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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

vvvvvv

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 3. série:

15. 3. 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 feSenim ulohy. Tim ma byt Vase
vlastni formulace odpovédi na otazky v uloze, kterou jste sestavili na zakladé 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,

radi se s Vami potkdvdme i v novém roce 2021 a alesponl na dalku Vam
pfejeme, aby jeho prubéh byl pro néds vSechny piiznivéjsi nez v tom piedchozim.
Vzhledem k tomu, Zze venku nyni panuje psi pocasi jak meteorologicky, tak i dle
nafizeni vlady, radi bychom Vam zpiijemnili nékolik nasledujicich dni pii feSeni
nasich novych uloh. Pti jejich tvorbé jsme se vice ¢i méné inspirovali béznymi
¢innostmi, které 1ze doma délat, a zkusili se na n¢ podivat chemickym pohledem.

Maloco doda piibytku takovy pocit domova jako poctivy domaci zeleninovy
vyvar. Pi vafeni pfijemné zvlh¢i a provoni suchy zimni vzduch a nasledné i zahieje
bud’ na talifi, nebo pfi ptipravé sofistikovanéjsich jidel. I prosté vareni zeleniny je
ale ve skutecnosti pofadna véda. Co vSechno za nim stoji, se dozvite v domacim
védeckém experimentu zafazeném do prvni tlohy. Oblibenou domaci kratochvili
je také koukani z okna. Vzhledem k nedostatku slune¢nich paprski bohuzel nyni
mizeme koukat leda tak do tmy. I na takovém zdanlivé nesmyslném pozorovani
,,hi¢eho* se da udé€lat kariéra, pokud ho pojmete dostate¢né védecky. S tajemstvim
chemie prazdnoty se proto seznamite v uloze druhé.

Se zkracujicimi se dny roste i jisté domaci uvelebeni, béhem kterého se nase
sportem vytrénované postavy postupné obali ochrannymi tukovymi pol§tafi, které
nam dodavaji pfi sezeni stabilitu a piijemné izoluji vné&jsi chlad. S pfichazejicim
jarem jsou néktefi z nas vystaveni puzeni tyto pracné vypé&stované polStafe jesté
D¢je se tak nejcastéji prostiednictvim béznych cviku, které vsak pracuji vyhradné
na bézné, makroskopické Grovni. Jak ale ziskat sviij shape na trovni molekularni
Vam poradi pouze uloha tfeti. Pfi kazdém dtukladném cviceni, at’ uz fyzicky nebo
fyziky, se ¢asem dostavi jista excitace. Za¢neme meénit barvu v obliceji, sala z nas
neviditelné zafeni, a kdyz to pfezeneme, obcas i kdesi uvniti néco preskoci. Nejinak
jsou na tom i molekuly. Véda, ktera se popisem tohoto jevu zabyva, se nazyva
spektroskopie a blize se s ni poznate v uloze ¢tvrté.

Na tplny zavér jsme pak pro Vas na posledni chvili pfichystali téma vysoce
aktualni, které doslova hybe celym svétem. Nemusite se bat, ze by tato tloha byla
$ita horkou jehlou, ale jehel se presto velmi tykd, nebot’ jejim tématem jsou vakciny
proti Covidu. Véfime, Ze jejim prostiednictvim Vam pomizeme trochu proniknout
do tohoto nepiehledného tématu a ze se Vam bude tato tloha libit a neposlete nas
jit se s ni bodnout.

Mnoho pifjemnych chvil pfi feSenim této série a mnoho psychické pohody na
¢as mezi tim Vam pieje

Honza Havlik
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Zadani uloh 3. série 19. ro¢éniku KSICHTu

Uloha ¢&. 1: Dietni (7 bodii)
Autorka: Aneta PospiSilova

Mame novy rok a s tim se tradicné poji rizna
predsevzeti. Rok 2020 byl ve znameni stresu a
omezeni pohybu, a tak nejednomu z nas pribyl
néjaky ten faldik. Jisté by nam prospélo odlehcit
stravu a zaradit do jidelnicku vice zeleniny. Jenze
jestli se u Vds doma do ted’ jedlo jen maso, mozna pii vareni zeleniny narazite na
problemy. Muze ztracet barvu, rychle se prevaret nebo ziistavat priserné dlouho
tvrda. Cim to je a jak tomu zabranit? Odpovédi (jak jinak) nabizi chemie.

Vyzkousejte si ptipravu ibisSkového indikatoru a vafeni zeleniny v neutralnim,
kyselém a zasaditém prostiedi podle nize uvedeného postupu. Pozorujte zmény
a zodpovezte dopliujici otazky.

Mimo soutéz: Uvafenou zeleninu ur€it€é nevyhazujte! Pfipravte si z ni
jednoduché zeleninové jidlo, tfeba vecefi. Zeleninu nakrajejte, dochutte soli
a peptfem, zakapnéte trochou oleje a podavejte posypanou oprazenymi a osolenymi
ofisky nebo seminky. Dobrou chut’.

1. Pokus:
Na 2 porce budete poti‘ebovat:
e 6 malych mrkvi (mély by byt zhruba stejné velké)
e 3 malé brambory (mély by byt zhruba stejné velké)

e 30 lusku Cerstvych zelenych fazolek (v nouzi lze nahradit 12 ks rdzickové
kapusty)

e | sacek ibiskového nebo levného Eerveného ovocného Caje (ve slozeni by
m¢ély byt na prvnich 2 mistech ibisek a jablko)

12 ml (asi 1 velka 1zice) 8% octa

6 g (asi 1 vrchovata 1zicka) jedlé sody
3 hrnce

3 misky

hrnek

stopky

vidli¢ku, 1zici, nGiz, nabéracku

3 ¢iré bezbarvé sklenice
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Postup:

Mrkve a brambory oloupejte, z fazolek odfiznéte konce. Brambory rozpulte.
Do kazdého hrnce dejte 1,5 1 vody a pfived’te k varu (mate-1i malo hrncti
nebo plotynek, nedélejte pokusy vedle sebe, ale postupn¢). Do prvniho hrnce
pridejte jedlou sodu a oznacte ho Stitkem nebo lihovou fixou jako
»alkalicky“. Do druhého nepfidavejte nic a oznacte ho ,neutralni“. Do
tretiho pridejte ocet a oznacte ho jako ,.kysely*“. Vedle kazdého hrnce dejte
stejné oznacenou misku a sklenici.

Do kazd¢ sklenice odeberte asi 100ml vzorek ptislusné vody z hrnce.

Do kazdého hrnce dejte 1 bramboru, 2 mrkve a 10 fazolek. Zacnéte stopovat
Cas. V ptipad¢, ze voda vie ptili§ prudce, trochu ztlumte var. Voda by méla
po celou dobu pokusu mirng, ale zietelné bublat.

Kazdé dveé minuty pichnéte vidlickou do kazdého druhu zeleniny v kazdém
hrnci a sledujte, jak rychle méknou. Pokud si nejste jisti, ochutnavejte. Tu
zeleninu, kterd je piijemné méekka, vyberte z vody a dejte na pfisluSnou
misku. Cas nutny k uvaieni zapiste do tabulky 1.

Po uvateni veskeré zeleniny zdokumentujte také konzistenci, chut’ a barvu.
Vyfotte a =zapiSte do tabulky 1. Fotku poslete na mail
aneta.pospisilova@ksicht.natur.cuni.cz. Do pfedmétu napiste nazev tlohy
a svoje jméno.

Ptipravte ibiskovy indikator: Sacek ¢aje zalijte 100 ml horké vody a nechte
10 min louhovat. Do kazdé sklenice se vzorkem vody z hrnce ptidejte 1Zici
ibiskového indikatoru. Zamichejte a vyslednou barvu roztoku porovnejte se
stupnici (obr. 1). Zjisténé pH zapiste do tabulky 1.

{f; ser’ |}
—
B

/T

\

Obrazek 1: zbarveni roztoku po ptidani ibiSkového indikéatoru v zavislosti na pH
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Tabulka 1. Vysledky pokusu

Podminky

pH

Fazolky

Mrkev

Brambora

Alkalické

Cas

Barva a

Neutralni Barva a

chut’
Cas

chut’

Cas

Kyselé Barva a
chut’

Pti ptidani jedlé sody do horké vody jste nejspi$ pozorovali bublani. Pokud
zijete nékde, kde je tvrda voda, mohli jste si v§imnout i vzniku malého mnozstvi
srazeniny. Vysvétlete oba jevy a zapiste je chemickou rovnici.

Co obsahuje zelenina, kterou vafime? Uved'te procentualni obsah zakladnich
zivin (bilkoviny, tuky, sacharidy, vlaknina) ve fazolkach, mrkvi a bramborach.
Uved'te také zdroj dat.

K mrkvi a fazolkam napiste, jaké rostlinné barvivo je zodpovédné za jejich
barvu. Nakreslete strukturni vzorce barviv a oznacte, ktera ¢ast molekuly je
zodpovédna za absorpci svétla.

Cim to je, Ze zelenina varem mékne? Které Ziviny v zelening méni strukturu
a jaky na né ma vliv pH vody? Porovnejte s vysledky pokusu.

Ktera zelenina v kterém hrnci zménila barvu a pro¢? ZapisSte, co se stalo
s rostlinnym barvivem.

Jaké barvivo je ptitomné v ibiskovém indikatoru a co se s nim déje v kyselém
a alkalickém prostiedi? Zapiste rovnice reakci.
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Uloha &. 2: Nekoneéna prazdnota (9 bodw)
Autofi: Tatiana Nemirovich a Adam Jaro$

Young Ellie: Dad, do you think there's people on other

_soviet

. ...'. 7
v_"'?aéggs o planets?

Ted Arroway: | don't know, Sparks. But I guess I'd say if
itis just us... seems like an awful waste of space.

(Film Kontakt z roku 1997)

Kdysi davno byl vesmir synonymem pro nekonecnou
prazdnotu. Véfilo se, Zze za hranicemi nasi atmosféry neni
nic krom¢& hvézd oddélenych obrovskymi vzdalenostmi.
Chemické procesy vSak ve vesmiru maji své misto — atomy
a molekuly Ize nalézt nejen ve hvézdach a planetach.

1. Ktery izotop jakého prvku je ve vesmiru nejrozsitenéjsi a pro¢?

Atomy a molekuly tvoii naptiklad mlhoviny. V nejhustSich oblastech takovych
mlhovin mize jeden krychlovy centimetr obsahovat i tisic atomti nebo molekul.
Dokonce i ty ,prazdné“ oblasti vesmiru mohou obsahovat jednotky az desitky
atomi nebo molekul, tentokrat vSak jiz v krychlovém metru.

2. Vypodcitejte, kolik ¢astic je v jednom metru krychlovém vzduchu na Zemi.
Uvazujte standardni podminky a slozeni vzduchu 21 % Oz a 79 % N». Vysledek
porovnejte s vy$e zminénym pocétem ¢astic v mlhovinach.

V mezihvézdném prostoru probihaji unikatni chemické procesy. Atomy
a molekuly absorbuji vSudypfitomné elektromagnetické zareni, které¢ prevadi
molekuly do excitovanych nebo ionizovanych stavi. Pfi ndrazu na jiné takto
vzbuzené molekuly dojde ke vzniku neocekavanych produkti. V laboratofi takové
procesy téméf neni mozné reprodukovat. Pfikladem takové reakce muze byt vznik
molekuly isokyanovodiku. V roce 1970 byla v mezihvézdném prostoru detekovana
pfitomnost molekuly se vzorcem HNC, kterd je tautomerni ke znamému
kyanovodiku HCN. V mezihvézdném prostoru HNC existuje ve formée zwitteriontu

vvvvvv

HCNH* + e* — HNC + H nebo HoNC* + e~ — HNC + H

3. Vysvétlete, co je to tautomerie, a napiste jeji tii (pozemské) ptiklady. Vysvétlete
také, co je to zwitterion a jaké nejznamejsi slouceniny tuto formu zaujimaji.

10
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V roce 2009 byla v mezihvézdném prostoru objevena nejjednodussi
aminokyselina, glycin, stejné jako ethan, ze kterého se mulze glycin tvofit,
a kyanomethanimin, prekurzor dusikové baze adeninu. Ackoliv mohou takové

poné¢kud neprobadany proces vyzadujici velice specifické podminky.

4. Jmenujte alespont dvé soucasné teorie vzniku zivota (biogeneze) a strucné je
vysvétlete.

O nékolik let pozdéji (v roce 2015) bylo objeveno 21 organickych latek, véetné
ethylalkoholu, béhem studie plynového ocasu komety C/2014 Q2, znamé takeé jako
kometa Lovejoy (https://advances.sciencemag.org/content/1/9/e1500863).
Modrozelena zare komety je vysledkem fluorescence organickych molekul a vody
iniciované UV zafenim Slunce. V plynovém ocasu komety byly nalezeny tyto latky:
voda, jednoduché uhlovodiky, kyslik, sirovodik, slouceniny obsahujici dusik,
ethylenglykol, kyselina mravenéi, acetaldehyd, ethanol a jednoduché cukry —
glykolaldehyd (viz tabulka 1).

Tabulka 1. Relativni poc¢et molekul (%) ve vztahu k po¢tu molekul vody, kterych
podle méfeni vznikd v komet& 6-10%° za jednu sekundu.

Relativni zastoupeni ve vztahu k po¢tu molekul vody (%)

Slouceniny s kyslikem | Slouceniny s dusikem | Slouceniny se sirou

Cco 1,8 HCN 0,09 H.S |05
HCOH 0,3 HNC 0,004 OCS | 0,034
CHs;OH 2,4 HNCO | 0,009 H.CS | 0,013
HCOOH 0,028 CHs:CN | 0,015 CS 0,043

CH2OHCH:0H | 0,07 HCsN | 0,002 SO 0,038
HCOOCH:;3 0,08 NH.CHO | 0,008 NS 0,006

CHsCHO 0,047

CH:OHCHO | 0,016

C>HsOH 0,12

11
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5. Kolik 0,71 lahvi vina (obsahujicich 15 objemovych procent ethanolu) by bylo
mozné vyrobit z molekul ethanolu, které vyprodukovala kometa Lovejoy za
dobu piestavky ve skole (15 minut)?

