bujeni) bunék tkani, tvorbu
nadord.

c) Teratogenni = poskozujici plod, vyvolavajici vrozené vady nebo
abnormality béhem vyvoje.

4. a) stiibro: argyrie, Ag pusobi proti plisnim, b) thallium/arsen: alopecie, stievni
problémy, bolesti hrudniku, zrychleny tep, neurotoxicita, Meesovy prouzky,
¢) chloroform/halogenderivat: narkoticky ucinek, d) olovo: bledost, bila barva
obliceje, Sedy lem na dasnich, pohybové obtize, vyhublost, stfevni problémy,
seslost, sladké ¢ervené vino — doslazovani vina octanem olovnatym, e) Kyanid
draselny/cyankali (staci kyanid): hotké mandle.

5. VSsem moc dékujeme za skv€lé napady, priletéla ndm spousta krasnych
charakteristik otrav pohadkovych bytosti :). Tézko bychom vybrali tu
nejlepsi... ale alespon jedna kulturni vlozka by v feSeni neméla chybét ;).
Klinicky toxikolog Daniel Obozov zbasnil diagndzu otravy poloniem!

Locika

Bylo nebylo, k zapadu vzhlizime, Pokusili se vinu na tabak svaliti,

Postavu utlou, ve zlatych Satech vidime.  VSak mne se jim nepodafilo osaliti.

Vsak az se ptiblizi, vidéti jest, Alfa nam tu roli hraje,

Ze snad lysa kostra zlaty vlas snazi se nést. Vlasy pocinaje.

Slunce pada, noc nastava, Musel to byt n€kdo blizky,

Kufdak stale odklepava. Schoval v ¢aji, v 1écich, nebo v Fizky?

Osud Zeny jiz je jisty, I rychle odesla postava neznama,

Vrah musi byt sebejisty. Stievni potiZe zaznamenava.
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6. Ag" vysrazi CN™ionty: Ag* + CN- > AgCN. Nadbytek Ag* je titrovan
SCN~: Ag* + SCN- - AgSCN

n(AgNO3) = V(AgNO3) - ¢c(AgNOs) = 0,025 dm3- 0,05 mol-dm™3 =
=1,25-10"% mol

N(NH4SCN) = V(NH2SCN) - ¢(NH/SCN) = 0,0121 dm® - 0,05 mol-dm™ =
= 6,05 -107* mol = n(piebytek AgNO3)

n(zreagovany AgNO3) = n(AgNQO3s) — n(piebytek AgNO3) =
=1,25-10" mol — 6,05 -10~* mol = 6,45-10~* mol = n(KCN)

m(KCN) = n(KCN) - M(KCN) = 6,45-10* mol - 65,12 g-mol !=
=0,042 gve 25 ml, v 0,5 | je 0,042 g -20 = 0,840 g = 840 mg

840 mg je v 7 kouscich jablka, v 1 kousku je 840 mg /7 = 120 mg
Snéhurka snédla 120 mg kyanidu draselného.

7. Trojélenka: 1kg...3mg > 50kg ... 150 mg
150 mg — 120 mg = 30 mg

Snéhurku usmrti 150 mg kyanidu draselného. Aby se Snéhurka otravila,
musela by snist jesté 30 mg kyanidu draselného.

8. PzPL (polibek z pravé lasky) a pokud by to nezabralo, tak napi. NaS;03,
NaNO2, amylnitrit, vyplach zaludku 2% KMnOs, 3% H20x.

Otdazka 1 — 0,3 bodu, 2 — 0,5 bodu, 3 — 0,9 bodu, 4 — 2,5 bodu, 5 — 1 bod,
6 — 3 body, 7 - 0,5 bodu, 8 — 0,3 bodu. Celkem 9 bodii.
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Uloha ¢&. 3: Kavu si osladim o trochu vic (10 bodit)
Autorka: Lada Svecova

1. Cukry jsou sacharidy se sladkou chuti. Sacharid, ktery neni cukrem, je
napiiklad $krob, celuldza apod..

2. a—aldodza, b —aldoza, ¢ — ketoza, d — aldoza

B _H 5 CHZOH O
D O
&—OH H%£ B RO H
HO——H HO——H
HO——H H——OH H——OH H——0OH
H——OH H——OH  H——0H N
a, CHOH CHOH CHOH (¢, CH,OH
3. Viloze 1 jsou v§echny monosacharidy v D—konfiguraci. L-formy vypadaji
nasledovné:
OxH Ox M CH,OH Ox
—Q0 1
HO——H H——OH H——OH

H——OH H——OH
H——OH HO——H .o L . 1~

HO——H HO——H  Ho—1+H  HO——H

o CHOH,  CHOH,  CHOHg  CHOH
CHZC())H on  CHOH oy CHOH oy CH,OH
OH HO HO N
CH,OH OH O
4. a OH b, OH c, OH d, oF

5. Probiha hydrolyza — rozklad slozeného sacharidu na monosacharidy.
6. 2CuSO4+4KI— 2 Cul +2KyS504 + 1,
I +2 Na,S,03 — 2 Nal + NayS406

7. Od objemu, ktery odpovidd celkovému mnozstvi médi (ktery zjistime
slepym pokusem) odecteme spotiebu zjisténou pii titraci vzorku:

V= Vs —Ver =354 —19,8 = 15,6 ml
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Odpovidajici hodnoty najdeme v tabulce a pomoci interpolace zjistime, kolik
laktozy odpovida spotiebé 15,6 ml:

ISml............ 73 mg Iml................ Smg
l6ml............ 78 mg 0,6ml.............. 3 mg
15,6 ml ............ 73 +3mg=76mg
Zjistime faktor zfedéni a vynasobime jim vysledek:
F, = 200-100 _
550

76-80 = 6080 mg/l = 6,08 %
Tzn. 3,04g/50 g. Juléa si vyrobek rozhodné dat nemtize.

Pfipadné miZzeme misto faktoru ztedéni pouzit trojélenky (jde o pfimou tméru):

3,008 0o, y %
500 oo 100%
y = 6,08%

Otdzka 1 —1bod, 2 -1 bod, 3 - 1,5 bodu, 4 — 2 body, 5 - 0,5 bodu, 6 — 1 bod,
7 — 3 body. Celkem 10 bodui.
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Uloha ¢&. 4: Hemoglobin (10 bodir)
Autorka: Lucie Peterkova

1.

Hemoglobin je tetramernim proteinem erytrocytt. Podili se na transportu
kysliku do perifernich tkani a vraci oxid uhli¢ity a ionty H* zpét do plic.

