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Mili pfriznivci chemie i ostatnich prirodovédnych obora!

Pravé drzite v rukou zadani tloh Koresponden¢niho Seminafe Inspirovaného
Chemickou Tematikou, KSICHTu. Uz desatym rokem pro vas, stiedoSkolaky,
KSICHT pfipravuji zaméstnanci a studenti Pfirodovédecké fakulty Univerzity
Karlovy, Vysoké skoly chemicko-technologické v Praze, Prirodovédecké fakulty
Masarykovy univerzity a Univerzity Palackého v Olomouci.

Jak KSICHT probiha?

Korespondencni seminaf je soutéz, pii niz si vy, fesitelé KSICHTu, dopisujete
s nami, autory, a naopak. Vy nam poslete feSeni zadanych uloh, my vSe opravime,
ohodnotime a zaSleme vam je zpatky s pfilozenym autorskym feSenim a péti
ulohami nové série. To vSechno se za cely Skolni rok Ctyfikrat zopakuje.

Pro¢ resSit KSICHT?

V ramci tohoto seminare se zdokonalite nejen v chemii samotné, ale i v mnoha
dalsich uzite¢nych schopnostech. Za vsSechny jmenujme zlepSeni logického
mysleni, schopnosti vyhledavat informace, tfidit je a zafazovat je do kontextu.
Ackoli to zni mozna hrozive, nebojte, ono to ptjde vlastné samo.

Na vyletech se mizete seznamit s dal$imi feSiteli KSICHTu a nami, autory,
studenty vysokych $kol. Mate Sanci rozsitit si své obzory, ale taky se bavit a uzit
si. Uvidite, Ze chemici nejsou suchafi v bilych plastich.

Na konci skolniho roku pofddame na Prirodovédecké fakult¢ UK odborné
soustfedéni, kde si vyzkous$ite praci v laboratofi, seznamite se s modernimi
pristroji a poslechnete si zajimavé piednasky. Pro nejlepsi feSitele jsou pfipraveny
hodnotné ceny!

Pro letosni akademicky rok se nam navic podafilo zajistit promijeni
prijimacich zkousek do chemickych (a nékterych dalsich) studijnich oborti na
Prirodovédecké fakulté UK. Bez pfijimaci zkousky budou piijati feSitelé, ktefi
ve Skolnim roce 2010/2011 ziskali alesponi 50 % z celkového poctu bodi nebo ve
Skolnim roce 2011/2012 v 1.-3. sérii ziskaji alespon 50 % z celkového poctu bodu
za tyto série.
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Jaké ulohy na vas ¢ekaji?

Ulohy se tykaji rtiznych odvétvi chemie a snazime se, aby si v nich kazdy
z vas pfisel na své. Jsou tu ulozky hravé i pravé lahidky, jejichz vyteseni uz da
praci. Nechceme jen susSe provéfovat vase znalosti, procvicite si i chemickou
logiku a v experimentalni uloze prokédzete téZ svou chemickou zru¢nost. Pokud
nezvladnete vyfeSit vSechny tulohy, viibec to nevadi, byli bychom moc radi,
kdybyste si z feSeni uloh odnesli nejen pouceni, ale hlavné abyste se pfi feSeni
KSICHTu dobfe bavili. Jak se ndm nase snazeni dafi, to uz musite posoudit sami.

KSICHT vam piinasi s kazdou sérii i serial, ¢teni na pokraovani. V letoSnim
roéniku zafazujeme na vase piani serial Uvod do vypocetni chemie. Dozvite se
spoustu zajimavych informaci, které vam umozni premyslet o svété kolem sebe
trochu jinak. Znalosti, které ziskate, pak mizete pouzit nejen pii feSeni tloh
KSICHTu, ale i pfi dal§im studiu chemie.

Jak se tedy muzete stat reSiteli KSICHTu?