Poznamka: Hodnotu hustoty ethanolu vyhledejte v tabulkéach.

6. Vymyslete 5 organickych reakci, které se daji provést za pouziti molekul z této
komety, napiste jejich produkty a o jaky typ reakce jde. Pfredpokladejte, ze mate
k dispozici potiebné katalytické mnozstvi silné kyseliny a baze.

Teplota povrchu komety, na ktery dostatecné nezafi svétlo hvézdy, je zhruba
73 K. V blizkosti hvézdy muze teplota povrchu naopak dosahovat az 500 K.

7. Muze byt prubéh téchto reakei rizny v perihéliu (nejbliz§im bod¢) a aféliu
(nejvzdalengjsim bod¢) jeji orbity? Napiste, jak zavisi pribéh chemickych
reakci na teploté (zminte konkrétni zdkon), a struéné prodiskutuje, jak se miize
lisit prubéh reakei v perihéliu a aféliu.

Kosmochemikiim se pomérné Casto dafi nalézt i to, co je 1 na Zemi stale
povazovano za exotické. Prikladem takovych latek mohou byt fullereny vznikajici
v planetarnich mlhovinach.

Fullereny jsou molekuly tvofené atomy uhliku uspofadanymi do vrstvy z péti a
Sestiuhelnikli, uzaviené do tvaru koule. Nejstabilnéjsi znamy fulleren obsahuje
60 atomt uhliku. Fullereny jsou novymi perspektivnimi materialy pro techniku,
maji  supravodivé vlastnosti, jsou vyuzivany jako mikrokomponenty
V nanoinZenyrstvi a pravdépodobné najdou své uplatnéni i v 1ékaistvi.

8. Jak pripravujeme fullereny v laboratornich podminkach na Zemi?
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Task No. 3: The First Molecular Shape of You (12 points)
Authors: Stefan Malatinec and Ladislav Hovan

Dear Chemists,
We bring you a similar task as before in the season

it before you start solving this problem
http://bit.ly/ksicht-17-3.

The task we have prepared this time is inspired by and follows the lyrics of the
song The Molecular Shape of You by Tim Blais and A Capella Science:
https://youtu.be/f8FAIXPBdOg. The following series of problems is supposed to
make you think deeper about phenomena which we may take for granted. Some of
the questions that may be beyond your knowledge are labelled as Bonus Questions,
and you do not need to answer them to get full marks. However, if you answer them
correctly, you will get a reward.

This task is written in English (the lyrics of the song would be challenging to
translate), allowing you to practice and develop your language skills again.
However, we will accept your answers in English, Czech and Slovak languages.
We hope you will like the song and enjoy the task!

A dot isn't the best way to try to sum up how electrons come and go.
They are the states of a matter field that follows an equation that Dirac wrote.
The Schradinger part of the whole equation will just lead.

In sub-c when it expands.

Now get that Coulomb and add it in with a proton.

And watch them start to dance.

As hydrogen, it's like

First and foremost, let's have a look in the Oxford English dictionary. We can
find there a definition of an electron: “A subatomic particle which has a negative
electric charge equal in magnitude to the positive charge of the proton is a
constituent of all atoms and is the principal carrier of electric current in solids.” As
we learned, the electron is a particle, and most particles have a mass.

1. In which group of particles does an electron belong? Why do electrons follow
the Pauli exclusion principle?

2. From the mass-to-charge ratio (m/z = 5,6-10°° g C ™), calculate the mass of the
electron. In which spectrometry can one measure the mass-to-charge ratio?
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Now, let’s go back to deal with the song lyrics. Explaining the Dirac and

Schrodinger equation is far from your knowledge (also mine), and we will therefore
skip this part. If you are interested in quantum mechanics, | recommend an
excellent application: Quantum by Stépan Brychta.

3.

According to the video, which function is the best way to sum up how electrons
come and go?

Bonus 1: On which three most suitable coordinates is the ... (answer from
4. question) dependent for an atom?

Characterize electric charge, Coulomb law and electric field. (The answer
should contain a brief explanation of given physical quantity and the
corresponding equation.)

Two small spheres, one with a charge Q1 = 40 nC, the other Q. = 80 nC, are
placed next to each other at a distance of 1 cm. What are the forces acting on
the balls when in the air (e; = 1) and in the water (& = 81), k=9-10°N m? C2,

"Oh, proton | feel your tug
Central potential dip down pulling on me
But I'm not falling in deep
No that would break uncertainty"

Which equation/physical value describes the graph/drawing at 0:39? (It has
nothing to do with the uncertainty principle.) Write down the equation as well
as the graph with the axes labelled as appropriate.

Bonus 2: What is that equation coming from the drawing as well as in 0:39?
"Say oh
Electrons move too much

Slow down your pace and put that orbit on me
Come on now follow my lead

Come come on now follow my lead”

What is the yellow thing coming from the electron in 0:44? Briefly explain what
energy conservation is.

Let us assume that the entire difference in energies of a freely moving electron
and bound one gets converted into the yellow thing from the 9th question. What
would be electron wavelength if travelling at 1 % of the speed of light gets
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captured by a proton? The ground state energy for an electron bound in the
hydrogen atom is —' Hartree.

Orbitals take the shape they do
As stable states of the quantum rules
And when a one approaches two
They combine and they're bonding
Thus, hydrogen as a rule
Is found in nature as H»
Energy configuring a molecule
Diatomically bonding

9. What is an orbital when we are talking about quantum mechanics? How many
atomic orbitals do we recognize in a hydrogen atom by quantum numbers | and
m; (where | = 0, 1, 2, 3)? Draw the atomic orbital described by the quantum
numbers | =2 and m; = 0.

10. What do the arrows represent in the 0:59? What would happen if the two arrows
pointing in the same direction?

Low high low high low high low high
Diatomically bonding (x3)
Energy configuring a molecule
When orbitals take the shape, they do

11. What is a chemical bond? Why do molecules actually exist? Hint: The answer
is to be found at 1:10.

12. At the same time, there is a graph. Draw the graph of how the energy of a system
of two atoms varies with the internuclear distance. Apply the interval from zero
to plus infinity for the x-axis. Which quantities do the two coordinates of the
minimum correspond to?

For now, the task ends here. If you wonder if the rest of the lyrics will be a task
in the next series, you are right. Obviously, we wish you luck in finding all the
answers.
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Uloha &. 4: Spektralni (10 bodit)
Autor: Vojtéch Laitl

1 rekl Buh ,,Budiz svétlo!* A bylo svétlo. Biih
videl, Ze svetlo je dobré, a oddélil Biih svétlo od tmy.

Genesis 1:3-4 (Pocdtek)

Spektroskopie je fyzikalni obor, ktery se zabyva interakci zafeni s hmotou
(latkami). Povaha této interakce zavisi na fyzikalnich a chemickych vlastnostech
latky a vngjsich podminkach, typicky na teploté¢ nebo pfitomnosti silovych
(elektrickych a magnetickych) poli. V této uloze se spolu s Vami pokusime podivat
na zékladni popis jevi, které spektroskopie studuje, a na to, jak mutize tato disciplina
obecné piispét k chemickému vyzkumu.

Zaénéme od zacatku.

1. Znamy uvodni citat hovoii o svétle, které bude s naSi oblasti zajmu tzce
souviset. Jaké nepfesnosti bychom se vSak dopustili, pokud bychom fekli, ze
,,spektroskopie zkouma svétlo“? Jaky jev je znazornén na ivodnim obrazku?

Atomova a molekulova spektra, jimiz se v Chemii zabyvame, jsou obecné
definovana jako zavislost poctu fotont interagujicich se zkoumanou latkou na
jejich energii. Pocet fotond se typicky vyjadiuje jako absolutni nebo relativni
intenzita zafeni nebo jejich jednoznacna transformace (vedouci napfiklad
k veli¢inam, jako je transmitance a absorbance). Energii fotont je mozné (pomoci
jednoznaéného pievodu) pohodIné vyjadiit jako frekvenci nebo jiné podobné
charakteristiky elektromagnetického zafeni.

2. Mg¢fenim tfi riznych zavislosti byla ziskana data, jez 1ze vyjadtit graficky na
obrazcich 1A az 1C nizeb. Z diivodf, jakym se budeme vénovat dile, je
atomarni spektrum carové, spektra molekul byvaji typicky pasova. Ve spektru
atomd proto pozorujeme izolované linie, ve spektrech molekul se mnoho
uzkych car shlukuje za vzniku vyrazné SirSich pasovych oblasti. Urcete, jaky
z danych graft odpovidd atomarnimu spektru, jaky spektru molekularnimu,
a jaky zaznamem spektra neni. Nezapomerite své zavéry struc¢né zdtvodnit.

6 Vzhledem k povaze tlohy neni uveden zdroj.
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Obrazek 1: Doprovodné obrazky K otazce 2

Jak lze vidét na spravné pfifazenych obrazcich, spektrum atomd a molekul
typicky neni spojité, ale obsahuje fadu diskrétnich ¢ar nebo izolovanych past.
Duvodem této vlastnosti je kvantovani pohybu a dovolenych energetickych stavi,
které vstupuje do hry v kvantové mechanice. Atomy a molekuly mohou pfi svych
pohybech zaujimat jen ur¢ité (kvantované) hladiny energie. Aby s nimi mohlo
elektromagnetické zateni interagovat, musi mit energii vzdy pfesné stejnou, jako je
rozdil energetickych hladin v atomu nebo molekule. Mimo to je velmi dilezité si
uvédomit, v jakém fyzikalnim dé€ji maji métena spektra ptivod.

Dvéma zakladnimi procesy, které mtize spektroskopie pozorovat, je absorpce
a emise. Pfi absorpci dojde k pohlceni fotonu o konkrétni energii, ktera vybudi
v atomu ¢i molekule pfechod na vyssi energeticky stav (,,urychli“ rotaéni nebo
vibraéni pohyb, pfipadné zméni rozloZeni elektrond v ¢astici za souc¢asného zvyseni
energie). Emise je proces do jisté miry inverzni — ¢astice pfi ném piechazeji do
niz§iho energetického stavu a vyzatuji pfi tom fotony o frekvenci odpovidajici
rozdilu pocatecni a koncové energetické hladiny.

3. Podle vyse uvedeného je mozné dat si absorpci nebo emisi do souvislosti se
zménou vnitini energie systému. Pokuste se tuto veli¢inu zavést a vysvétlit,
jakou ma souvislost s energii jednotlivych ¢astic.

4. U molekulovych systémi je vnitini energie dana mimo jiné rota¢ni a vibracni
energii. Pro¢ u izolovanych atomu (naptiklad vzacnych plyna) tyto piispévky
nevystupuji? Cim je pak dana jejich vnitini energie?
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Na obréazcich 1A az 1C déle vidime, Ze Cary i pasy pozorované v redlnych
spektrech maji nenulovou §ifku, a neodpovidaji tedy pouze jedné izolované hodnoté
energie, ale urCitému intervalu energii, kde lze interakci pozorovat. Pojd'me se
pokusit zdtivodnit, pro¢ tomu tak je.

Dobrym ptikladem, na kterém mtizeme vysvétlit disledky nékterych zdkladnich
vlastnosti realnych spekter, je rtizna tUroven popisu energetickych hladin
koordina¢nich &astic. V nasledujicich tlohach uvazujme fialovy oktaedricky ion
[Cr(NH3)s]**. Barva tohoto komplexu souvisi s rozloZenim elektronii v celé &astici,
které je obecné slozité na teoreticky popis, mize vSak byt dobfe studovano
spektroskopicky.

Na obrazku nize je zndzornéno $tépeni d-orbitalli chromitého iontu v dané
castici.

NH3 3@

HaNy, | oNHs
o

v | W,

NH3

H3N

E . /

[5)
S |

Obrazek 2: Vzorec komplexniho iontu [Cr(NHs)s]** a diagram $t&pného stavu
d-orbitald Cr(I1I)

5. Pojmenujte studovanou koordinac¢ni ¢astici podle systematického nazvoslovi
a pokuste se zdivodnit, pro¢ v jeji elektronové struktufe dochéazi ke Stépeni
d-orbitald. Nejste-li si jisti, doporuujeme nahlédnout do 1lohy
Zakomplexované ¢tverce (KSICHT, 17. ro¢nik, 4. série), ptipadné internetové
encyklopedie Chemistry LibreTexts’.

"https://chem.libretexts.org/Bookshelves/Inorganic_Chemistry/Modules_and Websites_(In
organic_Chemistry)/Crystal Field Theory/Crystal Field Theory
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6. Obsazeni diagramu (obr. 2) odpovida jistému excitovanému stavu koordinacni
Castice. Jeho energii si oznac¢ime jako Ei. Nakreslete, jak se zméni rozlozeni
elektrond v orbitalech, pokud ¢astice v tomto stavu

a) vyzafi foton o energii hv = A. (koneény stav ma energii Ey).
b) pohlti foton o energii hv = A (koneény stav ma energii Es).

c) Porovnejte pomoci znamének nerovnosti energie Ei3. Odhadnéte také
vlnovou délku fotonu, ktera odpovida energetickému rozdilu A.

Napovéeda: Komplex se jevi fialovy, protoze jeho zdkladni energeticky stav absorbuje
viditelné svetlo o vinové délce, jakou lidské oko vnima jako jeho takzvanou
komplementdrni barvu.

Pokud bychom se spolehli na toto priblizeni, pozorovali bychom ve spektru
iontu [Cr(NHs)s]®* diskrétni linie s polohou piesné odpovidajici uvedenym
energiim. I ve spektrech atomii v§ak dochazi k tomu, Ze pozorovanym piechodiim
neodpovida jedna hodnota, ale nenulovy interval energii.

Zakladnim divodem nenulové S$itky atomovych spektralnich car je
kvantovémechanicka relace neuréitosti mezi ¢asem a energii. Cim krat$i dobu dany
stav ¢astice v systému existuje (,,zije’), s tim mensi pfesnosti jsme schopni stanovit
energie jeho prechodu.

7. Relace neurcitosti je v kvantové mechanice obecnéjsi koncept. K jakym dvéma
veli¢inam se vztahuje nejznaméjsi z nich? Uved'te, po kom je pojmenovana a co
fika o vlastnostech ¢astic.