Prostetickou skupinou je, jak jiz vime, hem. Jedna se 0 komplexni slou¢eninu
tvofenou tetrapyrrolovym kruhem, jak ukazuje obrazek:

CH
2 CH,

CH,
H3C

HsC CH,

OH

O™ “oH o
Uprostted tetrapyrrolového kruhu je vdzan jeden ion Fe?*, viz otdzka 2.

Chlorofyl, bakteriochlorofyl (Mg), kobalamin (Co), cytochrom ¢, cytochrom
P450, katalasa, tryptofanpyrrolasa, myoglobin (Fe), kofaktor F430 (Ni),
zinkovy protoporfyrin (Zn) atd.

a) Pii oxygenaci se atom Zeleza pfemisti do roviny kruhu. Proximalni histidin
i zbytky aminokyselin k nému ptipojené se také pfemisti smérem k roviné
kruhu, coz vede k pferuseni iontovych vazeb mezi karboxylovymi konci vSech
étyt podjednotek.

b) Atom Zeleza je vysunut cca 0,04 nm mimo rovinu hemového kruhu.

Pfiblizné procento saturace hemoglobinu v plicich je 93 %, v perifernich
tkanich 65 %. Pfiblizné procento saturace myoglobinu V plicich je 95 %
a v perifernich tkanich 92 %.

Kfivka ma takovy tvar, protoze zobrazuje zavislost rozsahu vazby
nizkomolekularniho ligandu na oligomerni vazebnou bilkovinu s kooperujicimi
podjednotkami (podobnym vztahem se fidi Hillova rovnice, ktera jako takova
udava vztah mezi pocatecni rychlosti enzymové reakce u alosterickych enzymu
a koncentraci substratu).
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8. Myoglobin kyslik skladuje (ptfedchéazi jeho nedostatku). Mnozstvi kysliku
vazané na hemoglobin zavisi na koncentraci kysliku v bezprostfednim okoli
hemového zeleza. Z grafu lze vycist, ze myoglobin nedokaze uvolnit podstatnou
cast vazaného kysliku ani pfi tlaku 20 mm Hg. Z tohoto diivodu nemtize slouzit
jako w¢inny nosi¢ pro transport kysliku zplic do perifernich tkani. Pfi
dlouhodobé svalové namaze (pokles parcialniho tlaku kysliku az na 5 mm Hg)
je v8ak schopen ochotné uvoltiovat vazany kyslik pro oxidaéni syntézu ATP
svalovymi mitochondriemi.

9. Methemoglobin (metHb) miZze vznikat v disledku narustu koncentrace
dusitand, které v téle vznikaji redukci dusi¢nant ziskavanych v potrave.

10.Za pomoci oxida¢nich c¢inidel (4-dimetylaminofenol, nitraty) se vyvola
methemoglobinémie. Tato metoda je pomérné rizikova, ale provadi se proto, Ze
ion CN™ ma afinitu ptedeviim k Fe® pifitomnému v metHb. Na b&ny
hemoglobin se tedy nevaze, na methemoglobin vSak velmi dobfe, coz pfispiva
k jeho vyvazani z krevniho fecCiste.

11.a) Teoretickou transportni kapacitu hemoglobinu pro kyslik lze vypoditat
takto: 1,34 ml O./g Hb -150 g Hb/1 =201 ml O/l krve.

b) Moznosti vypoctu je n€kolik. K vysledku 0,49 g Fe/l je mozné dojit
naptiklad ivahou:

Mub = 6,8 -10* g/mol, Mee = 55,85 g/mol. Pokud je v 1 1 piitomno 150 g Hb,
pak 6,8 -10*g Hb bude v cca 453,33 1. Vime-li, Ze molekula hemoglobinu
obsahuje 4 atomy Zeleza, 1ze pak uz jednoduse dopocitat jeho mnozstvi.

12. Stav, kdy pacient vylucuje slzy obsahujici krev, se nazyva haemolacria. Jde o
mozny piiznak nékolika onemocnéni, mimo jiné napiiklad infekce slznych
kanalkt, hemorrhagické horecky nebo nadoru v blizkosti slzného aparatu.

Otdzka 1 — 0,5 bodu, 2 — 1 bod, 3 — 0,5 bodu, 4 — 0,5 bodu, 5 — 1 bod, 6 — 1 bod,
7 -1 bod, 8 -1 bod, 9 — 0,5 bodu, 10 — 1 bod, 11 — 1 bod, 12 — 1 bod.
Celkem 10 bodii.
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Uloha &. 5: Vybusny ledek (10 bodii)
Autorka: Zuzana Osifova

1.
2.

N, P, K

Jde o proces asimilace. Lidsky organismus ji neni schopen, protoze mu chybi
klicovy enzym nitroreduktaza.

16 hm. % N odpovida 45,7 hm. % dusi¢nanu amonného, jak lze vyjadrit

upravami vztahu pro wy
my

wy = =0,16

Msmes

Celkovou hmotnost smési si mtizeme libovolné zvolit (naptiklad 100 g) nebo
pocitat pouze s matematickym symbolem. Pokud bude pro jednoduchost
celkova hmotnost 100 g, plati, ze
my = 0,16 -100 =16¢g

_ my _ 16
T My 14,01
Jelikoz dusi¢nan amonny obsahuje 2 atomy dusiku, jeho latkové mnozstvi je
poloviéni, a tedy 0,571 mol.

ny = 1,14 mol

Myusitnan = Mdusicnan ~ Mdusitnan = 0,571 - 80,04 = 45,7 g
To odpovida 45,7 hm. %.
Hmotnostni zlomek dusi¢nanu amonného ve smési je dan vztahem:

Wdusitnan = M
Msmis
Upravou pro hmotnost dusi¢nanu ziskame, e
Mgusicnan = Wdusicnan * Msmes = 0,457 - 150 = 68,55 kg

Latkové mnozstvi n dusi¢nanu obsazeného ve smési ziskame ze vztahu

_ Mgusi¢nan
Ndusitnan =

= 856,233 mol

Mdusiénan
Stejné postupujeme pro vypocet latkového mnozstvi mocoviny.
Vysledny pomér ¢ini

Ndusitnan _ 1

Mmotovina B 1:584'

+5 az +30 °C

Obecné je zakadzano skladovat dusi¢nan amonny s latkami podporujicimi
hoteni, hoflavymi a vybusnymi.