Neni nic jednodusdiho! Stadi se jen zaregistrovat' na naSich webovych
strankach. Reeni nam poté mizete posilat bud’ klasicky na adresu KSICHT,
Prirodovédecka fakulta Univerzity Karlovy, Hlavova 2030, 128 43 Praha 2 nebo
elektronicky pies webovy formulai® jako soubory typu PDF.

V pripadé jakychkoliv dotazi ¢i nejasnosti se na nas prosim kdykoliv obrat'te
e-mailem ksicht@natur.cuni.cz.

Kazdou tlohu vypracujte na zvlastni papir (aspont formatu AS, mensi kusy
papiru maji totiz tendenci se ztracet), uved’te svoje celé jméno, ndzev a Cislo
tilohy! Reseni piste &iteln&, vézte, e nemiizeme povazovat za spravné néco, co
nelze precist.

V piipadé€, Ze posilate ulohy ptes webovy formulaf, ulozte kazdou ulohu do
samostatného souboru typu PDF a nezapomernite v zahlavi kazdé stranky uvést
svoje celé jméno, nazev a ¢islo tlohy! Vice informaci o elektronickém odesilani
feSeni naleznete pfimo na strance s formulafem. Neposilejte nam prosim
naskenovana feSeni, nebot’ jsou casto velice S$patné Citelnad. Vyjimkou jsou
nakreslené a naskenované obrazky, které pfipojite k feSeni napsanému na pocitaci.

Do teseni také piste vSechny vaSe postupy, kterymi jste dospéli k vysledku,
nebot’ i ty bodujeme. Uved'te radéji vice nez méné, protoze se mize stat, ze za
strohou odpovéd nemizeme dat téméer zadné body, ackoli je spravna. ReSeni

! http://ksicht.natur.cuni.cz/prihlaska
? http://ksicht.natur.cuni.cz/odeslani-reseni
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vypracovavejte samostatné, nebot’ pii spolecném feseni se spolufesitelé podéli
o ziskané body rovnym dilem.

Tipy a triky

Pro kresleni chemickych vzorct doporucujeme pouzivat programy dostupné
zdarma: Accelrys Draw 4.0 (freeware s povinnou registraci; Windows),
ChemSketch 12.0 Freeware (freeware s povinnou registraci; Windows, Linux) a
Chemtool (GPL; Linux).

KSICHT na Internetu

Na webovych strankdch KSICHTu® naleznete brozurku ve formatu PDF a
rovnéz aktualni informace o pfipravovanych akcich.

Pokud mate dotaz k iloze, mizete se zeptat pfimo autora na e-mailové adrese
ve tvaru jmeno.prijmeni@ksicht.natur.cuni.cz. Jestlize ma uloha vice autord, piste
prvnimu uvedenému.

Den otevienych dvefi na PfF UK

V patek 20. ledna 2011 se na Pfirodovédecké fakulté Univezrity Karlovy
v Praze uskutecni den otevienych dveti. Dozvite se informace o studiu na fakulté,
budete si moci prohlédnout laboratore a dozvédét se aktudlni novinky ve
V}'/Zkumli. Srdecné vas zveme! Vice informaci naleznete na webovych strankach
PiF UK.

Errata

'V prvni sérii byl u zadani tfeti ulohy chybné uveden celkovy pocet bodi.
Uloha vsak byla hodnocena 9 body, nikoli 10.

Termin odeslani 2. série

Série bude ukoncena 2. ledna 2012. Vyftesené ulohy je tfeba odeslat nejpozdéji
v tento den (rozhoduje datum postovniho razitka, ¢i ¢as na serveru KSICHTu).