8. Zamyslete se, jaké dalsi jevy by mohly pfispivat k rozsifovani spektralnich car,
a pokuste se struén¢ popsat alespon jeden z nich. Jako drobnou napovédu
muzete vyuzit napiiklad jméno rakouského fyzika Christiana Dopplera.

Ve skute¢nosti neobsahuje spektrum iontu [Cr(NH3)s]®* diskrétni ani rozsifené
atomarni linie, ale takzvané pasy, které jsou dobfe viditelné na prikladu
absorp¢niho spektra. Vyhodou barevnych, tedy ve viditelném spektru absorbujicich
latek, je, Ze pofizeni jejich spektra neni slozité. Vzorek zkoumané latky o vhodné
upravené koncentraci (pfipadné¢ pH) ozafime bilym svétlem o znamé intenzité
a pomoci citlivého detektoru uré¢ime vinové délky, na kterych doslo k poklesu
intenzity vlivem absorpce molekul pfitomnych ve vzorku. Pozorujeme pak typické
pasy, jaké si mizete prohlédnout na ptikladu spektra nize.

Dtvodem jejich vzniku je skutenost, ze energii iontu chromu vazaného
Vv koordinacni slouceniné ovlivituji vazebné pohyby celé ¢astice, v tomto piipadé
zejména vibrace aminovych ligandl. Spektrum tak pifipomind spiSe molekulova
spektra, kde pozorujeme bud samotné vibracni pohyby, nebo podobné
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kombinované elektronové a vibra¢ni pfechody (takzvané vibronické ptechody).
K jejich Sifce pfispiva i to, Ze excitované stavy v roztoku ziji diky srazkam
s molekulami rozpoustédla jen kratce, a neurditost jejich energie je tedy velka.

4
- — -
Cre P
N £33 £ %-—
- t,? b €
5
. 2
=
=
o
2
0
I L I
200 400 600
(50,000 crm') (25,000 cm') (17.000 em')

Anm
Obrazek 38: Absorpéni spektrum iontu [Cr(NHs)e]**

Mozné uvedené rozméry osy energie jsme diskutovali v prvni otazce,
elektronové piechody zodpovédné za vznik absorpéniho spektra v otazce 2. Zbyva
si vysvétlit, o c¢em vypovida na prvni pohled neobvykla veliina €, ktera se pro
absorp¢ni spektra v UV a viditelné oblasti ¢asto vynasi na osu intenzity.

O absorpCnich vlastnostech chemickych latek hovoii v bézné uzivaném
ptiblizeni takzvany Bouguertv-Lambertiv-Beeriv zakon (v Ceské literatuie
ze mame k dispozici vzorek zkoumané chemické latky o koncentraci c, ktery
umistime do kyvety o délce £ a nechame jim projit zateni o vhodné vinové délce A.
Pomér intenzity [ zafeni, které po absorpci ve vzorku proslo do detektoru,
k pocatecni intenzité zdroje I, umoziiuje definovat veli¢inu absorbance

I
A, = —log (1—) = —logrt.
0

X ! ¥ fup I .
Pomér t = e nékdy zvlast’ oznacuje jako transmitance.
0

8https://en.wikibooks.org/wiki/Introduction_to_Inorganic_Chemistry/Coordination_Chemi
stry and Crystal Field Theory
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Bouguertiv-Lambertiv-Beeriv zakon pak pro hodnoty absorbance A4; < 2
definuje jeji zavislost na koncentraci slouceniny vztahem

Al = E)ch.

Velicina €, respektive €, se nazyva molarni absorpéni koeficient. Pro danou
chemickou latku a vinovou délku jde o konstantu, ktera fika, jakou absorbanci latka
vykazuje pii jednotkové koncentraci a jednotkové optické draze (délce kyvety).
Pojd’me si ilustrovat pouziti tohoto zakona v praxi.

9. Zustatime u komplexniho iontu [Cr(NH3)s]** a podivejme se na jeho druhy
absorpéni pas se sttedem kolem 475 nm. Odhadnéte

a) molarni absorpéni koeficient €,,5 tohoto iontu, pokud roztok [Cr(NH3)s]Cl3
o koncentraci ¢ = 0,2 moldm™3 pohltil vkyveté o délce £ =1dm
priblizné 96,8 % prochézejiciho zéfeni o vlnové délce 475 nm. Rozmyslete

si, jak dany daj souvisi s pomerem |nten2|ty proslého a dopadajiciho

zafeni, respektive s absorbanci. Chlorldove ionty stanoveni neovliviuji.

b) absorbanci roztoku o koncentraci ¢ = 0,05 mol dm™3 méfeného ve stejné
kyveté. Pokud se Vam nepodafilo vyftesit predesly ptiklad a potiebujete
hodnotu  molarniho  absorpéniho  koeficientu,  uvazujte, zZe
€475 = 10 mol™* dm™2.

Ciselné vysledky vychéazejici zkonkrétnich méfeni jsou jednoznacné

a navzajem srovnatelné a prenosné. Je vSak také dobré mit prehled o tom, co nam

fikaji ramcovée, pripadné provést srovnani. Pojd'me se o jedno takové pokusit na

ZAVeEr.

10. Bude barva daného komplexu v roztoku vyrazna? Zdivodnéte. Nejste-li si jisti,
doporucujeme prohlédnout si typické tabulkové hodnoty molarnich absorpénich
koeficientd pro manganistanové nebo (di)chromanové ionty zndmé zbarvenim
i intenzitou barvy.

Pokud pfi srovnani barevnosti komplexnich ¢astic a KMnOg narazite na vyrazny
rozdil, mtizete se jej za drobné bodové zvyhodnéni pokusit zdivodnit. Vase napady
zohlednime pfti tvorbé autorského feseni.

21



Korespondenéni Seminat Inspirovany Chemickou Tematikou, roénik 19, série 3

Uloha &. 5: Vakeiny proti Covidu (15 bodii)

Autori: Karel Berka a Lenka Simonova Bartoit

Dne 6. 1. 2021 byla Evropskou medicinalni agenturou
(EMA) povolena k podminecnému pouziti® po vakciné Pfizer-
BioNTech Comirnaty'® jiz druhd vakcina (od firmy Moderna)'*
proti viru SARS-CoV-2, ktery zpiisobuje zndmou nemoc
COVID-19.

Chceme Vam v KSICHTu psat Glohy na zhava témata, proto se podivame na
fungovani téchto modernich vakcin — z ¢eho se skladaji a jakym mechanismem
pusobi. Obé vakciny obsahuji n¢kolik slozek (viz Tabulka 1), které zarucuji, Ze je
podana (injekci do svalu) ve formé fyziologického roztoku liposomti obsahujicich
mMRNA pro tzv. spike (S) protein SARS-CoV-2.

1. Rozttid'te latky v Tabulce 1 do nasledujicich kategorii podle funkce — aktivni
latka, lipidovy obal, pufr, regulace iontové sily, kryoprotektant.

Tabulka 1: Slozeni vakcin

Pfizer-BioNTech Comirnaty

Moderna COVID-19 Vaccine

MRNA MRNA
ALC-0315 Lipid SM-102
ALC-0159 PEG2000 DMG
kolfosceryl-stearat kolfosceryl-stearat
cholesterol cholesterol
chlorid draselny Tris-HCI

dihydrogenfosfore¢nan draselny

tris(hydroxymethyl)aminomethan

chlorid sodny

kyselina octova

dihydrat hydrogenfosfore¢nanu sodného

trihydrat octanu sodného

sacharosa

sacharosa

voda pro injekci

voda pro injekci

9 https://www.ema.europa.eu/en/human-regulatory/overview/public-health-

threats/coronavirus-disease-covid-19/treatments-vaccines-covid-19#authorised-medicines-

section

10 https://www.ema.europa.eu/documents/product-information/comirnaty-epar-product-

information_cs.pdf

1 https://www.ema.europa.eu/documents/product-information/covid-19-vaccine-moderna-

product-information_en.pdf
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. Jak vidno z ptedchozi otazky, vakciny obsahuji pufry. Jaka je jejich funkce?
Jaké fyzikalni veli¢iny se tykaji a jakych hodnot tato veli¢ina dle slozeni zfejmé
nabyva?

. Jakou funkci ma ve vakciné lipidovy obal?
V obou vakcinach jsou latky obsahujici PEG — polyethylenglykol:

. Jaké ma PEG ve vakcin¢ pouziti? Nakreslete jeho strukturni vzorec.

5. Co znamena ¢islovka 2000 v PEG2000? Kolik jednotek ethylenglykolu zhruba

ptedstavuje?
Princip mechanismu puisobeni je u obou vakcin podobny (viz obrazek 1).

A. Zakladem je mediatorovd RNA (mRNA) koédujici SARS-CoV-2 spike (S)
protein/antigen. Né&kolik nukleotidi v mRNA bylo nahrazeno
modifikovanymi nukleotidy V.

B. mRNA je zabalena do lipidovych nanocastic (liposomi).

C. Po aplikaci do svalu liposomy obsahujici mRNA absorbuji buiiky v misté
vpichu i buriky v nejblizsi lymfatické uzliné.

D. Pfechodna exprese S antigenu viru SARS-CoV-2 v endoplazmatickém
retikulu hostitelské bunky.

E. Export S proteinu/antigenu na membranu hostitelské bunky.

F. Upravou sekvence je struktura S proteinu uzaméena v tzv. prefuzni
konformaci, tj. takové konformaci, kterou ma u viru SARS-CoV-2
S protein/antigen pfi interakci s lidskym ACE2 receptorem.

G. mRNA v cytosolu hostitelskych bungk postupné degraduje a mizi.

H. Rozpoznani virdlntho S antigenu na povrchu hostitelskych bunék
imunitnimi butikami. Hostitelské buniky nasledné projdou apoptdzou.

I. Tvorba specifickych protilatek B-lymfocyty. Tvorba tzv. bunééné imunity
V podob¢ pamétovych T-lymfocyti.
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Obrazek 1: Schéma fungovani mRNA vakciny

Jak na hostitelské buiice, tak na lipidové obalce virové ¢astice SARS-CoV-2 je
S protein vystaven na membrané. Na viru se maskuje v uzaviené konformaci, kdy
povrch S proteinu vystavuje glykosyla¢ni obalku, ktera ho chrani pied okolim a jen
obcas se otevie do oteviené prefusion konformace, v které se nasledné navaze na
lidsky ACE2 receptor. V ptipadé vakciny chranéni neni potieba — gen pro S protein
se upravuje tak, aby se prefusion konformace zafixovala.

6. Proc¢ vakciny vyuzivaji pravé S protein SARS-CoV-2? Proc€ je oznacovan jako
antigen?
7. Ve vakcing Pfizer se vyskytuje modifikovany nukleotid s ozna¢enim V¥, coz je

1-methyl-3’-pseudouridylyl. Misto kterého ptivodniho nukleotidu se v mRNA
vakcing pouzivé a jaké se pro n€j pouziva pismeno?

8. Upravy mRNA S proteinu kromé modifikovanych nukleotidti zahrnuji jesté
pridani i) signalni sekvence, ii) mutace nékolika aminokyselin na proliny a iii)
polyadenylace na 3’-konci. Kratce vysvétlete efekty jednotlivych uprav.

9. Jak se nazyvaji enzymy degradujici mRNA v buiikdch i mimo né&?

Nelze opomenout, ze krom¢ samotného mechanismu ucinku se vyrojila velka
spousta vzajemne si protifecicich informaci o vakcinach.
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10. Které z nasledujicich tvrzeni je pravda a které je nepravda a které zatim nevime:
a) Vakcina Pfizer obsahuje geneticky kod.
b) Vakcina Moderna neobsahuje geneticky kod.
€) Vakcina Pfizer je schopna zménit na§ geneticky kod.
d) Po aplikaci vakciny Pfizer jiZ nemiZeme nakazit COVID-19 své okoli.
e) Vakcina Moderna nas ochrani na dozivoti.

f) Vakcina Moderna je dnes (tj. 6. 2. 2021) povolena k béznému pouziti
v ramci EU.

g) Vakcina Pfizer se nesmi podle o¢kovaciho planu (k 6. 2. 2021) aplikovat
mlad$im 16 let.

h) Prodélani nemoci COVID-19 v minulosti je kontraindikaci podani vakciny
Pfizer.

11. Uved'te jednu pravdivou a jednu nepravdivou informaci o kterékoliv z vakein.

Ty nejnapaditéjsi ocenime bonusovym bodem.
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Reseni uloh 2. série 19. roéniku KSICHTu

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

1. Silmarillion

2. a) Pro vypocet hmotnostnich zlomkd je potieba si spo¢itat hmotnost zkoumané

Wy =

latky, coz je v nasem ptipadé Bilbo, a hmotnost systému. Pied vedeti je

situace nasledujici: Bilbo vazi 0,75 trp, jeden trpaslik 1 trp a Gandalf 1,4 trp.

Tyto hodnoty dosadime do vzorce pro vypocet hmotnostniho zlomku

a vyjde nam, Ze hmotnostni zlomek Bilba v druziné je 4,95 %.

_ BIO) 4009 = — 270 100 % = 4,95 %

Yo = i (sys.) T 075+13+ 14 0T HIT

Po vecefi se situace méni. Bilbo zhubl o 0,0375 trp, kazdy trpaslik pfibral

0,075 trp a Gandalf vazil 1,414 trp. Tyto nové hmotnosti se dosadi do

stejného vzorecku jako pfedtim a vyjde, ze po vecefi je hmotnostni zlomek

Bilba v druzing 4,43 %.

m(Bilbo) 100 % = 0,75 -10,0375 100 %

m(sys.) 70,75 —0,0375 + 13 + 13 - 0,075 + 1,414 °
=443 %

b) Jelikoz jde podle naSich aproximaci o systém idealniho plynu, budeme pro

vypocty vychazet ze stavové rovnice idealniho plynu. Na zacatku pocitaime
S tim, Ze v prostoru nory se nachazi pouze Bilbo, ktery vazi 0,75 trp, tlak je
Do, teplota T, a objem V (1). Na konci piijde do mistnosti 13 trpaslika, kazdy
0 hmotnosti 1 trp, a ¢arodéj o hmotnosti 1,4 trp, teplota se zvysi o 1,7 % na
1,017 T,, a objem mistnosti je konstantni (2).