NH4NO3z —N,0 + 2 H,0, Azoxid
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8. Nejprve je potieba urcit latkové mnozstvi dusi¢nanu amonného
m iy
Nusitnan = —S030 _ 34349 238 mol

Mdusiénan
Latkové mnozstvi vznikajiciho plynu je totozné s latkovym mnozstvim
rozlozeného dusi¢nanu (viz otazka 7). Nasledn¢ staci dosadit do stavové rovnice
ideélniho plynu:

pV =nRT
101325V = 34349238 - 8314 -473,15

odkud V = 1333550 m® coz odpovidd objemu asi 7 vzducholodi LZ-129
Hindenburg.

9. Detonace je proces, pii kterém se materialem $ifi nadzvukova razova vina

10. Oxid dusicity.

11.4,184 - 10° kgm? s~2

12. Pii vybuchu TNT dochazi ke vzniku sazi a jinych uhlovodikd, které mohou pfi
explozi vzplanout. Z tohoto divodu se pii vybuchu uvolni vice energie. Rozdil
je patrny hlavné u naloZi miliond tun.

13.2) 2 KNO3; — 02 + 2 KNO;

b) Oxid uhli¢ity, voda, oxid dusicity.

14. Tepelny rozklad (termolyza) je chemicky dé&j, pii kterém dochéazi k poruseni
chemickych vazeb vlivem tepla. Vétsinou jde o endotermni proces (proces,
kterému je potieba dodat teplo). Naproti tomu hofeni je exotermni redoxni
reakce, pii které hoflavina reaguje s oxidantem (nejCastéji se vzdusnym
kyslikem). Hofeni je potfeba iniciovat (jiskra, horky povrch...) a latka musi
dosahnout teploty hoteni.

15. Sira by mohla zazehnout dusi¢nan nebo oxidovat organické kontaminace bézné
obsazené v chemikaliich.

16. Ztvrdne, jedna se o hygroskopickou latku.
Otazka 1 — 0,6 bodu, 2 — 0,5bodu, 3 — 1bod, 4 — 1 bod, 5 — 0,3 bodu,
6 — 0,2 bodu, 7 - 0,6 bod, 8 — 1 bod, 9 - 0,5 bodu, 10 — 0,5 bodu, 11 — 0,5 bodu,

12 — 1 bod. 13 — 0,9 bodu, 14 — 0,4 bodu, 15 — 0,5 bodu, 16 — 0,5 bodu.
Celkem 10 bodii.
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Serial: Kratky vylet do mikrosvéta
2. dil: Druhé zastaveni
Autofi: Vojtéch Laitl, Alan Liska

3 Kvantova mechanika v chemii

Nasledujici tfi témata jsou vénovana modelim, které do chemie vnesla
kvantova mechanika a které umoznily alespon kvalitativné velmi dobry obraz
atomtit a molekul, jejich pohybli a vzajemnych interakci. Pfi jejich Cteni
a interpretaci je tfeba mit na paméti, Ze prestoze jsou za uréitych podminek fesitelné
ptesné, jejich pfevod do praxe je omezen limity, které byly diskutovany v minulém
dile. Dilezité také je nejen to, jak vypada stav ustanoveny v chemickém reaktoru,
ale také to, jakym zptisobem a jakou rychlosti vznika.

Zpusobem vzniku daného stavu chemické slouceniny ¢i materidlu je v fadé
pripadi minén reakéni mechanismus. V ném se celd chemicka reakce nebo proces
rozkladaji na fadu elementarnich krokd, které jsou charakterizované energetickymi
rozdily a rychlosti pfemény mezi sebou navzijem. Energetickou bilanci se
v makroskopickém méfitku zabyva termodynamika, ktera zjednodusené feceno
pracuje srovnovahou mezi energii vlozenou do systému &i z né& vychazejici
a energiemi jeho jednotlivych slozek. Ustanoveni této rovnovahy, jeho rychlost
a Casty vznik nerovnovaznych stavii pak zkouma chemicka kinetika.

Ob¢ tyto discipliny jsou dobfe prostudované a stale se rozvijeji, pokud
pracujeme s nezndmym systémem, muze v8ak kvantova mechanika obéma vyrazné
prispét. Energii jednotlivych slozek v pracovnim systému totiz popisuje nebo
alesponi odhaduje uz jen na zakladé vlastnosti feSeni Schrodingerovy rovnice
aurcita kvalitativni pozorovani lze ptfenést i na chemickou kinetiku. Rychlost
pfechodu mezi jednotlivymi stavy soustavy, typicky v chemii mezi reaktanty
a produkty, totiz také zavisi na energii a dynamice nékterych casticovych procest.
Ukolem védce je pak tyto procesy popsat a dat do souvislosti s vysledky
experimentu nebo nezavislé teorie, napiiklad pomoci nize uvedenych
kvantovéchemickych modeld.

3.1 Castice v potencialové jamé

Velmi jednoduchym a zna¢né intuitivnim, pfitom vSak hojné vyuzivanym
modelem je abstrakce problému na takzvanou cdstici v potencidlové jamé. Tento
model ma jednoznacny obraz i v klasické mechanice, kde hovoiime o ¢astici
Vv krabici. Jeji predstavu jsme zavedli pomoci jednoduchého myslenkového
experimentu v ptedchozim dile, nyni se tedy mizeme podivat na to, jak bychom
nas postup reprodukovali pro mikrosvét.

Zékladem naseho myslenkového experimentu byla krabice, kde se mohlo
makroskopické téleso — naptiklad mi¢ek — voln¢ pohyboval, aniz by ji ovSem
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soucasné mohlo opustit. V praxi je tato podminka splnitelna velmi jednoduse tim,
ze bychom krabici zavieli; v mikrosvété uz vsak tak jednoznaéné ztotoZnitelna
neni. Musime tedy ucinit prvni zjednoduSujici ptedpoklad — uvazujme
potenciadlovou jamu (,,mikroskopickou krabici“) o takovych vlastnostech, ze
potencialni energie uvnitr ni je nulova a vsude jinde nekonecné velkad.

Castice v kvantovém svété obecné mohou diky svému &asteéné vinovému
charakteru (viz diskuse odvozeni Schrodingerovy rovnice jako rovnice vinové)
prochézet oblastmi s nulovou pravdépodobnosti vyskytu sebe sama, jak ukazeme
nize, nemohou vSak existovat v oblastech snekone¢nou energii. Nasim
pfedmétnym tak nezbyde nic jiného nez v potencialové jame setrvat.