? http://ksicht.natur.cuni.cz
* http://www.natur.cuni.cz/faculty/studium/studium-bc/
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Uvodnicek
Drahé ksicht'acky, drazi ksicht’aci,

dovolte mi zacit tento uvodnik ponekud osobni otazkou. Piemysleli jste nékdy
o chutich? Tedy kolik rozdilnych chuti lidé béhem jednoho dne stihnou mit.
Nékdy mi pripada, Ze celd naSe spolecnost je na chutnani ¢i chténi vlastné
zalozena. Hned rano vSe zacina chuti si pfidat jesté alespon 3 minutky spanku
v teplé posteli. Poté rychle snist chutny jogurt s pfichuti lesniho ovoce, zapit ho
¢ajem ochucenym citronovou §tavou a chté¢ nechté vyrazit. Denni tisk je vSak
radno nechat az do MHD. VétSina zprav totiz zanechava po precteni nepiijemnou
pachut’. Hodiny ve Skole pak casto ubihaji az nechutné pomalu. Obzvlasté, pokud
nékterym predmétim nemuzete piijit na chut’. O to vice si vSak muzete vychutnat
osvobozujici zvonéni a volno po zbytek dne. Co vic chtit? Chuti je mnoho. Ve
zbytku tohoto textu bych se vSak svaSim dovolenim rad zabyval jednou
z nejuslechtilej$ich: Chuti fesit nové tlohy KSICHTu. Pokud ji obcas také mivate,
mam pro vas velmi dobrou zpravu. Nyni ji totiz mtizete opét naplno uspokojit.
Prichystali jsme pro vas pét novych uloh, které Cekaji jen a pouze na vaSe
vyfeseni. A za¢iname velmi kreativné. Prvni tloha totiz dokonale provétra nejen
vaSe znalosti chemie, ale i anglictiny, geometric a zachazeni snlizkami a
lepidlem. Ve druhé si budete muset doslova posvitit na GraetzelGv solarni ¢lanek,
abyste zjistili, jak cela ta Sikovna vécicka funguje. Tteti v potadi je tlitba bohtim
organické chemie — stard dobra mnohastupnova syntéza. Pokud vas vsak divoké
vifeni molekul unavilo, mizete v pfedposledni ulozce vénovat kratkou vzpominku
minulé sérii a spolu s analytickymi hobity nacerpat chybéjici energii béhem
navstévy Stfedozemé. Pokud byste vSak spiSe nez na analytickou chemii byli
orientovani na pouziti sofistikovanych inzenyrskych metod k topeni kralikt, tiloha
posledni je déland piimo pro vas.

Co zavérem? Snad kdybyste pfeci jen méli po tom vSem chut jeSté na
chemicky pfidavek, mohu viele doporucit 20. ledna navstévu Dne otevienych
dvefi na PiF UK. Vasi pozornosti by také nemél uniknout novy web pro
prirodovédné nadSence www.prirodovedci.cz.

Pteji hodné Stésti pfi feSeni a na shledanou zase v pristi sérii.

Honza Havlik
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Zadani uloh 2. série 10. ro¢éniku KSICHTu

Uloha ¢&. 1: 3D chemical puzzles (8 bodii)
Autofi: Ludék Mika, Jan Barton

Some triangles are printed on a sheet of paper attached to this brochure. Each
triangle contains 3 clues and one central symbol.

First, cut out the triangles. Next, glue them together to form an icosahedron by
connecting edges with matching clues. When you complete the icosahedron, you
can read the resulting sentence according to the following rule:

Turn your icosahedron to the orientation shown on Figure 1. The first triangle
and its orientation are shown on Figure 2. Now read the central symbols (so your
sentence should start with letter C): the arrow points in the direction of reading.
Each face can be used only once.

7%
A

7

A

Figure 1 - Direction of reading for the solution  Figure 2 - First triangle

1. Fold the icosahedron to get the result. Write down the resulting sentence. Do
not send us your folded icosahedron!

Questions 2-4 may be answered in Czech language subject to a penalty of one
point.

2. Write all the pairs of matching clues into the table. Explain why you chose the
pairs for “plum pudding” and “barn”. What do these mean?

3. Three central symbols are not symbols for elements. What do symbols Ry and
M stand for in chemical studies? Sometimes the abbreviation “st* is used to
describe that standard conditions were used. Write down the standard
conditions.