V = nRT = —RT
pV =nRT =

@) _ 0,75RT,
Po = Y%
(2) _ (0,75 + 13 + 1,4)R - 1,017T,
P MV

Abychom zjistili, kolikrat se zvysil tlak plynu, staci pod¢lit rovnici 1 a 2.
Vyjde, zZe se tlak v mistnosti zvysil 20,5krat.

15,15-R - 1,017T,

P _ MV _ 15,15 N 1,017 _ 20 5
pp  075-R-T, 075
MV
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3. Zrovnice reakce (3) zjistime, ze latkové mnozstvi rozpusSténého
hydrogenuhli¢itanu vapenatého je stejné jako vysrazeného uhlicitanu
vapenatého. Z dalSich uprav a vypocti zjistime, Zze by ve vodé muselo byt
1,48 tun hydrogenuhli¢itanu vapenatého, aby se vysrazel jeden zlobr.

(3) Ca(HCO3), s CaCO; + CO, + H,0
m(CaC0O3) = 144 st (stone = kamen) = 914,4 kg
M(CaCO3) = 100,09 g mol™1; M(Ca(HCO;3),) = 162,1 gmol™?!
n(Ca(HCO3),) = n(CaCO5)
m(CaC0O3;) m(Ca(HCO;3),) M (Ca(HCO3),)m(CaC0y3)
= b d =
M(CaCO;) M(Ca(HCO3),) m M (CaCO3)
Vime, ze ve vod¢ je koncentrace hydrogenuhli¢itanu vépenatého
2,7 mmol dm3, coz je 2,7-1073 mol dm=. Z t¢ miizeme spoéitat, kolik vody
obsahuje potiebné mnozstvi uhliitanu vapenatého na zkamenéni jednoho
zlobra, a po vynasobeni tiemi ziskame i teoretické mnozstvi vody obsahujici
pottebné mnozstvi uhli¢itanu vapenatého na zkamenéni vech tii zlobru. Jelikoz
ale Gandalfovi sta¢i jen miliontina, podélime vysledek milionem a vyjde nam,
7e by Gandalf potieboval 10,14 dm?® vody.
n m v m
== — 5 o —
V "~ M(Ca(HCO3),)V 1210br T M (Ca(HCO5),)c
- 3m B 3-1,48-10°
"~ M(Ca(HCO3),)c  2,7-10-3-162,1-10°
4. Mame situaci, kdy se nam Bilbo pfeménuje na snédeného Bilba. Tyto dvé

slozky jsou v rovnovaze a my z nich mizeme spocitat rovnovaznou konstantu.
Z té ziskame standardni Gibbsovu energii.

Bilbo = Snédeny Bilbo
Tabulka 1: Stupen konverze pro 278 K

=1,48¢t

c

=10,14 dm3

Stupeti konverze Bilbo Snédeny Bilbo
Zacatek c 0
Rovnovéaha (1-1/3) c 1/3¢c
Jeskyné:
SB lC
K, = % = g— =05 > 4,6; =—RTIn(K) = —R-278-1n (0,5) = 1602 J mol~*
§C
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Mimo jeskyni:
[SB] e 1 1
_—ziz— 2= — = —R . . — ) = -1
K, = 5] EC " A,G; RTIn(K) R-298 1n(14) 6539 ] mol
15

Pomoci rovnice (4) spocitame reakeni entalpii reakce. Ta ndm vysla zaporna,
tudiz proces je exotermicky.
(4) AG =AH —TAS®
1602 = A.H — 278 - A,S°
6539 = A, H —298-4,5°
—4937
20

1602 — 6539 = 4,5°[-278 — (—298)] — 4,S° = J mol~ K1

o 7
AH =1602 +278-A4,.5° = 1602 + 278 - = —67,02 k] mol™?

Dalsi moznosti, jak ziskdme entalpii déje, je pomoci van’t Hoffovy rovnice
V integralnim tvaru (5). Vyjadienim z ni mizeme ziskat pozadovanou entalpii.

(5) lKZ_ArH°(1 1)
"&,"rR \1,7T,
. In(K,) —In(K
AH = % = —67,02 k] mol~!
T, T,

5. Pozadovana teplota se da spocitat podle tzv. Wienova posunovaciho zakona (6).
Za b se dosadila Wienova konstanta (2,898 mm K) a za A libovolna vlnova
délka v intervalu od 380 do 565 nm, coz odpovida barvam od fialové pres
modrou az po zelenou. NiZe je uvedeno feseni pro 380 nm a 565 nm.

(6) b b
Amax - T - T = Amax
2,897 -1073
4, =565nm - T =-—L—— - =5127K
2,897 -1073
Ar =380nm - T:W=7624K

Z vypoctu vidime, ze téleso vyzatujici svétlo o kratsi vinové délce ma
vyssi teplotu.

6. Spravnou rychlostni rovnici ur¢ime z jednotek rychlostni konstanty. Pro 0. fad
je jednotka mol dm=s™!, 1. ¥ad s ™' a 2. ¥4d mol™! dm® s™!. Z toho vyvodime, Ze
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jde o reakci 1. fadu. Dosazenim do piislusné integrované rychlostni rovnice
zjistime, ze 75 % jedu se rozpadne za 7,04 h.

c (1-0,75)cq
In (_) 3 ln( Co ) _ In(0,25)

Co

— -kt — - — = = in =
c=cpe Tt st = 3 . 0,00328 423 min = 7,04 h

7. Model ¢astice v krychlové potencialové jamé nam popisuje nasledujici rovnice
(7), kde L je délka hrany, m, hmotnost elektronu, h Planckova konstanta a n;
je hlavni kvantové &islo. V 3D prostoru pracujeme s 3 nezavislymi kvantovymi
Cisly. Abychom ziskali energii patého excitovaného stavu, potiebujeme spocitat

energii ziskame energii fotonu, ktera je stejna jako soucet energii vSech 14 ¢lenti
Thorinovy druziny.
(7 £ h?
"~ 8L2m,

(n2 + ns + n2)

Ey » ne=1n,=1n,=1 - ni+nj+n;=3
E, » ny=1Ln,=1n,=2 - nj+nj+n;=6
E, » ne=1n,=2n,=2 - ni+nj+nz=9
Es » n,=1n,=1n,=3 - n}+nj+n=11
E, » ne=2n,=2n,=2 - ni+ni+n=12
Es - ne=Ln,=2n,=3 - ni+ni+ni=14
2
Eos = By = Eo = gra = |(ndx 413y +18,) = (nx + 16, 403, )]
. (4_3) - 11R2
05 7 812m, ~ 8L%m,
11h? hc 11hA
= =x— - -
=5 = 8lZm,  C 2 F T 8l2myc
_ 11-378-107%-6,626 - 10734 14
"~ 8-(3-1010)2.9,109-10731-3-108
8. Cena 6 1zicek je 12000 K¢ a da se spocitat pomoci trojélenky.
11 1zicek.......... 22000 K¢
6-22000
6 1zicek............ xKE - x= 1 - 12000 K¢

Otdazka 1 — 0,25 bodu, 2 — 1 bod, 3 — 1 bod, 4 — 1,25 bodu, 5 — 1 bod,
6 — 1,25 bodu, 7 — 1,75 bodu, 8 — 0,5 bodu. Celkem 8 bodii.
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Uloha &. 2: Kryci jména po chemicku (10 bodii)
Autorka: Tereza Gistrova

Prvni hra

1. Zacinal modry tym, jelikoz musel uhodnout 9 pojmt. Vyhral rovnéz modry tym,
jelikoz hlavni $pidn jako prvni dokazal najit asociace pro vSechny své agenty
(pfedpokladame 100% presnost pti hadani).

2. Vyftesené herni pole + vysvétleni asociaci:

Tabulka 1: VyfeSeny herni plan prvni hry

Ci¢ibabin trypsin

akonitasa

thioaceton

methylparaben
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Tabulka 2: Vysvétleni asociaci prvni hry

Modry tym Cerveny tym

mydlo, 2 — dodecylsiran sodny
(soucast béznych mydel), micela
(princip fungovani mydla)

autoprotolyza, 2 — H20 a NH3 (samy
podléhaji autoprotolyze)

indol, 2 — Bartoli (Bartoliho syntéza mrkev, 2 — B-karoten (barvivo
indoli), tryptofan (aminokyselina v mrkvi), K,Cr,07 (syté oranzova
odvozena od indolu) sloucenina)

redukce, 3 — LiAIH, (silné reduk¢ni
¢inidlo), Zn(Hg) (Clemensova
redukce), NHoNH; (Wolffova-
Kiznérova redukce)

hasicdk, 2 — CO2 (sné¢hovy hasici
pristroj), NaHCOs3 (praskovy hasici
pfistroj)

ATP, 2 — kinasa (enzym katalyzujici
rajské, 2 — N2O (rajsky plyn), lykopen | fosforylaci substratu za pomoci ATP),
(barvivo ve slupce rajcat) adenylatcyklasa (enzym premeénujici
ATP na cCAMP)

Poznamka: pti dostatecném odivodnéni byl pro ndpovédu ,,mrkev uznavan i lykopen
(karotenoid nachazejici se v Cervené mrkvi) za 0,2 bodu; pii vybéru a zdtvodnéni
oxidac¢nich c¢inidel (redukujicich se latek) pro népovédu ,redukce byla pfiznana

polovina boda.

3. Naptiklad spojenim napovéd 1 a 3 do spoleéné asociace ,,Solvay, 4 — vSechny
Styti uvedené slouc¢eniny (H20, NH3, CO2, NaHCO3) se vyuzivaji jako vstupni

chemikalie v Solvayové procesu vyroby sody.

4. Jde o thioaceton — v némeckém mésté Freiburg se v roce 1889 rozhodli pokusit
jej destilovat. VVzhledem k extrémnimu zapachu této slou¢eniny (i ve velkém
ziedéni) muselo byt evakuovano celé mésto. Pékné se k tomuto monstru
vyjadfuje napiiklad tento ¢lanek, ktery si ur€ité stoji piecist pro pobaveni:

https://blogs.sciencemag.org/pipeline/archives/2009/06/11/things_i_wont_wor

k with_thioacetone

5. Nevybarvena pole tvofi po otoceni pole vzhiiru nohama tvar pismene J, coz je
pismeno, kterym se dfive oznacoval prvek jod (protonové ¢islo 53). Byly
uznavany i pékné¢ odiivodnéné asociace napiiklad o postupném zapliiovani

periodické tabulky (bila nevybarvena mista predstavujici neznamé prvky).
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Druha hra

6. a 7. Mozné napovédy jsou tfeba nasledujici:

Tabulka 3: Navrh asociaci pro druhou hru

Modry tym

Cerveny tym

vitamin, 4 — riboflavin (B2), niacin
(B3), pyridoxalfosfat (B6), kyselina
askorbova (C)

smrt, 3 — KCN (alfa a omega kazdé
detektivky), kadaverin (soucast
mrtvolnych jedi), juglon (inhibitor
rustu konkuren¢nich rostlin ofesaku)

baze, 3 — uracil (pyrimidinova baze
RNA), DIPEA a Et3N (bazické aminy
pouzivané v organické syntéze)

Passerini, 3 — aldehyd, karboxylova
kyselina a isokyanid (vychozi latky
pouzivané pro Passeriniho reakci)

inert, 2 — N2 a Ar (plyny pouzivané
pro vytvoreni inertni atmosféry pro
reakci)

chrpa, 2 —indigo, Fes[Fe(CN)¢]3
(modré pigmenty)

Poznamka: Je zde dilezité potadi — kadaverin je totiz také bazicky amin. Niacin je také

karboxylova kyselina, takze musi byt uhodnuta pted napovédou o Passeriniho reakci.

8. Ukazka navrhu feseni od Tomase Hegera:

Inermi, 2 (dusik, argon, oba inertni plyny)

Bazalni, 7 (odkazuje jednak na baze, kterymi jsou uracil, EtsN i DIPEA, jednak
na bazalni — zakladni metabolismus, ktery se odviji okolo minimalniho piijmu
energie. Béhem bazalniho metabolismu se ale stdle musi pfijimat vitaminy,
takze by se teoreticky daly zahrnout pod tento pojem. Navic jsou vitaminy
doslova bazalni pro spravny chod t€la. Asociace s FADH; (jakozto koenzym se
podili na bunééném dychani, které probihd i za bazalniho metabolismu) mi

ptijde nejvzdalengjsi.)

Otdzka 1 — 3,4 bodu, 2 — 1 bod, 3 — 0,8 bodu, 4 — 0,6 bodu, 5 — 0,8 bodu,

6 — 1,8 bodu, 7 — 1,6 bodu, 8 — mimo bodovani. Celkem 10 bodii.
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Uloha ¢&. 3: Dabliv advokat (10 bodir)

Autor: Vlastimil Horalek

1. Marysa, bratii Mrstikové (ptipadné Alois a Vilém Mrstikovi).

2. As;03 (pripadné AssOs), oxid arsenity, otrusik, otruch, utrejch, prasek dédici
atp.

3. Smrtelnou davku arsenu (v ptipadé akutni otravy) vypocitime jako:

m(smrtelnd davka arsenu) = m(manzel) - LDgy(arsen) = 90 - 20
= 1800 mg

Zesnuly manzel pani M. by do svého téla musel vpravit 1 800 mg arsenu (resp.
sloucenin arsenu vzhledem ke zjednoduseni v nasi uloze), musi proto vypit toto
mnozstvi kavy:

m(smrtelna davka arsenu) _ 1800 181

kava) = =
V(kava) ¢ (arsen ve vodé) 100

Zesnuly manzel by musel vypit 18 litra kavy, aby doslo k akutni otravé
slou¢eninami arsenu, coZ je velmi nepravdépodobny scénaf.