V prostoru s nulovou potencialni energii by se makroskopické objekty mohly
pohybovat zcela nahodné. Z kvantové mechaniky uz vSak vime, ze podobné
chovani nelze automaticky pienést i na studium mikrosvéta. Kvantovani energie se
objevuje i v tomto ptipadé a ma za nasledek pohyb ¢astic charakterizovany pouze
danym zptisobem pomoci konkrétnich vinovych funkci. Vzhledem k tomu, Ze
jejich pohyb neovliviiuje zadnad vnéjsi sila vnasejici potencialni energii, jsou ale
tyto pohyby harmonické, cemuz odpovidaji jejich vinové funkce. I z dostupného
presného feseni Schrédingerovy rovnice 1ze ukézat, ze vinové funkce jsou popsany
funkcemi goniometrickymi, sin a cos. V souladu s jejich zavedenim jde o funkce
obecné prostorové soufadnice X a jejich feSeni vyplituje harmonicky cely prostor
potencialové jamy.

Obrazek 5: VInové funkce ¢astice v 1-D potencialové jameé o rozméru L13

13 https://encrypted-
tbn0.gstatic.com/images?q=tbn%3AANd9IGcR1jomhx6T7Yg6bt8m2dSG8i8uBvzpgY7Dx

ZS3p1BOCY3GOD4R6&uUsqp=CAU
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Céstice jsou v potencidlové jamé tedy rozlozeny zcela spojité, ale nikoliv
rovnomérné. Rozdil v jejich distribuci v prostoru je ukazan na obrazku a je
pozorovatelné vyraznéjs$i s rostoucim kvantovym c&islem n, které vypovida
0 energii soustavy. Tento systém je tedy zjevné velmi dobie definovany; kde vSak
nalézt jeho uplatnéni v chemii?

Fundamentalni aplikaci modelu potencidlové jamy jsou vazby v pevnych
latkdch obecné zvané jako vazby typu plandrni povrchové viny, jejichz
nesmérové orientovana v celém povrchu; ptfes celou tuto vazbu jsou sdileny
elektrony. Koncept sdileni elektronti kovy zavedl uz v roce 1900, samoziejmé na
zaklade¢ klasické, nikoliv kvantové fyziky, némecky fyzik Paul Drude. Tento nas
model jej dava do souvislosti s chovanim jednotlivych atomti.

Pokud jsme v minulém dile uvedli, Ze atomové orbitaly popisuji prostor, kde se
pravdépodobné vyskytuji elektrony, zdalo by se logické, ze jejich soucet da vyznam
podobnému prostoru v ramci celé kovové vazby. Pokud pro velky pocet atomi
V kovové vazbé (v realnych systémech typicky fadové prevysujici miliony atomt,
srovnejme s molarnimi hmotnostmi kovi a velikosti Avogadrovy konstanty)
seCteme jejich valen¢ni orbitaly ve shodné orientaci, takzvané ve fazi, skute¢né

energii.

Ve vice rozmérech, nez jak je uvedeno na ilustraénim obrazku, ma tato funkce
pasovou strukturu, protoze popisuje pravdépodobnost vyskytu valen¢nich
elektrond v zakladnim stavu, nazyva se valencnim pdsem. Z duvodu, které
uvedeme Vv pfisti Casti serialu a vysvétlime je pro mensi systémy, musime vSak
soucasné provést ,,odecet” danych orbitaltl (kombinaci v protifazi). Tak vznika
takzvany vodivostni pds charakterizovatelny jako vinova funkce potencialové jamy
o vyssi energii. Pfechod elektroni mezi nimi je pfi¢inou jejich ¢astecné volného
pohybu charakteristického pro vodice.

V kontextu navazujicich kapitol je zajimavy doprovodny efekt tohoto prechodu.
Elektrony pfi ném museji pfekonavat energeticky rozdil, nékdy znazornovany
diskrétni hladinou zvanou Fermiova hladina, k ¢emuz potiebuji energii fotond
viditelného svétla. Pii pfechodu zpét z vodivostniho pasu do valencniho pak fotony
naopak vyzaiuji. ProtoZe jsou pasové struktury spojité, dochazi k vyzafovani ve
vSech vinovych délkach viditelného svétla, které se projevuje jako typicky kovovy
lesk. Tento jev nenese zadnou informaci o barve; pficiny typické barevnosti

Kovova vazba je velmi typickym ptfikladem aplikace modelu potencidlové

jamy, pfi urcité abstrakci lze vSak princip této fyzikalni tivahy pfenést i na ptipad
velmi vyznamny v organické chemii, jimZz jsou s-elektrony konjugovanych
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systémii. Potencialovou jamou je v tomto ptipadé konkrétni molekula. Modelovat
lze takto prakticky jakykoliv konjugovany systém, kde je vlivem rezonance
posilena delokalizace mt-elektront (na obrazku nize naptiklad buta-1,3-dien).

Vyznamna je vSak aplikace naptiklad v systémech aromatickych, jako je benzen
¢i jiné hiickelovské aromaty, ale i n€které charakteristické heterocykly. Model pak
za predpokladu plné delokalizace umoziiuje jednoznacné ztotoznéni energie

vvvvvv

Vv

znat nejen pro planovani fady odvozenych chemickych syntéz, ale i pro diskusi
stability nukleovych kyselin nebo jejich umélych analog.

Je vSak ziejmé, ze predloZzeny model nesta¢i na popis vSech vlastnosti
takovychto systémti, pfinejmensim ne na popis takzvané s-kostry danych molekul;
atomy, které ji tvori, se totiz neustale pohybuji. V nasledujici podkapitole tedy
uvedeme nékteré z téchto pohybl do kvantovémechanické souvislosti, ¢imz se
pripravime na diskusi obecného popisu molekul, jejich struktury a reaktivity.

S
A OO0

Obrazek 6: Priklady nékterych konjugovanych systémd. Poslednim uvedenym je
nukleobaze adenin.

3.2 Harmonicky oscilator

Systémem, ktery schematicky, pfesto pro zakladni stav molekul s dostatecnou
presnosti popisuje v kvantové mechanice jeho pohyby, je harmonicky oscilator.
V klasické mechanice miZzeme snadno realizovat takzvany linedrni harmonicky
oscilator, jehoz abstrakci pouzijeme i v naSem piiblizeni v mechanice kvantové.
Jeho realizace je ukdzéna na obrazku.
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Obrazek 7: Linearni harmonicky oscilator'

Predstavme si jej jako zdvazi o hmotnosti m zavéSené na pevné uchycené
pruzince, ktera ma pti dostate¢né pevnosti zanedbatelnou hmotnost. Pokud linearni
oscilator natahujeme, ptsobime silou, a udélujeme tedy zavazi zrychleni. To jej
vychyli ve sméru jedné souradnicové osy o n&jaky rozdil polohy Ax a pruzinka by
méla tendenci prasknout. Pfi malych vychylkach se tak vSak nestane. Pruzinka totiz
pusobi proti sméru pohybu takzvanou ndvratnou silou, ktera je odrazem jejich
mechanickych vlastnosti, zejména tuhosti. Zavazi se tak pii dosaZzeni ur€ité
maximalni vychylky v jednom sméru zane pohybovat smérem opaénym a za
idealnich podminek se tato situace opakuje teoreticky az do nekone¢ného casu.
Pohybovou funkci, kterd popisuje harmonické oscilace, tedy zavislost vychylky
zavazi na Case, je jak znamo z hodin fyziky opét funkce goniometricka, kombinace
funkci cos a sin. Obecné pak plati, ze polohu harmonického oscilatoru v zavislosti
na Case popiSeme jako

x(t) = Asin(wt) + B cos(wt),

.....

experimentalné. Veli¢ina w se nazyva uhlovd frekvence a souvisi frekvenci
harmonického kmitani v vztahem w = 2mv.