4. Is it possible for inorganic crystals to form in the shape of an icosahedron?
Why/Why not?

5. How much time did you spend on solving this puzzle? This question is only
for our statistics, you will get no points.
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Uloha &. 2: Graetzeliv solarni ¢lanek (11 bodu)
Autofi: Karel Berka, Katetfina Hola

Hlavnim zdrojem energie ve Slunecni soustave je
Slunce. Neni proto divu, Ze na ziskdvani energie ze
slunecniho svitu se soustredi mnoho soucasnych vyzkumii
a je i nadéji na ekologicky zdroj energie, byt posledni
dobou ponékud zprofanovany.

Existuje spousta druhti solarnich ¢lanka prevadéjicich
svétlo na elektrickou energii, ale zde se zaméfime na
pomérn¢ levné solarni ¢lanky, které pouzivaji organicka
barviva a nanocastice k zachytu fotond. Této tiid¢ solarnich clankd se také podle
jejich objevitele fika Graetzelovy solarni ¢lanky.

Nejcastéjsi typy solarnich ¢lanku, které dnes vidite na polich a stfechach jsou
kifemikové solarni ¢lanky. Jejich vyroba je velice energeticky naro¢na a tudiz
draha. V této uloze se ale zamétime na jinou téidu solarnich ¢lankt — Graetzelovy
solarni ¢lanky, které vyuZzivaji nanoc¢astice a organicka barviva a jejich vyroba je
mnohem levné&jsi.

Svétlo

Barvivo
e Protielektroda
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Fotony projdou pies transparentni elektrodu a jsou zachyceny barvivem.
Nejcastéji jsou to organokovové slouceniny ruthenia, které maji poetické nazvy
jako tfeba ,N3 barvivo“ nebo ,Cferné barvivo“. Barvivo je naneseno na
nanoporéznim oxidu titani¢itém, ktery zajistuje odvod elektronti na elektrodu.
Dopadem svétla se barvivo excituje a uvolni elektron. Volny elektron je nasledné
odchycen povrchem oxidu titanicitého. Po jeho povrchu je nasledné odveden na
elektrodu, ktera je vétSinou z vodivého transparentniho materialu. Barvivu ale
nasledné elektron chybi, takze si ho odebere z elektrolytu, coz byva vodny roztok
jodida, které uvolni elektrony pfi oxidaci na trijodid. Kruh uzavira regenerace
jodidu redoxni reakci na druhé elektrod¢, tzv. protielektrodé.

6. Urcete, zda je transparentni elektroda anoda, nebo katoda.

7. Jakym redoxnim déjem se jodid na protielektrodé regeneruje? NapiSte a
vycislete tuto redoxni reakci.

8. Vysvétlete, pro¢ je jod nerozpustny ve vodé¢, ale pfitom je rozpustny
v roztocich jodidu.

Duvodem, pro¢ se pouzivaji v Graetzelovych ¢lancich nanomaterialy, je
kratka doba zivota excitovaného elektronu za kterou urazi nejvyse 10 nm od mista
svého vzniku. A proto musi mit elektron pravé takovou maximalni vzdalenost od
mista excitace k povrchu oxidu titanicitého. Jinak by se elektron rekombinoval
zpét v barvivu a neziskali bychom elektricky proud. Cim vétsi tedy bude plocha
dotyku barviva s povrchem nanoporézniho oxidu titani¢itého, tim vétsi procento
elektront se podaii vyprodukovat.

9. M¢gjme c¢lanek s hranami 1x1x0,5 cm. Polovina objemu c¢lanku je tvofena
oxidem titani¢itym a polovina barvivem. Urcete jak je velky povrch kontaktu
mezifazi mezi TiO, a barvivem, pokud:

a. horni polovinu ¢lanku vypliuje 2,5 mm tlusty a pro barvivo
nepropustny blok TiO, a spodni polovinu vypliiuje barvivo, nebo

b. voxidu titani¢itém jsou samostatné valcovité nanopory o prumeéru
20 nm vyplnéné barvivem.