4. Aby se zesnuly manzel pani M. otravil slou¢eninami arsenu, musel by vypit
18 litrt kavy (vizte feSeni pfedchozi ulohy).
Smrtelnou davku kofeinu (v ptipadé akutni otravy) vypoéitame jako:

m(smrtelnd davka kofeinu) = m(manzel) - LD, (kofein) = 90 - 200
= 18 000 mg

Zesnuly manzel pani M. by do svého téla musel vpravit 18 000 mg kofeinu,
musi proto vypit toto mnozstvi kavy:
m(smrtelni davka kofeinu) _ 18000

= = 72 salku.
m(kofein v $alku ,turka®) 250 satkul

pocet $alkt ,turka“ =

To odpovida tomuto objemu kavy:

V(kava) = (pocet $alkii ,turka”) - V(,turek”) = 72 -300 = 21 600 ml
= 21,61

Zesnuly manzel by musel vypit 21,6 litrd kdvy, aby doSlo k akutni otravé
kofeinem.
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Smrtelnou davku vody (v ptipadé¢ akutni otravy) vypocitame jako:

m(smrtelnd davka vody) = m(manzel) - LDgo(voda) = 90 - 90
= 8100g =~ 8100ml = 8,11

Zesnuly manzel by musel vypit ,,jen” 8,1 litrd kdvy, aby doslo k akutni otrave
vodou. Tato hodnota je ze vSech tii vypocitanych hodnot nutnych k akutni
otravé danou latkou nejmensi. Pokud by se manzel pani M. pokousel vypit
mnozstvi kavy obsahujici smrtelnou davku slouéenin arsenu, respektive kofeinu
(v ptipad¢ akutni otravy), zemfiel by pfedtim na otravu vodou.

Jakykoliv pravdivy pftiklad toxicity. Arsenité slouCeniny napiiklad blokuji
formovani acetylkoenzymu A, casto se vazou na cysteinové atomy siry,
a inhibuji tim ¢innost riznych enzymtl. Arseni¢né slouceniny nahrazuji fosfaty
ve slouceninach spjatych s glykolyzou, coz narusuje tvorbu ATP, vazou se na
thiolové skupiny cysteinu v enzymech a znemoznuji jim spravn¢ fungovat.
Mezi piiznaky akutni otravy patfi napf. zvraceni, prijem, svalové kiece,
chronické otravé odpovida Sed¢ zbarvena pokozka, vysoky krevni tlak, bilé
prouzky na nehtech, zvyseni pigmentace pokozky aj.

Naptiklad dimerkaprol, dimerkaptojantarova kyselina (DMSA). Tyto latky
obsahuji thiolové skupiny, které se vazou na iont arsenu v jeho slou¢eninach,
¢imz jej zachyti (chelatuji) a zabrani jeho ptisobeni v téle.

Napoleon Bonaparte (piipadné jen Napoleon).

Napiiklad svinibrodska zelen (pafizska zelen, videnska zeleni, smaragdova
zelen), octan tris(arsenitan) méd’naty (Cus(CH3zCOQ)2(AsO2)s), je toxicka latka.
Scheeleova zelen, hydrogenarsenitan méd’naty (CuHAsO3), rovnéz toxicka.

Vysoky obsah sloucenin arsenu ve vlasech ukazuje na moznost chronické
otravy, vzhledem K relativné pomalému ristu vlasi se musely slouéeniny
arsenu ukladat po delsi dobu. lon arsenu vykazuje vysokou afinitu k site, coz je
i divod jeho nadmérného vyskytu ve vlasech a v nehtech po dlouhodobégjsi
expozici. lon arsenu v jeho slouceninach se vaze na atomy siry v cysteinu, ktery
je hojné zastoupen v keratinu, bilkoving typické pro vlasy ¢i nehty.

Mikroorganismy za den vylou¢i 1,09 mg trimethylarsanu, pticemZ pouze 10 %
se uvolni do vzduchu, coz je 0,109 mg, tedy 1,09-10~* g.
Objem trimethylarsanu zjistime po dosazeni do upravené stavové rovnice
idealniho plynu:
- mRT  1,09- 107*.8,314 - 301,15 - 924.10-8 m?
~Mp 120 - 101325 -~ m
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Rozméry loznice odpovidaji rozmériim 2,5 m a 4,5 m, strop se nachézi ve vysce
2m.

Objem vzduchu v mistnosti vypo&itame jako V = 2,5-4,5 -2 = 22,5 m3,
Podil obou hodnot objemti vychazi jako
2,24-1078
22,5

Jelikoz mnozstvi trimethylarsanu nepiesahuje 10 ppbV, lze vyloucit rizikovost
pobytu v mistnosti.

=9,96-1071° = 0,996 ppbV

Smrtelna davka trimethylarsanu odpovida:

m(smrtelnd davka trimethylarsanu) = m(vojeviidce) - LD, (trimethylarsan)
= 79-6000= 474000mg = 474¢g

Mikroorganismy denné& vyprodukuji 1,09 mg trimethylarsanu, do vzduchu se
uvolni pouze 0,109 mg, tj. 1,09 - 10 g. Aby ve vzduchu v mistnosti vzrostlo
mnozstvi trimethylarsanu na 474 g, musel by uplynout Cas:

m(smrtelnd davka trimethylarsanu) 474

- m(trimethylarsan vylouceny do vzduchu za den) - 1,09 -10-4
=4348623dni = 11914 let

Doba 11 914 let je ¢as presahujici mnoho lidskych zivott, v naSem piipade
nesta¢i na akumulaci smrtelné inhalacni davky trimethylarsanu ve vzduchu.
Vojevidce tedy nezemfel ani na akutni otravu trimethylarsanem vdechnutim.

11. Nejprve spocitime molarni koncentraci TMAO v ptvodnim vzorku moéi.
Ponévadz doslo ke zfedéni v poméru 1:4, je zméfend molarni koncentrace
pétkrat mensi nez ta v pivodnim vzorku.

Molarni koncentrace v ptivodnim vzorku je:
c¢(TMAQO, ptivodni) = 5 ¢(TMAO, zfedéna)
= ¢(TMAO, plivodni) = 5-3,2- 1078 moldm™3 = 1,6 - 1077 mol dm™3

Hmotnostni koncentraci TMAO ve vzorku spocitdme ze vztahu pro vypocet
molarni koncentrace jako:

¢, (TMAO) = ¢(TMAO, ptivodni) - M(TMAO) = 1,6-1077 - 136
= 2,176 -10°gdm™3 = 21,76 pg/dm3,

coZ je méné nez uvedena hranice 50 ug dm3,
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Na zéklad¢ vySe uvedeného vypoctu mtzeme usoudit, Ze vojeviidce nebyl
otraven arsenem, sluha bude velmi pravdépodobné prohlasen za nevinného.

Napt. Gutzeitovou zkouSkou, Bettendorfovou zkouskou, Marshovou-
Liebigovou zkouskou aj.

Marshova-Liebigova zkouska.

Princip Marshovy-Liebigovy zkousky spo¢iva v tom, Ze vzorek s podezienim
na obsah sloucenin arsenu je vlozen do bariky, kde probiha reakce mezi zinkem
a kyselinou sirovou; vznikajici nascentni (atomarni) vodik ma vyrazné redukéni
schopnosti, pfitomné slouceniny arsenu redukuje na arsan, ktery unika trubici
z banikky az do mista, kde je trubice zahfivana. Zvysena teplota v tomto misté
zpusobi termicky rozklad arsanu, ktery se projevi jako arsenové zrcatko.

Reakce kovu a kyseliny za vzniku nascentniho vodiku:

Zn + 2 HySO4 — ZnSO4 + Hy (Ize uznat i 2 H ve smyslu nascentniho vodiku,
uznatelna je i jina kyselina nez zde uvedena).

Reakce vodiku se slouc¢eninou arsenu, napt. s As;Os:

As;03 + 6 H; — 2 AsHsz + 3 H20O (nebo odpovidajici rovnice s nascentnim
vodikem).

Rozpad arsanu a vznik arsenového zrcatka: 2 AsH; — 2 As + 3 H..
Antimon (pfipadné Sb).

Arsenové zrcatko (As) lze rozpustit reakci s NaClO a NaOH, antimon timto
zpusobem nereaguje (antimonové zrcatko po pfidani NaClO a NaOH zstane).

Reakce rozpousténi arsenového zrcatka:
2 As + 5 NaClO + 6 NaOH — 2 NazAsO4 + 5 NaCl + 3 H;0.

Krystalizace (arsenik krystalizuje, mouka ne), smichani s vodou (arsenik se
rozpusti, mouka vytvofi téstovitou hmotu), rozdilnd hustota (stejné objemy
jemné namletych latek, napt. v odmérnych nadobkach, budou vazit rizné) atp.

1 = deuterium (D)

2 = Kfestni jména obou Ceskych nositeld Nobelovy ceny zac¢inaji na pismeno J
(Jaroslav Heyrovsky, Jaroslav Seifert). (J)

3 = Pii prevodu svételné energie (foton) na energii chemickou se uplatiiuje
retinal, tj. aldehyd vitaminu A. Mrkev obsahuje vitamin A. (A)

4 = Ar, As, At, Au (potazmo Ag, Al) (A)
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5 = Ptedstava pekla byva spojovana s pachem siry, methionin i cystein obsahuji
siru. (S)

6 = Bobovité rostliny (Fabaceae) jsou zndmé svou symbidzou s hlizkovymi

bakteriemi (Zijicich v jejich kofenovém systému), které dovedou poutat
vzdusny dusik, diky tomu jsou bobovité rostliny bohaté¢ na latky obsahujici
dusik (bilkoviny). (N)

7 = Se srazenim krve nesouviseji pouze krevni desticky, nybrz i vitamin K. (K)

8 = Stitnd 7laza produkuje hormony (napf. tyroxin), které ve své struktufe
obsahuji jod. (1)

9 = Ethan, ethen, ethyn. (E)

10 = 8,314 je ¢iselna hodnota univerzalni plynové konstanty R v jednotkach
J'mol KL (R)

11 = Molarni hmotnost M. (M)
12 = Na obrazku je vyobrazen adenin, ktery se v DNA paruje s thyminem. (T)

13 = Ironman odkazuje Zelezo (Fe), Némecko germanium (Ge), fialovym
vybojem zaii xenon (Xe), pfipadné helium (He), znacky téchto prvkd obsahuji
pismeno e. (E)

Znéni Sifry je DJAASNKIERMTE.

Instrukce na zmuchlaném papirku naznacuje prvni a posledni pozici v Siffe, tj.
A =D, Z=E, obdobné¢ (A+1) =J (druha pozice), (Z—1) =T apod.

Po setazeni pismen dle této instrukce dostavame vzkaz DEJTAMARSENIK,
tedy DEJ TAM ARSENIK. Pekat bude pravdépodobné shledan vinnym.

Otazka 1 — 0,2 bodu, 2 — 0,35 bodu, 3 - 0,6 bodu, 4 — 1 bod, 5 — 0,45 bodu,
6 — 0,4 bodu, 7 — 0,1 bodu, 8 — 0,8 bodu, 9 — 0,4 bodu, 10 — 0,85 bodu,
11 - 0,85 bodu, 12 — 0,2 bodu, 13 — 0,8 bodu, 14 — 0,1 bodu, 15 — 0,4 bodu,
otazka 16 — 0,6 bodu, 17 — 1,9 bodu Celkem 10 bodii.
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Uloha ¢&. 4: Kulinaiska (11 bodi)
Autor: Vojtéch Laitl

1. Bazalni metabolismus je stav organismu, kdy jeho jedinym energetickym
vydejem je prace zivotné dulezitych organi, nikoliv vSak travici soustavy.
U bézného ¢loveéka nastava ptiblizné po ptildennim pistu. Energeticky piijem
organismu v bazalnim metabolismu je zavisly na véku a t€lesném stavu ¢lovéka,
fadove se pohybuje kolem 4800 kJ (1000 kcal) za den. Neni bez zajimavosti, Ze
vyznamnou ¢asti bazalniho metabolismu je ¢innost mozku. Ten je za béznych
fyziologickych podminek schopen zpracovavat pouze glukosu, celkem ale az
120 g denné.

2. Zakladni slozkou mouky je polysacharid Skrob, v mléce najdeme takzvany
mléény cukr laktosu. Cokolada i ovocnad pomazénka jsou slazeny b&znym
cukrem sacharosou, v marmeladé navic podle druhu a zpracovani miZzeme
nalézt i ovocny cukr fruktosu a hroznovy cukr glukosu.

3. Uplnou oxidaci, tedy spaleni glukosy ve vzdu$ném kysliku popisuje chemicka
rovnice

CeH1206 + 6 O, — 6 CO, + 6 H,0.

Teplo, které se za laboratorni teploty a tlaku 1 bar uvolni pfi této reakci, je rovno
standardni reakéni enthalpii 4.H°. Tu miiZzeme vypocitat z danych slu¢ovacich
enthalpii jejich vhodnou pomoci takzvaného Hessova zdkona. Jeho vyjadieni
pro zkoumanou reakci vypada nasledovné:

AH° = 64¢H°(CO,) + 64¢H*(H,0) — AH°(C4H;,04) — 64¢H(0,)

Dosazeni uvedenych dat vede na vysledek A, H° = —4107,4 kJ mol™. Zaporna
zmeéna reakéni enthalpie znamena, ze konecny stav systému (produkty) ma nizsi
energii nez stav pocatecni (reaktanty). Pfi reakci tedy vznika teplo, které se
uvoliuje.

Zajimé-li nas teplo vztazené na kilogram hroznového cukru, vyuzijeme jeho
molarni hmotnost a dostaneme, ze
AcH7 22,8 M] kgt
1= M(glukosa) ' &
Takto uvedena diskuse celého chemického procesu je velmi zjednoduSena.
Vsechny chemické slouceniny jsou oproti bézné realité uvazovany ve svych
nejstabilnéjsich termodynamickych stavech, cemuz odpovida naptiklad i to, ze
pfi reakci nechavame teoreticky vzniknout kapalnou vodu, nikoliv pfi hofeni

vvvvvv

skuteCnosti, Ze chemické energie typicky neni vyuzivana ve formé¢ tepla, ale
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jako takzvana volna energie na syntézu makroergnich molekul (typicky nize
uvedeného ATP). I tento rdmcovy vysledek je vSak dostate¢né vhodny pro
navazujici kvalitativni srovnani.

. Skrob zjednodusené zapisme jako H(CsH100s)OH, pro jeho hydrolytické
Stépeni pak bude platit sumarni rovnice

H(CsHloos)nOH + (n—l) H>0 — n Ce¢H1206.