Ptate se, jaké soustavy jsou obrazem harmonického oscilatoru v mikrosveété?
Pro chemika neni tfeba chodit daleko; tento model se hojné vyuziva pro popis
pohybii a sily chemické vazby. Molekuly i jejich jednotlivé slozky konaji nepfetrzité
celou fadu pohybd, z nichz nékterym se budeme dale vénovat, velmi vyznamné
jsou vsak vibrace atomii. Jejich alespon limitni pfipad si miizeme piedstavit jako
pohyb atomu, tedy ,,zavazi“ na myslené ,,pruzince,* tedy podél chemické vazby.
Uchytem pruziny je skelet zbytku molekuly.

14 https://files.askiitians.com/cdn1/images/2015410-103658317-7956-untitled.png
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Vibracni pohyby samoziejmé neprobihaji izolované, konaji je obecné vSechny
atomy soucasné. Podobné jako v pfipadé¢ kmitli standardniho harmonického
oscilatoru ale neni slozité tyto pohyby sklddat, a dokonce popsat pro celou
molekulu pomoci takzvané jeji efektivni hmotnosti. Zajemctim o podrobnéjsi
odvozeni doporucujeme napiiklad nas repozitai'®. Linedrni harmonicky oscilator
ma navic jednoduchou pohybovou rovnici, kterd umoziiuje jednoduse stanovit jak
jeho celkovou mechanickou energii, tak jeji zmény. Reseni Schrodingerovy rovnice
nize tak mtzeme schematicky znazornit vinové funkce harmonického oscilatoru
pro jeho stavy o rizné energii, jimz lze jednoznaéné piifadit takzvané vibracni
energie vazeb.

Osa q na grafu nize se zavadi jako zobecnénd souradnice (analogie polohy
popsané na ose x pro vice rozméril) a jeji rozdil pro danou hladinu ma vyznam
maximalni vychylky harmonického oscilatoru. Z divodii vyplyvajicich z feSeni
pohybu harmonického oscilatoru, at’ uz v klasickém nebo kvantovém pfistupu, ji
1ze ohranicit obloukem paraboly. v je vibracni kvantové cislo, které podobné jako
napfiiklad kvantové ¢islo n pro ¢astici v potencidlové jamé tzce souvisi s energii
systému. Jde tedy o konstantu vyskytujici se v pfesném feSeni Schrédingerovy
rovnice, jaké jsme popsali napiiklad pro atom vodiku.
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Obrazek 8: VInové funkce harmonického oscilatoru®

15 https://www.dropbox.com/sh/Oatmyjhwo7rguhi/AAC103QgqaCBezI0OIHHCPdJx0a?dI=0
16 https://scipython.com/static/media/uploads/blog/sho/sho-psil-6.png
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Jednoznacné prifazeni vibracni energie vazeb ma velky vyznam. Takovéto
energie typicky lezi v infracervené oblasti, je tedy mozné je pohodlné méfit, a ziskat
tak nejenom udaje o druhu a mnozstvi chemickych sloucenin pfitomnych v dané
soustave, ale i pfedpovedét jejich reaktivitu. Zde ma pfimou vazbu i na méfeni
reak¢nich rychlosti, které ukazeme na obrazku na ptikladu kinetického isotopového
efektu.
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Obrazek 9: Priklad reakéniho mechanismu pro kineticky isotopovy efekt

V obou pfipadech reaguje nenasyceny keton s organickou bazi — soli alkoholu
— a vznika takzvany enolat a pfislusny alkohol. Enolaty maji velky vyznam v fadé
reakci, z nichz si dovolime zminit reakce kondenza¢ni. Pro nés je dulezité, ze
pracujeme s prakticky stejnym ketonem, v druhém piipadé je vSak na aktivnim
misté deuterovany (vSechny tfi atomy H na methylové skupiné jsou jak vidno
vyménény za atomy jeho isotopu D).

Je ziejmé, Ze reakce prakticky spociva ve vymeéné protonu prechazejiciho na
alkoholat bud’ jako H* v prvnim, nebo D* ve druhém piipadé. Nez zacne reakce
probihat, kmita piislusna Castice podél vazby C—H nebo C— D, jejichz sila
a energie jsou pro danou molekulu jednoznacné predpovézené pomoci modelu
harmonického oscilatoru. Poté, co se k vychozi molekule ketonu ptiblizi alkoholat,
dojde ke vzniku takzvaného tranzitniho (prechodového) stavu, ¢ili myslené nebo
skute¢né ,molekuly,” jejiz struktura je piesné piechodem mezi strukturami
reaktantti a produktl. Strukturu tranzitniho stavu ukdzeme pro prvni piiklad na
obrazku nize.

Je vidét, ze vyménovany atom vodiku (nebo ve druhém piipadé deuteria) nyni
kmita mezi atomy C a O. Sila vazby C — H a C — D je stejna, protoze isotopy maji
neodliSitelné chemické vlastnosti, deuterium je vSak vyrazné t€z8$i nez vodik.
Abychom jej donutili zménit takto vyrazn€ jeho pohyby v chemickych vazbach,

musime dodat vétsi energii. Za stejnych podminek tak bude reakce deuterovaného
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derivatu vyrazné pomalejsi, coz ma znacny vyznam v méfeni reakénich rychlosti

vvvvvv
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Obrazek 10: Tranzitni stav diskutované reakce

Pro nas vsak pfi studiu kvantové chemie neni jen dulezité, Zze tyto zasadni
vlastnosti jsou jednozna¢né dany a piifazeny kazdé jednotlivé chemické slouc¢eniné
¢i materialu, ale také pro¢ tomu tak je. NeZ tedy budeme moci pfistoupit
k porovnani naSich zavéri s vysledky experimenti provadénych vhodnymi
metodami, uvedeme tyto na piikladu obecného feSeni viceelektronovych systémi
anasledné¢ je dame do souvislosti s chemicky velmi vyznamnymi poznatky
0 pohybech a energii molekul.

3.3 Viceelektronové systémy

Pro diskusi viceelektronovych systémi vyuzijeme pfesné feSeni modelu pro
atom vodiku, ktery jsme ukdzali v pfedchozim dilu. Postup feSeni pro atomové
systémy je podobny, pro popis molekul na Girovni orbitalll vyuZijeme pozdéji teorii
molekulovych orbitalii. Jiz jsme na ni narazili v pfipadé modelu kovové vazby, kdy
jsme jako kombinaci valenénich orbitald atomu kovu odvodili valenéni
a vodivostni pasy. Tento méné typicky ptiklad v§ak byl zjednodusen jednak diskusi
s nezavislym modelem ¢astice v potencialové jamé, jednak tim, ze pro z pohledu
mikrosvéta nekonecné rozlehlou makroskopickou plochu kovu nebylo nutné
explicitné zahrnout do feSeni strukturu atomovych orbitalt. Je tedy ziejmé, ze
obecna konstrukce molekulovych orbitalii zavisi na struktufe molekuly i takzvané
orbitalové baze jednotlivych atomt. Obéma témto vyzna¢nym pojmim se budeme
vénovat dale; molekulové orbitaly budou podrobnéji popsany v nasledujicim dilu.

Sestaveni atomovych orbitali a jejich obsazovani pro zisk takzvané elektronové
konfigurace atomu je podobné jako pro atom vodiku. Pro jakékoliv t€Zsi
viceelektronové atomy vsak jiz jde o problém alespori tii téles (srovnejme naptiklad
s feSenim pro jadro a dva elektrony atomu He), ktery jak jsme uvedli, neni fesitelny
zcela presn€. Vhodného ptiblizeni vSak lze dosdhnout rozsifenim analytického

feseni jednoelektronovych systéma.
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Pro diskusi pravdépodobnostniho popisu, jenz vedl k ukazce feseni vodikového
atomu, jsme vyuzili skute¢nost, Ze elektron jako zaporné nabita castice je ke kladné
nabitému jadru pfitahovan elektrostatickou silou. Tato sila vytvaii elektricke silové
pole, které do soustavy vnasi energii. Vzhledem k tomu, Ze elektron &i elektrony
jsou v neustalém pohybu, vznika v souvislosti s pohybem jimi nesenych zapornych
naboji v elektrickém poli i pole magneticke.

Potencialni energii atomu vodiku jsme do pfesného feSeni Schrodingerovy
rovnice mohli vnést jako feSeni rovnic popisujicich soustavu dvou naboju tak, jak
je zname napiiklad z Coulombova zakona. Elektrony se vSak jako soustava
zapornych nabojii mezi sebou navzajem také elektrostaticky odpuzuji. Pole
zaporného naboje vzniklé elektrony blizko u jadra navic vzdalenéjsi elektrony stini,
a oslabuje tak jejich ptitahovani ke kladnému jadru.

Regeni funkci popisujicich pohyb nebo pravdépodobnost vyskytu &astic v této
soustavé je slozité, mizeme je vSak myslenkové redukovat na problém, kdy
elektrony blizko sebe navzajem putsobi elektrostatickymi odpudivymi silami
a vzdalenéjsi se pak projevuji jako pole zadporného naboje, které odstinuje vliv
jadra. Metody feSeni takovéto ulohy jsou rizné, jeho obecnym diisledkem je vSak
rozstépeni energetickych hladin.

V atomu vodiku zavisi energie elektronu v daném orbitalu pouze na jeho
hlavnim kvantovém ¢&isle n, ve viceelektronovych systémech se pfislusné hladiny
$tépi a jejich energie zavisi i na ostatnich kvantovych ¢islech. Lze vysledovat
obecné stejné nebo velmi podobné trendy téchto zavislosti, skutecné hodnoty
energie vSak zaviseji na vlastnostech konkrétniho atomu, jeho velikosti, poctu
elektront a moznych elektronovych konfiguracich. Tyto zavislosti se pak odrazeji
i v soustavach atomu tvoficich kovalentni, koordina¢ni, kovové ¢i iontové vazby.
lze tak vysledovat notoricky znamou poucku o chovani chemickych systémd, kde
struktura urcuje viastnosti.

Jednim z nejzékladngjSich dusledkt Sté€peni energii je postulat jiz uvedeného
vystavbovéeho principu, ktery intuitivné aplikujeme pfi sestavovani elektronové
konfigurace. Zavislost energie daného uspotfadani elektronti pak zobechuji
takzvana Hundova pravidla, kdy v aplnosti uvedeme prvni a nejvyznamnéjsi
znich: ,Dand konfigurace md nejnizsi energii pii dosazeni maximdini
multiplicity. *

Prestoze se to nemusi na prvni pohled jevit, toto pravidlo aplikujeme pfi
sestavovani konfigurace zakladniho stavu — tedy stavu s nejniz§i moznou energii —
opét zeela intuitivné. Multiplicita je totiz pouhym vyjadfenim poc¢tu nesparovanych
elektrond, které je pohodIné pro pfipadné navazujici operace se Schrédingerovou
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rovnici. Prvni Hundovo pravidlo tedy fika, Ze stabilni je takova konfigurace
zakladniho stavu, kde je nejvy$si mozny pocet neparovych elektrond.

Pokud Vam aplikace tohoto pravidla neni zcela zfejma, nic se nedé&je. Zkuste si
pouze podle své intuice nakreslit rAimeckové schéma zaplnéni orbitalt elektrony
v atomech napiiklad dusiku a kysliku a své vysledky porovnejte s tvrzenimi
Vv piedchézejicich dvou odstavcich.

Vystavbovy princip a prvni Hundovo pravidlo jinymi slovy popisuji zavislost
energii v atomovych orbitalech na kvantovych ¢islech £ a mg. Trendy zavislosti
energie na ostatnich kvantovych ¢islech a jejich kombinacich popisuji zbyvajici dvé
Hundova pravidla, pfipadné navazujici odvozeni, projevuji se vsak spise u atomt
téz8ich prvkl a nejsou pro nés tak podstatné.

v

Pokud bychom se v ptipadé sloZit&jsich systému zabyvali jinym nez zakladnim
stavem, tedy stavy s vyssi energii, neni nic jednodu$siho nez predmétné energie
zméfit a prifadit kK nim mozna elektronova uspotadani. Uz totiz vime, Ze pro
vybuzeni elektronu na vyssi energetickou hladinu je potieba elektromagnetické
zafeni; energie atomovych orbitald odpovidaji typicky fotonim v oblasti UV
a viditelné¢ho svétla. Podstatou téchto méfeni je metoda spektroskopie, které se
budeme vénovat podrobnéji dale.