Molekula glukosy pak pfi procesu glykolyzy podléha pfeméné na pyruvat,
anion kyseliny pyrohroznové, podle souhrnné rovnice

CsH1206 + 2 NAD* + 2 ADP + 2 H,PO4~ + 2 H,0 —
2 CH3sC(O)COO™ + 2 NADH + 2 H;0* + 2 ATP.

Alternativné lze dihydrogenfosfore¢nanovy anion zapsat jen jako fosfat, P;.

Pyruvat je pak pfeménén na molekulu oxidu uhli¢itétho a takzvaného
acetylkoenzymu A:

CH3C(0)COO™ + HSCoA + NAD* — CH3C(O)SCoA + NADH + CO;

Ten je vstupnim substratem pro Krebstv cyklus, kde je dale oxidovan pii
soucasném zisku chemické energie, jak ukazuje souhrnna rovnice

CH3C(O)SCoA + NAD* + FAD + GDP + HPO4 + H.O —
2 CO; + HSCoA + 3 NADH + FADH; + GTP

Chemickou podstatou dychaciho fetézce, ktery na Krebsuv cyklus navazuje, je
vyuziti chemické energie takzvanych redukovanych kofaktori (NADH,
FADH,, viz dale) k redukci kysliku na vodu a vodikové protony, které jsou
prenaseny membranou. Jejich (elektro)chemicky gradient pak poskytuje energii
k syntéze ATP, adenosintrifosfatu, zakladnimu zdroji energie pro dalsi
biochemické procesy v organismu.

Stépeni $krobu a polysacharidii obecné probiha volné v Uistni duting za ucasti
enzymu ptyalinu a pokrauje ve stfevech plsobenim enzymu o-amylasy
pritomného v pankreatické $taveé. Ostatni diskutované d&je jsou typickymi
soucastmi bunééného traveni, které probiha uvniti somatickych bunék. Proces
glykolyzy probiha konkrétné v cytosolu, Krebstiv cyklus v mitochondrialni
matrix. Enzymy dychaciho fetézce bychom nalezli na vnitini mitochondrialni
membrang, pro jeho prubéh je také dulezity pfenos (mezi)produktl pies
membranu do matrix.

. Zkratky NAD*, respektive NADH, oznacuji oxidovanou (vlevo) a redukovanou
(vpravo) formu nikotinamidadenindinukleotidu.
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Nikotinamidadenindinukleotid je takzvany kofaktor, jehoz ukolem je uchovéavat
chemickou energii. Redukce NAD* na NADH je endoergonicka (volnou energii
spotiebovavajici), a probiha tedy pti pfeménach, které energii uvoliuji. Oxidace
NADH na NAD* je naopak exergonicka (volnou energii uvolfiujici), a pomaha
tedy uskuteciiovat energeticky naro¢né procesy, typicky syntézu ATP. Redoxni
procesy ovliviluji strukturu aromatického jadra nikotinamidu, jak je
ve schématu zvyraznéno rameckem.

NAD* o NADH 5

Oe e J‘l\ 0@

| NHy | | JKNHZ
Q—P——O0O ?:I)/ O—FP o)
N

redukce
-~

. o

oxidace

OH OH OH OH

Podobnou funkci, a tedy i zakladni strukturni motivy, nalezneme také
u kofaktoru FAD, respektive FADH;, oxidované a redukované formy
flavinadenindinukleotidu. P#i endergonické redukci dochazi k poruseni
konjugovaného systému dvojnych vazeb zahrnujicich atomy dusiku
V heterocyklické struktufe riboflavinu, jak je na schématu zvyraznéno.
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FAD

OH NHz
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| N OH OH
[*NH
| JX oxidace lredukce
I~ -~ 0

OH
OH
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O—I|=—O—I|=|—O < | )
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OH OH

Dalsi metabolicky velmi vyznamnou slouéenin figurujici v uvedenych
pfeménach jsou takzvané makroergni molekuly. Struktura nejznaméjsi z nich,
zminéné molekuly ATP, adenosintrifosfatu, je ukdzana niZze. Adenosin je
piikladem nukleosidu, struktury obsahujici nukleovou béazi vazanou na uhlik 1°
cukerného zbytku ribosy. ATP je zakladnim zdrojem energie v organismu,
kterou uvolnuje rozkladem na ADP, adenosindifosfat, a anorganicky fosfat (P;,
anion kyseliny tetraoxofosforeéné, v ramecku). Stézejni pro tento proces je
Stépeni tucné€ zvyraznéné makroergni vazby. Volna energie uvedené
exergonické reakce se v zavislosti na konkrétnich podminkach pohybuje mezi
piiblizng —30 kJ mol™ a —35 kJ mol™. Pokud je energie ziskavéna, napiiklad
v pribéhu glykolyzy, probihda reakce opacnym smérem a z ADP vznika
adenosintrifosfat, ktery je v organismu ulozen.
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Strukturnim analogem ATP, se kterym jsme se setkali v Krebsové cyklu, je
GTP, guanosintrifosfat, respektive jeho defosforylovana forma GDP. Od ATP
se lisi strukturni jednotkou guaninu, druhé bézné purinové nukleové baze. Jeho
role pfenaseCe energie je podobna jako v pripad¢ adenosintrifosfatu, nachazi
vSak uplatnéni ve specifictéjsich reakcich, jakou je napfiklad syntéza proteint.

GTP i
0 & 0 N
oe—lu—o—i—o—iﬂl—o </ | /rt
| I | N N
Og o Qg o
OH OH
+P +HO
o
. GDP
o 0 N -
oa—l—o—lF"—o </ | /J\
L| C|’@ o N N NH;
OH OH
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6. Pti dostatku potravy, naptiklad (ale nejen) v podobé sacharidt, se v organismu
vytvaii a uklada v jatrech zasobni polysacharid glykogen. Tento je v jistém
smyslu isomerem rostlinného Skrobu, od kterého se li§i prostorovym
upofadanim a vétvenim.

Pokud je sacharidti a potravy obecné naopak nedostatek, organismus vytvari
a metabolizuje takzvané ketolatky — aceton, kyselinu acetoctovou a kyselinu
B-hydroxymaselnou.

Tyto mohou slouzit jako nouzovy zdroj rychlé energie, ¢ehoz vyuziva
nizkosacharidova, takzvana ketonova dieta. Jeji podstatou je rapidni omezeni
sacharidii v potravé, coz ssebou provazi odbourani glykogenu
na monosacharidy a postupné az acetylkoenzym A. Poté, co jsou zpracovany
i tyto, vznikd CH3C(O)SCoA metabolismem v organismu uloZenych tukd
a z n¢j postupné az ketolatky. Lidsky organismus tak znatelné ztrati na vaze.

Bohuzel vsak soucasné citelné oslabne a mtize dochazet k porucham traveni,

vvvvvv

energie ziskdvana metabolismem sacharidu.

7. Dékujeme vSem feSitelim za hezkou a vtipnou fotodokumentaci. Nejvice nas
zaujaly pfispévky Nikoly Bartoiiové, Elisky Prokopové, Simona Sachera
a Jakuba Sochora (nizZe sefazené podle abecedy):
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Spravné doplnéné schéma ma naptiklad nasledujici podobu

OH

-NADH -NADH

Nejtoxictejsi z uvedenych sloucenin je acetaldehyd, nikoliv tedy ethanol samotny
nebo kone¢ny produkt jeho oxidace, kyselina octova. Tato dokonce v organismu
dale reaguje za vzniku acetylkoenzymu A, na néjZ jsme uz narazili pfi popisu
nékterych metabolickych drah.

9.

6 —

Vy¢islena chemickd rovnice, ktera popisuje diskutovanou metabolickou
pfeménu, ma tvar

CsH1,06 — 2 CH3CH,0H + 2 CO,

Reseni s vyuzitim uvedenych termochemickych dat je podobné jako v otazce 3,
konkrétné€ pro celkovou standardni reakéni enthalpii piSeme, Ze

AH° = 24:H°(CH;CH,0H) + 24;H"(CO,) — AH*(CzH;,0,).

Vyéislenim dostaneme hodnotu 4.H° = —1370,4 kJ mol*; pokud nas zajima

teplo vztazené na 1 kg hroznového cukru, analogicky prfevedeme jako
o AH 1
1= M(glukosa) — 7,61 Mj kg
Porovnanim s vysledkem otazky 3 vidime, Zze dany chemicky proces produkuje
fadové méné energie. Piestoze je nas popis skute¢né jen velmi ramcovy, lze
tento vysledek dobfe extrapolovat. Anaerobni metabolismus glukosy a cukrti
obecné je skuteéné vyrazné méné energeticky efektivni.

Otdzka 1 — 0,2 bodu, 2 — 0,45 bodu, 3 — 1,45 bodu, 4 — 2 body, 5 — 2 body,
0,9 bodu, 7 — 2 body, 8 — 0,5 bodu, 9 — 1,5 bodu. Celkem 11 bodii.
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Uloha &. 5: Termodynamicka (11 bodit)
Autor: Richard Vesely

1. D¢jové veliCiny: draha, prace, teplo; Stavové veliCiny: tlak, teplota, nadmotska
vyska, objem, entropie, entalpie, vnitini energie

2. a)

b)

c)

5.

Experiment: Predstavte si, Ze pfevadite plyn ze stavu jedna (p;, Ty, V;) do
stavu dva (p,, T,, V,). To lze provést mnoha zptsoby. Plyn lze naptiklad
nejdiive ochladit, vykonat na ném praci (zvysit jeho objem pulsobenim
vnéjsi sily), a poté ho zahtat za konstantniho objemu. Nebo naopak, plyn
mizeme nejdiive zahtat, pak ho nechat expandovat a nakonec zchladit. Pti
kazdém z téchto zplsobti zmétime, Ze se na systému vykona jind prace
asystém s okolim vymeéni jiné teplo. Kdyz ale teplo a préci secteme,
dostaneme vzdy stejné ¢islo. To mizeme shrnout tak, Ze existuje stavova
veli€ina, jejiz zména je rovna souctu prace a tepla.

Prvni termodynamicky zadkon nelze dokazat, protoze nemame nic, ¢im
bychom mohli podpofit tvrzeni, ze bude platit vzdycky. Na druhou stranu
nikdy jsme nepozorovali, ze by neplatil, a tak pii pfedpovidani, co se stane,
pokud provedeme to ¢i ono, miizeme vyuzit tohoto pfedpokladu, kterému
véfime tak moc, Ze mu fikame zakon.

Entalpie je definovana tak, aby jeji zména byla rovna teplu, které systém
vymeénil s okolim pii déjich probihajicich za konstantniho tlaku. (Moudfi
fyzici ji zavedli tak, aby jeji zména byla rovna teplu vyménénému za
konstantniho tlaku.)

Pro spocitani vykonané prace w, pfijatého tepla q, zmény vnitini energie
AU, zmény soucinu tlaku a objemu A(pV) a zmény entalpie AH pouzijeme
nasledujici postup:
Spocitame praci nebo teplo podle toho, co se ukaze byt snaz§im pro dany
dej.
Spocitame zménu vnitini energie z definice izochorické tepelné kapacity:
AU=CV’m'n'AT

Dopocitame vyménéné teplo nebo vykonanou praci z prvniho
termodynamického zékona: ¢ = AU —w
Spocitdme zménu soudinu tlaku a objemu z jeho definice:

A(pV) =p,V, —piV1

Spoéitame zménu entalpie z jeji definice: AH = AU + A(pV)

Aplikujeme-li toto na jednotlivé d&je, dostaneme: D1 (Si — Siii)
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1. w: Objem plynu se neméni, tudiz nemtize konat objemovou praci: w = 0.

2. AU:AU =cyp-n-AT =cyp-n- (Tyy = Tp) = 12,47 - 1- (674,7 —
273,1) = 5008 ]

3. q:q =AU —w = 5008 — 0 = 5008]
4. APV):AQ@V) = pyi - Vig — pi - Vi = (2,471 - 22,71 — 1,000 - 22.71) -

102 =3 341]
5. AH:AH = AU + A(pV) = 8349 ]
Dz (Siii — Sii)

1. q: Dgj je adiabaticky, tedy z definice g = 0.

2. AU: AU = CV,m ‘n AT = CV,m ‘n- (Tii _Tiii) = 12,47 N 1 .
(513,6 — 674,7) = —2009 |

3. wiw =AU —q=—2009—0 = —2009]
4. A(PV): A(PV) = py; - Vi — pyi; - Vi = (1,000 - 42.71 — 2,471 - 22,71) -

10%2 = —1 341]
5. AH:AH = AU + A(pV) = —3350]
D3 (Si — Siv)

1. q:Dgj je adiabaticky, tedy z definice g = 0.
2. AU: Teplota plynu se nezméni, pro idealni plyn tedy AU = 0.

3. w: Plyn expanduje proti nulovému tlaku — sice méni objem, ale neptisobi
zadnou silou — , tedy w = 0 (totéz bychom obdrzeli z prvniho
termodynamického zakona).