Pro konstrukci molekul a jejich orbitald v$ak nejsou podstatné jen energie
atomovych orbitald, ale také jejich struktura a symetrie. Tvary atomovych orbitali
jsou typicky uréovany stejné jako pii feSeni atomu vodikového typu, a odpovidaji
tedy dfive ukazanym. Pro studium symetrie orbitald je vSak jesté nutné navic pojem
nodalni (uzlova) rovina.

Nodalni rovinou je oblast, kde je vinova funkce predmétného elektronu presné
nulova, a elektron se na v ni tedy nemtize nachazet. V pfipadé atomu vodiku, jehoz
zékladni konfigurace mé4 podobu H: 15, nemaji uzlové roviny tak zdsadni vyznam.
Orbital 1s je dokonale kulovy, uzlovou rovinu tedy nema. Pro popis
viceelektronovych systémtl a kombinace atomovych orbitalti v§ak maji nodalni
roviny zna¢ny vyznam.

Pro atomové orbitaly neni slozité nechat uzlové roviny vykreslit na pocitaci,
navic uvedeme; jak je mozné je jednodusSe urcit pomoci jejich domluveného
znaceni. Nodalni roviny se znac¢i dolnim indexem v symbolu atomového orbitalu,
napiiklad 2p,. Dolni index pii tom chapeme jako matematicky vyraz a pro urceni
rovnice nodalni roviny jej polozime roven nule. V nasem piikladu tedy pozorujeme,
ze ma platit x = 0. Tato rovnice je splnéna v roviné yz, ktera je nodalni rovinou
orbitalu 2p,. Pocet nodalnich rovin dané sady orbitalii, naptiklad 1s nebo 2p je
roven jejich vedlejSimu kvantovému ¢islu €. V nasem pripad¢ bychom tedy mohli
podobné najit uzlové roviny pro orbitaly 2p,, a 2p,, jak mizeme ovéfit na obrazku.
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Obrazek 11: Zndzornéni orbitalt p a jejich uzlovych rovinl7
4 Molekuly a svétlo

V ptedchozich kapitolach jsme se vénovali zadkladnim kvantovéchemickym
modeltim a ukazali jsme jejich obecné aplikace pro popis ruznych systémi. Sva
obecna pozorovani a diskusi viceelektronovych atomi ted mizeme vyuzit pro
podrobnéjsi studium molekul. Ukazali jsme, Ze fada vlastnosti mikroskopickych
systému véetné jejich energie, stability a chemické reaktivity, je urena pro danou
molekulu, chemickou slou¢eninu ¢i material jejich strukturou.

S vyuzitim dfive uvedenych modelt tedy nejdiive popiSeme obecné pohyby
molekuly relevantni pro kvantovou mechaniku a poté je dame do souvislosti
S energii v systému a jejim méfenim, zejména diky jejich interakci se zafenim.
V piistim dile seridlu se pak detailnéji zaméfime na strukturu molekul, sestaveni
molekulovych orbitalt a jejich vyuziti pro pfedpovézeni reaktivity zkoumanych
Castic a interpretaci experimentalnich pozorovani.

4.1 Vazba a jeji pohyby

Podstatou interakce mezi atomy v molekulach je chemickd vazba. Pro jeji popis
existuje cela fada teorii, z nichz pro zajimavost mizeme zminit teorii valencni
vazby, teorii hybridizace nebo teorii VSEPR. Nas bude zajimat piedevs§im teorie
molekulovych orbitalii a jeji dusledky. I bez podrobné&j$iho odvozeni, jez bude
obsahem pfistich kapitol, si mizeme predstavit, Ze molekulovy orbital vznika
interakci orbitald atomovych, a vymezuje tak prostor, pfes ktery jsou sdileny
vazebné elektrony. Dilezité je, Ze tento prostor je vymezen tak, ze elektrony jsou
v ném delokalizovany, a v souladu s pravdépodobnostnim popisem se tak mohou
nachazet vSude vném mimo nodalni roviny. NeZ pfistoupime k sestrojovani
molekulovych orbitald, ddme do souvislosti vlastnosti vazby, které museji byt
v molekulach splnény.

17 https://chemistrygod.com/assets/media/image/atomic-orbital-p-nodal-planes.png
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Molekuly jako mikroskopické ¢astice konaji neustaly neusporadany pohyb.
Jeho interpretace by byla slozitd i na trovni kvantové mechaniky, proto je vhodné
jej rozdélit na pohyby translacni, rotacni a vibracni. Translanim pohybem
rozumime volny posun celé¢ molekuly v prostoru, ktery je z pohledu kvantové
chemie podstatny pro vétsi systémy, jeho vyznam ale neni zdsadni. Stavi na ném
takzvana molekulova mechanika, jejimuz popisu je vyhrazena zavére¢na kapitola
naseho serialu. Velmi dulezité jsou vSak obecné rotacni a vibraéni pohyby nebo
jejich kombinace, jejichz povaha vychazi z obecnych pohybt jednotlivych vazeb.
V souladu s nasim popisem mikrosvéta jde totiz o pohyby kvantované, o nichz lze
ucinit obecné piedpoklady. Vazba sestrojena pomoci libovolného modelu pak tyto
predpoklady musi spliovat.

Vazba se podle svého pohybu nékdy oznacuje jako takzvany anharmonicky
vibrotor, tedy soustava atomii ve vymezeném prostoru, které zaroven rotuji
a vibruji, ¢imz vznika slozeny neharmonicky pohyb. Vibrace vazeb jsme vSak uz
schopni popsat modelem harmonického oscilatoru. Vime také, ze vazba muze
vibrovat za riznych energii, které jsme schopni méfit v oblasti infracervenych (IR)
fotont, a stanovit tak pevnost a silu vazby.

vvvvvv

jakou nesou fotony IR; typicky je srovnatelna s energii mikrovinného zateni. Na
energetické hlading, kterd odpovida konkrétni molekulové vibraci, tak mize
probihat cela fada rota¢nich pohybi. Dilezité v8ak je, Ze rotaéni pohyby jsou velmi
citlivé na geometrii molekuly, naSe piistupy k sestaveni vazby ji tedy musi
respektovat a kombinovat atomy a atomové orbitaly pouze tak, aby vysledek
odpovidal geometrickym oéekavanim. Méfeni energie rota¢nich pohybii nam pak
pii této spravné interpretaci poskytuje informaci o délce vazeb.