4. A@V): AQ@V) =py - Vi — pi - Vi = (0,5317 - 42,71 — 1,000 - 22,71) -

10%] =0
5. AH:AH = AU + A(pV) =0
D4 (Si — Siv)
1. w: Prace vykonana pfi reverzibilni izotermické expanzi se spocita
nasledovné'® w = — nRTiln (%) =—1-R-273,1-In (%ZD -

1

—1434]

2 K tomuto vzorecku se lze dostat z definice malé prace dw = —pdV integraci.
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2. AU: Teplota plynu se nezméni, tedy AU = 0.
3. q:q=AU—-—w=0-(—1434) =1434]

4. APV):A(PV) = py - Viy — pi - Vi = (0,5317 - 42,71 — 1,000 - 22,71) -
10%] =0

5. AH:AH = AU+ A(pV) =0
Ds (Siv — Sii)
1. w: Objem plynu se neméni, tudiz nemtize konat praci: w =0

2. AU:AU =cyp-n-AT =y -n- (Ty —Tyy) = 12,47 -1+ (513,6 —
273,1) = 2999 ]

3. q:q=AU—w =2999 — 0 =2999]
4. A@PV): A@V) = pyi - Vi — piv - Viy = (1,000 - 42,71 — 0,5317 - 42.71) -

102 =2000]
5. AH:AH = AU + A(pV) = 4999
Ds (Si — Sii)

1. w: Expanze probiha proti konstantnimu tlaku, prace se tedy spocita takto:
w=—pAV = —p;- (V; = V) = —10°- (42,71 — 22,71) - 1073 =
—2000]

2. AU:AU =cyy n-AT =cypy-n-(T; —T;) = 12,47 -1- (513,6 —
273,1) =2999]

3. q:q =AU —w =2999 — (—2000) = 4999 ]
4. A@V):A@V) =py - Vi — pi - Vi = (1,000 - 42,71 — 1,000 - 22.71) -

10% = 2000]

5. AH:AH = AU + A(pV) = 4999 ]
D& | prace,w (3) | teplo,q (3) | A(pV) (3) | AU (3) | 4H ()
Di |0 5008 3341 5008 | 8349
D, | —2009 0 —1341 —2009 | —3350
D; |0 0 0 0 0
D, | -1434 1434 0 0 0
Ds |0 2999 2000 2999 | 4999
Ds | —2000 4999 2000 2999 | 4999
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b) i. Dz Ds
ii. Dy, D3 Ds
iii. Des
€) Vykonana prace a zména vnitini energie jsou si rovny pii adiabatickych

déjich — prace je konana ,,na tikor* vnitini energie. Nekona-li se zadna prace,
je zména vnitini energie rovna vyménénému teplu. Z toho plyne, Ze pfi
déjich, probihajicich za konstantniho objemu (systém nekona objemovou
praci), je vyménéné teplo rovné zméné vnitini energie. Zména entalpie je
rovna teplu vyménénému pii izobarickych dé&jich, coz vyplyva z jeji
definice.

d) DiaDg; DsaDs; DsaDs

e)
D¢j prace, w (J) | teplo, g (3) | A(pVY) (J) AU (J) | AH(J)
D:+ D, | —2009 5008 2000 2999 4999
D3+Ds |0 2999 2000 2999 4999
Ds+Ds | —3434 4434 2000 2999 4999
Ds —2000 5000 2000 2999 4999

f) Stejna hodnota vysla pro vSechny stavové veliciny, tedy pro A(pV), AU

. Q)
b)

c)

a AH, nebot’ vSechny tyto kombinace dé&ju prevadi systém mezi stejnymi
dvéma stavy a zména stavovych veli¢in nezavisi na cesté. Oproti tomu prace
a tepla doprovazejici tyto déje jsou riizné, protoze nezavisi jen na konecném
a pocateCnim stavu, ale i na ceste.

CH,(g) + 20,(g) = CO,(g) + 2H,0()

Molarni pomér kysliku ku metanu v stechiometrické smési vzduchu
ametanu je Xo2:Xchs = 2:1. Ve vzduchu je pomér dusiku ku kysliku
Xn2:Xo2 = 4:1. Tedy ve stechiometrické smési budou molarni zlomky dusiku,
kysliku a metanu v nasledujicim poméru: Xn2:Xo2:XcHs = 8:2:1. Soucet
molarnich zlomkd musi byt jedna, coz dava nasledujici molarni zlomky:
XN2 = 8/11, Xo2 = 2/11, XCH4 = 1/11.

V pribéhu reakce se celkové latkové mnozstvi nezméni,
XN2:XH20:Xco2 = 8:2:1.

a tedy

Adiabatickou teplotu plamene T,q vypocteme tak, ze teplo uvolnéné
zminénou reakci pouZzijeme na ohfev produktd této reakce a inertni slozky.
Bohuzel nevime, kolik tepla se uvolni v pribéhu této reakce pii teploté
473 K, pfi které probiha. Protoze vsak reakce probiha za konstantniho tlaku,
vime, Ze teplo pfi ni uvolnéné je rovno zméné entalpie. Entalpie je stavova
veli¢ina, a miizeme tak spocitat teplo uvolnéné pii reakci jako soucet zmén
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entalpii doprovazejici sérii déji, které pfevedou systém z pocatecniho stavu
(reaktanty pti 473 K) do koncového stavu (produkty pfi teploté T,q ). T lze
ilustrovat nasledujicim diagramem:

Reakce
COy(g), HaOlg). Myla) ) 3
CH,la), Dqla), Myla) T - Ohrey na I:(Uf]ecnu{u teplotu/
473 K -~ spotfebovani zbyleho tepla
\ Q5
p Ochlazeni na standardni teplotu [5]
11 Q1

COy(g), HaO(g), Na(g)
CHy(g), Oylg), Ma(a) 373K

208 K
(4 yg —

12] .
\ COx(g), H2O0). Mofe)  [3] CO4(g), HO), No(g) Odpafeni vody

/ 298 K _+_> 373K G4
| 4

Reakce pii standardni teploté |

Q2
Chfev na teplotu, pii které se voda vypaiuje
Q3

Tento diagram zaroven navadi na postup vypoctu rozebrany nize. V prvnich
dvou krocich se uvolni teplo, které se pak ¢aste¢né pouzije na ohfev
produktti na vyparnou teplotu vody, odpafeni vody a kone¢né na ohtati
produktii na finalni teplotu Taq.

d) Pii ochlazeni molu reaktantl na teplotu, pro kterou zname reak¢ni entalpii
(ktera zavisi na teplot€, a proto musime reaktanty ,,pfevést® na tuto teplotu),
je zména entalpie rovna: AH; = Cpm, * AT;, kde ¢, m, je molarni tepelnd

kapacita reakéni smési, ktera se spocita takto:

8 2

Cpm1 = X, * CPn, + X0, * CPo, + Xcu, - COcu, = o 29,12 + o
29,38 +---35,69 = 29,76 ] K~ mol ™",
Dostaneme tedy:
AH, = 29,76 - (298 — 473) = — 5208 ] mol !
1) Pii samotné reakei pii 298 K se molarni entalpie smési zméni o:
1 —_ —

AH, = Xy, - AHgpccny) = 72 - (—891) K/ mol™! = —81 000 ] mol !

I11) V ptedchozim kroku vznikla z metanu kapalna voda, kterou musime
vyparit, protoze v kone¢ném stavu je v plynném skupenstvi. Abychom ale
mohli spocitat teplo doprovazejici toto vypareni za normalniho bodu varu,
musime ji ohi'at na pfislusnou teplotu. Pfi tomto ohievu se entalpie zméni
takto:
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AHy = Cppm, - ATy, kde

8 2
Cpm3 = XN, * CPn, + Xny0 * CPu,y0q) + Xco, * CPco, = 772912 + -
75,33 + ﬁ 37,14 = 38,25] K1 mol1.

Tedy AH, = 38,25 - (373 — 298) = — 2869 ] mol !
IV) Pti vypateni veskeré vody v molu produkti pti teploté 373 K se entalpie
zméni o:

2 _ _
AHy = Xi1,0 - AHyap(it,0) = — - (40,65) k] mol ™ = 7 391 mol ™!
V) Ted uz mizeme spocitat adiabatickou teplotu plamene, k ¢emuz nam
pomuze nasledujici Gvaha: Protoze jde o adiabaticky déj, celkové teplo

vyménéné s okolim je rovno nule. Protoze je d¢j soucasné izobaricky, je
celkova zména entalpie rovna vyménénému teplu, tedy nulova. Odtud

AH, + AH, + AHs + AH, + AH; = 0
= AHs = —(AH, + AH, + AHs + AH,),

kde AH; je zména entalpie doprovazejici ohfev molu produktt z teploty
373 K (pti které jsme vypafili vodu) na adiabatickou teplotu plamene T4,
ktera je dana jako:

AHs = Cpm - (Tag — 373 K), kde

Cpmy = XN, * PN, + Xu,0 * CPhyo(g) + Xco, * CPco,

=8 2012 + %2747 +2 3714 = 2955 K~ mol~!
=qp 2912 + g7 2747 + 47 3714 = 29,55 K mo

Kombinaci ptedchoziho dostaneme:

—(4H, + AH, + AH; + AH,)

T, = 373K +
Cp,ms
—(—5208 — 81000 + 2869 + 7391)
=373 + 2955 = 2943K

Predpokladame, ze molarni tepelné kapacity nezavisi na teploté. To je velmi
hruba aproximace, ktera neni piijatelnd pro takto velky teplotni interval
(rozdil ptes 2000 K!). Vypocet by byl zna¢n€ zptfesnén, kdybychom tuto
zéavislost vzali v potaz tim, Ze bychom uvazovali tepelné kapacity jako
funkce teploty. Zaroven predpokldame, ze d&j je adiabaticky, coz téz neni
pravda. Zaokrouhlovani ale neni aproximace. Nema smysl pocitat
S piesnosti, kterou nejsme schopni méfit.
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5. a) Probéhne-li expanze velmi rychle, miZeme uvazovat, Ze se teplo nestaci
prenést z okoli do expandujiciho plynu, a proto je d&j adiabaticky.

b) Ze zakona zachovani energie a z faktu, Ze d& je adiabaticky, plyne, Ze
vykonana prace je rovna zméné vnitini energie plynu. Ta je z definice
molarni izochorické kapacity ¢, dana vyrazem
AU=cy n-AT =—pAV=>c,-n-(Te—Ty) =p- (Vi—V,), kde T a V%
jsou konecna teplota, respektive objem.

V této rovnici jsou dvé neznamé, ale ze stavové rovnice idealniho plynu
muzeme vyjadiit V¢ jako funkcei Ty, ¢imz dostaneme nésledujici rovnici:

Tf-n-R
nea (=T =—p- (o= W)

p
(20,76 J mol~* K~1) - (1 mol) - (T; — 273,2 K)
T¢- (1 mol) - R
= —(10%b |——————-(2,839-103m?) |,
( ar) ( (105 bar) ( m )>

jejimz fesenim je Ty = 204,8 K
Plyn se tedy ochladi 0 237,2 — 204,8 = 68,4 K.

Pro tento vypocet nelze pouzivat Poissonovy rovnice, nebot’ ty plati pro
reverzibilni d¢€j, kterym prudka expanze vody z dé€la rozhodné neni. Tyto
rovnice plati pro reverzibilni déj, protoze pii jejich odvozovani z prvniho
termodynamického zdkona a stavové rovnice idedlniho plynu se
predpoklada reverzibilni prabéh déje. Na druhou, pokud nékdo explicitné
fekl, Ze je to aproximace, uznaval jsem to.

c) Piedpokladame, ze dé&j je ryze adiabaticky, ze se vzduch chova jako idealni
plyn s izochorickou tepelnou kapacitou nezavislou na teploté. Pro zptesnéni
adiabaticky a u né&jz by se prace, teplo a zména vSech stavovych veli¢in fidily
slozitéj§imi zavislostmi. Zaroven bychom mohli podobné jako vySe
uvazovat zavislost tepelné kapacity na teploté. Velkou aproximaci je
zanedbani tepla, které se uvolni mrznutim vody. Nas§ vysledek je tedy znacné
odlehly, ale pro hruby nastfel principu snézné¢ho déla dostateCny. Tém
z Vas, které by zajimalo, jak dojit k pfesnéjsim vysledkim, bych doporucil
studium literatury z oblasti chemického inZenyrstvi.

Otdzka 1 — 0,5 bodi, 2 — 1,5 bodii, 3 — 4 body, 4 — 3 body, 5 — 2 body.
Celkem 11 bodii.
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Serial: Kratky vylet do mikrosvéta
3. dil: Treti zastaveni
Autofi: Vojtéch Laitl, Alan Liska

5 Struktura a symetrie molekul

V predchozich kapitolach jsme uvedli motivaci studia molekul a nékteré jeji
koncepty a dotkli jsme se tématu molekulovych orbital. Diskutovali jsme jej jako
jednu z teorii, které se s vyhodou pouzivaji pro modelovani chemické vazby.
Chemicka vazba je v8ak dynamicky systém, a jakékoliv na§e modely tedy museji
respektovat geometrii molekuly, na niZ jsou piimo zavislé nékteré vazebné pohyby.
Vyhodnym nastrojem, jak zahrnout do popisu vazeb, ale i pohybu molekul
geometrické hledisko, je teorie symetrie. V nasledujici podkapitole proto
naznacime, jak je teorie symetrie interpretovana v chemii a jaka jeji pouziti jsou
pro nés vyznamna.

5.1 Uvod do teorie symetrie

Symetrii mizeme intuitivné chapat jako vlastnost urcitych konkrétnich objekti;
i bez dalsiho popisu bychom dobfe rozuméli tomu, Ze koule je symetri¢téjsi nez
hranol, a ten nez naptiklad hrnek na ¢aj. V mikrosvéteé vSak musime hovofit piesnou
fe¢i, a navic nas nebude zajimat symetrie hrnku na ¢aj, ale symetrie molekul.
Ukazeme, Ze urcité jejich vlastnosti, jako naptiklad struktura orbitalti, ale i nékteré
pohyby, jsou ze symetrického hlediska nerozlisitelné, a budou se tedy chovat
identicky. Toto pozorovani nam umozni nejen nalézt spravné feSeni daného

problému, ale v mnoha ptipadech jej i vyrazné zjednodusuje.

Teorie symetrie pracuje se dvéma zakladnimi pojmy, a jimi jsou prvky symetrie
a operace symetrie. Typickymi prvky symetrie jsou rotacni osy, roviny symetrie,
stied inverze a pripadné rotacné-reflexni osy.

Rotacni osa je 0sa, kolem které je mozné molekulu otocit, aniz by se navenek
zménila. Znaci se symbolem C,,, kde n je Cetnost osy, tedy dil plného uhlu, o ktery
otacime. Na obrazku nize ukdzeme prvky symetrie molekuly vody, které obsahuji

L, o 360° e
rotaéni osu C,, kolem které ota¢ime o - = 180°. Ovéite, ze molekula benzenu

ma rotacni osu Cg prochazejici sttedem molekuly kolmo na jeji rovinu. Je-li
v molekule vice os symetrie, oznacuje se osa s nejvyssi cetnosti jako hlavni.

Ma-li molekula stied inverze i, jde o bod, podle kterého je stfedové soumérna.
Jednoduchym ptikladem stfedové soumérné molekuly je ethen, jehoZ stfed inverze
lezi uprostied vazby C = C. Stiedové symetrické jsou také zcela pravidelné
oktaedrické komplexy [M(L)g], kde M je stiedovy atom a L ligandy. Stfedem
inverze je centralni atom.
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Roviny symetrie jsou roviny, podle kterych je molekulu mozné symetricky
zrcadlit. Pokud je pfedmétna rovina kolma na hlavni osu, jde o rovinu horizontalni
o, pokud v ni hlavni osa naopak lezi, hovofime o vertikalni roviné o,,. Specialnim
pfipadem vertikalnich rovin jsou roviny, které ptili vazebné uhly a oznacuji se jako
roviny dihedralni, o; (pokuste se je sami nalézt napiiklad na modelu molekuly
methanu).

Rotacné-reflexni osa je 0sa, kolem které se provadi slozend operace rotace
a zrcadleni, které popiSeme za okamzik; pfed tim uvedeme, co jsou operace
symetrie.

Operace symetrie jsou operace, jejichz provedeni umoziiuji dané prvky.
V ptipad€ rotacni osy je to tedy ofoceni, V piipadé stfedu inverze zobrazeni
Stredovou soumérnosti a V ptipadé rovin symetrie zrcadleni. Zobrazeni rotacné-
reflexni osou S, je slozit&jsi a provadi se jako zobrazeni slozené. Nejprve molekulu
oto¢ime podél dané osy o ptislusnou n-tinu plného thlu a poté provedeme zrcadleni
obecnou rovinou kolmou na tuto osu. Rota¢né-reflexni osu S, lze nalézt naptiklad
Vv tetraedrické molekule methanu; zobrazeni, které pfes ni provadime, ukazuje
nasledujici obrazek.

A D o, D
D Cs B B
4 O
t » »
¥ |
Cc A A
B C

Obrazek 13: Zobrazeni molekuly methanu rota¢né-reflexni osou S,13

Na obrazku jsou atomy vodiku oznaceny jako zelené kulicky s pismeny A-D,
aby bylo mozné sledovat jejich pohyb. Vzhledem k tomu, ze reprezentuji shodné
atomy, neni mozné odlisit kone¢ny obraz molekuly od vzoru, coz je smyslem
symetrickych zobrazeni.

Bhttps://sites.cns.utexas.edu/sites/default/files/styles/os _files_large/public/jones ch431/file
s/fig3.jpg?m=1484252011&itok=VMSe-ZhK
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Muzeme si v§imnout, ze rotacné-reflexni osa se oznacuje S,, na obrazku jsou
vSak nakresleny zvlast operace C, (rotace kolem ctyféetné osy) a ¢ L C, (zrcadleni
kolmou rovinou). Mizeme tedy psat, ze S, = C, o o, kde znaménko o znaci
skladani operaci symetrie a jeho vyznam mulzeme vypozorovat z obrazku.
V rozebraném piikladu lze navic pozorovat, Ze pfedmétna kolma rovina obecné
neni rovinou symetrie daného objektu (a3, o, nebo o,,), ale pouze matematickym
objektem, kterym si pomahame pii popisu dané vyznamné operace symetrie.

Pokud bychom dali dohromady v8echny mozné operace symetrie pro danou
molekulu, dostaneme jejich mnozinu, které se v matematice fika grupa. Pro
konzistenci s matematickou definici se tato takzvand grupa symetrie dopliiuje
operaci identity, kterd ponechava molekulu zcela nezménénou. Pokud s pomoci
operaci obsazenych v grupé symetrie zapiSeme, jak zméni atomové orbitaly vSech
atomu tvoficich molekulu, dostaneme takzvanou ftabulku charakterii prislusné
grupy symetrie. Grupy symetrie se v chemii 0znacuji podle takzvané Schéonfliesovy
notace, kterd vychazi z vyznaénych operaci v nich obsazenych. Naptiklad grupa
symetrie @y obsahuje jako vyzna¢nych prvek rota¢ni osu C, a dale identitu
znaenou E a dvé vertikalni roviny symetrie g, a 0,, jak ukdZzeme niZze.

Tabulky charaktert obsahuji uzite¢ny navod, jak kombinovat atomové orbitaly
za Ucelem sestaveni orbitalt molekulovych nebo zkoumani vazebnych pohybt
molekuly. Jejich intepretace je vSak pii prvnich pouziti pomérné obsahla, proto se
vyhneme piesnému popisu a ukazeme je v obecném principu na ptikladu. Ctenaie
zbéhlejsi v jejich pouzivani zde poprosime, aby se pokusil o jejich feSeni s pomoci
tabulek charakterti dostupnych v mnoha chemickych databazich a srovnal své
vysledky s nagimi.

Teorie symetrie miize byt vyuzita i k popisu vibra¢nich pohybii molekul, kterym
jsme se vénovali v modelu harmonického oscilatoru; feseny piiklad je ukazan
V repozitafi. Zde pro nazornost a navaznost na nasledujici kapitoly vyuZijeme
symetrii K sestaveni jednoduchych molekulovych orbitalii. Pouzijeme pro né
priklad, ktery nemusi byt zcela typicky, ale na némz budeme moci uvést nekteré
postupy, které nasledné zobecnime. Pijde totiz o molekulovy ion H,0%.

Prvnim krokem ke spravnému feSeni jakékoliv podobné ulohy je nakresleni
upiného strukturniho vzorce dané molekuly. Budeme predpokladat, ze ion H,O*
vznikl rychlym odtrzenim elektronu z molekuly vody, aniz by se zménila jeji
geometrie. Struktura je pak stejna jako planarni lomena geometrie molekuly vody.
Z prvkl symetrie v ni mtizeme nalézt rotacni osu C, a dvé vertikalni roviny, rovinu
molekuly a,, a rovinu g, ktera je na ni kolma. Situaci znazornime na obrazku.
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Obrazek 14: Molekulovy ion H,0" a jeho prvky symetrie4

Problém sestavit molekulové orbitaly nasi Castice by se mohl jevit velmi
slozitym — potiebujeme totiz postihnout v§echny mozné interakce mezi orbitaly
atomu kysliku a dvou atomi vodiku. Zde se vSak uz velmi dobfe uplatni teorie
symetrie. Rekneme, Ze aby byla interakce danych orbitalti sicinnd a molekulovy
orbital mohl vzniknout, mizeme kombinovat pouze orbitaly o vihodné symetrii.

Vhodna symetrie nemusi byt totéz jako stejna symetrie, nebo dokonce stejny
tvar. Abychom tedy nemuseli kazdou modelovou situaci moznych kombinaci
studovat zvlast, porovname, jak se chovaji orbitaly, pokud na n¢ aplikujeme mozné
operace symetrie molekuly. Orbitaly, které se chovaji stejné, pak ze symetrickych
divodi miizeme kombinovat. V teorii symetrie, piipadné grup, bychom fekli, ze
takové skupiny patii do stejné symetrické reprezentace.

Nez se pustime do ukazky na nasem konkrétnim piikladu, provedeme jesté
jedno zjednoduseni. Pro sestrojeni molekulovych orbitalti nas samoziejmé budou
zajimat atomové orbitaly kysliku, tedy 2s, 2p,, 2p, a 2p,. Orbital 1s lezi tak blizko
k jadru, Ze ho molekulové interakce v nasem piipadé ovlivni jen velmi malo a neni
nutné jej uvazovat. Zaroven bychom vsak mohli rizné kombinovat atomové
orbitaly dvou atomi vodiku; abychom si zjednodusili praci, zkombinujeme je
nejdiive do myslené molekuly HY a sestrojime molekulu H,0™, jako by vznikala
myslenou ¢i skutecnou chemickou reakei

H + 0 > H,0*.

Pokud se totiz na &astici HY podivdame podrobnéji, zjistime, Ze je tvofena jednim
elektronem a dvéma jadry atomt vodiku. Jadra obou atomu jsou v porovnani
s elektronem velmi velka a tézka, a budou se tedy pohybovat fadové pomaleji. Pro
potieby chemického modelu tak miizeme fici, Ze se nepohybuji viibec, a ziskat tak
problém dvou téles — jednoho elektronu a jednoho télesa slozeného ze spojenych
nehybnych jader.

14 https://www.quora.com/What-symmetries-are-found-in-water-molecules.
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Jak si pamatujeme z diskuse feSeni Schrédingerovy rovnice pro atom vodiku,
systémy dvou téles lze fesit zcela presné. Dusledkem tohoto feSeni pro moznost
znézornit pro ion HJ tvar jeho molekulovych orbitaldl a jejich energii vzhledem
Kk pivodnim orbitalim atomovym, jak ukazuje na obrazku takzvany diagram

molekulovych orbitalii.

Is H+ S IsH

. S
\ .
. /
\ /'
N B
s B

Obrazek 15: Digram molekulovych orbitalii iontu HZ

Miuzeme si v§imnout, ze kombinaci dvou atomovych orbital vznikly dva
orbitaly molekulové. Jeden z nich ma energii niz§i neZ kterykoliv atomovy a nazyva
se vazebnym, druhy ma energii naopak vyssi a jde o orbital antivazebny. Pro potieby
nasi dalsi prace je uzitecné si vSimnout tvaru obou z nich véetné znamének vinové
funkce, které jsou znazornény tmavou a bilou barvou. Antivazebny orbital ma
uzlovou rovinu, vazebny nikoliv.

Nyni vyuZijeme teorii symetrie, abychom z molekulovych orbitalli iontu Hi
a atomovych orbitali kysliku sestavili molekulové orbitaly iontu H,0", které nas
zajimaji. Tvary molekulovych orbitalt HI lIze urgit z diagramu vySe, tvary
atomovych orbitali kysliku zname. Nakreslime je s tim, Ze podle dohody se v teorii
symetrie hlavni osa molekuly (zde jeji jedina osa, tedy osa C,) ztotozni s 0SOU Z.
Budeme se divat, co se stane, pokud na orbitaly aplikujeme po fadé vSechny
operace symetrie, které mame k dispozici, tedy E, C,, ;, a g,,. Uvedeme ptiklad.
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Vazebny orbital Hi oznac¢ime Z. Pokud jeho tvar tak, jak je uveden na diagramu,
oto¢ime o 180°, odzrcadlime rovinou nakresny nebo rovinou k ni kolmou,
dostaneme potad ten samy tvar. Identita nechava jakykoliv tvar beze zmén, orbital
Y je tak symetricky proti viem operacim symetrie iontu H,0%. Oznaéme
antivazebny orbital Z* a proved'me stejné pozorovani. Identita i zrcadleni rovinou
nakresny (o,,') jej ponechd beze zmén, je tedy proti témto operacim symetricky.
Otoceni o 180° a stejné tak zrcadleni rovinou kolmou na nakresnu (o;,) vSak zmeéni
jeho znaménko; fekneme, Ze proti témto operacim je antisymetricky.

V tabulce nize uvedeme vysledky stejnych pozorovéni i pro atomové orbitaly
kysliku. Znaménko (+) v tabulce zna¢i symetrii proti dané operaci, znaménko (—)
antisymetrii. Doporucujeme, abyste si podobné vysetreni vyzkouSeli sami pro
znamé tvary atomovych orbitalii kysliku a srovnali své vysledky s nasimi.

Tabulka 1: Znazornéni symetrie orbitalti atomu kysliku a iontu H} proti moznym
operacim symetrie molekulového iontu H,0%

E C, o, o,
2s 0O + + + +
2p, O + _ _ +
2p, O + - + -
2p, O + + + +
Y H,* + + + +
z* Hy* + - - +

Miuzeme si tedy vSimnout tii skupin orbitald, které spolu ze symetrickych
divodi mohou G¢inné interagovat, zelen€, modré a Sedé. Dva orbitaly v modré
skupiné zkombinujeme za vzniku dvou novych orbitalti podobné jako v diagramu
vySe. Interakci orbitali v zelené skupiné vzniknou orbitaly dokonce tfi. Jak
ukazeme na vysledném diagramu, jeden z nich bude mit energii vyrazné niz§i
ajeden vyrazné vyssi nez jakékoliv pivodni. Pujde tedy o orbitaly vazebné
a nevazebné, jak jsme si jich v&imli uz v pfipadé H. Posledni ze tff o¢ekdvanych
orbitald se energii nebude vyrazné odliSovat od piivodnich hladin; takovéto orbitaly
se obecné oznacuji jako nevazebné.

Vazebné orbitaly se vyznacuji nizkou energii, a vazba je jimi tedy stabilizovana;
chovani antivazebnych orbitald je presné opacné. Nevazebné orbitaly se
energeticky nijak distinktné nechovaji, a na vazebné interakci se tedy budou podilet
jen velmi malo az viibec.

V Sedé symetrické skupiné (reprezentaci) se nachazi jediny orbital 2p,,, orbital
atomu kysliku. Vzhledem k tomu, ze symetrické diivody mu pro danou strukturu
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H,0" neumoziuji interagovat s Zadnym partnerem, a ménit tak svou energii, pfejde
do vysledného diagramu jako zcela nevazebny.

Poté, co jsme rozhodli, jaké orbitaly miZzeme kombinovat, zbyva diskutovat
jejich energii. ProtoZe feSeni atomovych orbitaltt atomu kysliku neni z definice
presné, a ani piedpoklad nehybnych jader vodiku neni Uplny, jsou jejich jakkoliv
(typicky dnes na pocitaci) stanovené hodnoty zatizeny inherentni neptesnosti. Bude
nam tedy stalit jejich relativni energii odhadnout, naptiklad tak, jak ukazuje
diagram nize. Nejprve byly sestaveny molekulové orbitaly a poté obsazeny
elektrony tak, aby jejich pocet odpovidal pivodné ptitomnym.

+ N
c*Hy

ot

+
o H3

250

Obrézek 16: Diagram molekulovych orbitaléi molekulového iontu H,0%

Pouhym pohledem na sestaveny diagram mtizeme zjistit vyznamnou vlastnost
iontu H,0% — ¢astice obsahuje nesparovany elektron, pitjde tedy o takzvany kation-
radikal H,0*, velmi reaktivni a nestalou Castici. Tato vlastnost je uZite¢na pro
studium chemie napfiklad elektrickych vyboji v kapalinach nebo mezihvézdného
prostoru, kde se hojné vyskytuje.
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