Dosud jsme na nékolika mistech uvadéli motivaci k méfeni pfesnych energii
elektrond v orbitalech a vibracnich ¢i rota¢nich pohybti molekuly. Je totiz tfeba mit
na paméti, ze kvantova mechanika neurcuje chod pfirody, pouze nam poskytuje
nastroje, jak ji vhodné popsat. Prestoze jde o velmi robustni teorii, jeji vysledky
nemuseji byt zcela jednoznaéné — na jeden problém by bylo mozné obecné
formulovat vice feSeni. Nasim tkolem je pak bud’ vybrat to nejspravnéjsi z nich,
nebo uéinit pfedpoklady, které nas rovnou dovedou ke spravnému feseni.

Jak jsme uvedli, pro pozorované vibra¢ni a rotacni pohyby vazby definované
geometrii molekuly naptfiklad nemizeme vazby sestavit libovolng, piestoze
matematické kombinace orbitalll participujicich atomi by to v principu
umoznovaly. NejlepSim nastrojem, sjehoz pomoci lze ucinit dopliujici
predpoklady, je vhodny experiment. Experimentdlni metodou, ktera ma ke
kvantové chemii pravdépodobné nejblize a zaznamenala znacny rozvoj témer
paralelné s rostoucim vyznamem jejiho teoretického vyzkumu, je spektroskopie.
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4.2 Uvod do spektroskopie

Spektroskopie je fyzikalni obor zabyvajici se interakci zareni a hmoty. Zatfenim
zde obecné myslime jakékoliv zateni elektromagnetického charakteru, v chemii se
Casto uplatituji experimenty s UV a viditelnym svétlem, infracervenym zafenim
a ptipadné mikrovinami nebo RTG a gamma zéfenim. Tyto metody obecné slouzi
K popisu atomt a molekul a obsahuji celou fadu uZite¢nych informaci.

Spektroskopie v UV a viditelné oblasti se rozsahem energii pouzitého zafeni
pfekryva senergiemi potitebnymi k preskokim elektronii mezi hladinami
valencnich orbitalii. Dostavame tak informace o orbitalovych energiich, které spolu
s kvantovéchemickou interpretaci mohou slouzit pro popis energie vazeb
a stability, pripadné reaktivity zkoumanych castic. Je naptiklad ziejmé, Ze ¢astice
— atom ¢i molekula — ktera z néjakych divodi nebude moci ziskat stabilni
elektronovou konfiguraci, bude vykazovat zvySenou reaktivitu. Pfiklady
takovychto castic jsou typicky radikaly a nékteré kladné i zaporné ionty, ale
i molekuly ¢i jejich ¢asti s nevyhodnym prostorovym uspotfadanim a tak podobné.

Spektroskopie v oblasti RTG je pak jistym zpusobem dopliikova k témto
metodam — typicky se pouziva pro studium vnitinich elektronii, jimz je pro excitaci
do vyssich hladin nutno dodat vétsi mnozstvi energie. Poskytuje tak detailngjsi
vhled na povahu chemickych vazeb a strukturu energetickych hladin v molekulach
i atomech.

Zateni o niz8i energii, infraéervené a mikrovinné, jak jsme uvedli vySe, excituje
rotaéni a vibra¢ni pohyby molekul, a mimo jiné tak poskytuje informace o délce
a sile vazeb. Sila vazby totiz neni jednoznaéné pieveditelna na jeji energii. Silou
mame na mysli analogii tuhosti pruziny v linearnim harmonickém oscilatoru (viz
vyse), energii zde rozumime energii vazebnych orbitalt a elektront.

Vycet pouzitelnych typt zafeni samoziejmé neni tplny; spektroskopie v oblasti
RTG a gamma zéfeni je navic napiiklad uziteCnou metodou, s jejiz pomoci lze
ziskat strukturni data o pevnych latkach a tak podobné. Obecné jsou vsak principy
pouziti spektroskopickych metod v absorpcnim ¢i emisnim uspotradani.

Pfi experimentech v absorpcnim uspordddani ozatime naSe zkoumané latky
zafenim v potiebném rozsahu vinovych délek a sledujeme jeho intenzitu
Vv zavislosti na energii poté, co proSlo vzorkem. Fotony o nékterych konkrétnich
energiich budou pohlceny atomy ¢i molekulami ve vzorku; tim dojde k vybuzeni
jejich elektrontt nebo dodani energie pro pohyb. Oproti intenzité zdroje pak
v oblasti téchto konkrétnich energii pozorujeme ubytek intenzity (poétu fotont).
Ziskavame tak kvalitativni i kvantitativni informaci o naSem systému — podle toho,
jakou energii mély absorbované fotony, jsme schopni piesné urcit, jaké molekuly
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je pohltily, a tedy sloZeni vzorku. Poget absorbovanych fotonti nese informaci
0 poctu (koncentraci) konkrétnich molekul.

Emisni uspordadani vyzaduje, aby atomtim ¢i molekulam tvoficim nas systém
byla dodana energie z vnéjsiho zdroje, naptiklad zahiatim ¢i elektrickym vybojem.
Na energii bohaté stavy danych ¢astic nejsou za danych podminek stabilni, a budou
se tedy energie zbavovat vyzafovanim fotoni. Ty miizeme detekovat citlivou
optikou a podobné jako v uspotfadani absorpénim stanovit jejich energii a pocet
nesouci informace, které nas zajimaji. Pfiklad emisniho spektra atomu si miizeme
ukazat na obrazku.
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Obrazek 12: Piiklad emisniho spektra®

Emisni spektrum se sklada z velkého mnozstvi ¢ar lokalizovanych na ur€itych
vlnovych délkach, které odpovidaji energii prechodu elektronti mezi atomovymi
orbitaly atomd ¢i atomarnich ionti pfitomnych v soustavé. Na obrazku jsou
znazornény 1 barvy viditelného svétla, jimz detekované vinové délky odpovidaji.
Relativni intenzita (,,Spectral power) je pteveditelna na jejich pocet.

vvvvvv

interpretaci, nékterym z nich se tedy budeme vénovat v pristich kapitolach, kde je
dame do souvislosti se studiem redlnych chemickych systému. I pro jejich popis
vSak vyjdeme ze zdakladnich kvantovéchemickych modelli a zékladnich
spektroskopickych pravidel, jaké byly popsany v kapitolach vyse; studium vétSich
systémt si navic zjednoduSime na zaklad€ znalosti o struktuie molekul.

18 https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/2/28/MHL.png/300px-
MHL .png
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