Tloustka c¢lanku pro zménu odpovida za mnozstvi absorbovaného svétla podle
Lambert-Beerova zakona:

—log%O:Azogl-La M

kde I, je intenzita vstupniho svétla, / je intenzita svétla proslého, 4 je absorbance,
¢ je koncentrace pohlcujici latky ve vzorku v mol-dm™, &, je molarni absorbance
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pii dané vinové délce v jednotkach mol™-dm*mm™ a L je tloustka optické drahy
v mm, na niz je svétlo pohlcovano.

10. Jestlize ¢lanek o tloust’ce 1 mm absorbuje jen 50 % svétla, jak tlusty ¢lanek se
stejnym sloZenim musime mit, aby absorboval 99,9 % svétla?

Pro zachyt fotont je dialezité, aby foton mé¢l dost energie na excitaci jednoho
elektronu tak, Ze dojde k jeho uvolnéni.

11.Rozdily mezi redoxnimi potencidly zakladni hladiny a volného elektronu
»cerného barviva® a ,,N3 barviva“ jsou 1,6 V a 1,8 V. Jaka je nejdelsi vinova
délka fotonu, kterou je ¢lanek s ,,cernym* a ,,N3 barvivem* schopen zachytit?

12.Které¢ zbarviv zachyti celé¢ viditelné spektrum? O kterou c¢ast viditelného
spektra je chudsi druhé z barviv z ptedchozi otazky?

13. Clanek poskytuje napéti 0,7 V. (Toto napéti je uréeno rozdilem mezi Fermiho
hladinou TiO, a redoxnim potencidlem I;/I" paru, které jsou v dotyku
s elektrodami.) Urcete teoretickou ucinnost ¢lanku s ,,cernou barvou®, pokud ji
budete pocitat jako podil ziskané elektrické energie z jednoho fotonu a energie
fotonu s vinovou délkou 550 nm. Dale odhadnéte skute¢nou uc€innost, pokud
vite, ze clanek Gspésné premeéni pouze 80 % fotonti (zbytek se ztrati na odrazu
a neuspésnych excitacich).

10
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Uloha &. 3: Syntéza lietiva (10 bodi)
Autor: Marek Buchman

Tato uloha sa zaobera syntézou vyznamného lieciva,
ktoré je inhibitorom hormonu peptidickej povahy, ktory
okrem iného v tele pomdha dlhodobo regulovat krvny tlak
a objem krvi v tele.

Syntézu draselnej soli tohoto lieiva popisuje nizSie uvedend schéma. Oba
klacové medziprodukty (B a D) tejto konvergentnej syntézy st pripravené sledom
dvoch reakcii z komerc¢ne dostupnych vychodiskovych latok. Po vzédjomnej
reakcii tychto dvoch stavebnych blokov vznika zmes produktov, ktora sa podrobi
kolénovej chromatografii na silikagéli. Po prevedeni posledného reakéného kroku
sa finalny produkt izoluje ako draselna sol’.

NH; 2 kvap. NHs 5h NCS
W . HO\)I\/OH _kvap. NH3, Sh _ A B

NH.HCI

CHg

CN
HsC | NBS, AIBN,
\O\ . C CCl, reflux 3h D
—_—
|

NaOCHj, CH3OH, 30 min, rt N/ ¢
B + D { E
+

1. NaN;, DMF, NH,CI
100°C, 9 dni
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1. Dopliite vzorce medziproduktov A, B, D.
2. Doplite chybajuci reaktant a podmienky, ktoré su potrebné na reakciu C.

3. Coupling medzi 4-iédtoluénom a 2-id6dbenzonitrilom za pritomnosti C je
pomenovany podl'a znameho chemika, ¢o reakciu tohoto typu obajvil. Uved'te
jeho celé meno a vysvetlite, ¢o pojem coupling znamena.

4. Napiste vzorec izoméru E, ktory vznika ako vedl'ajsi produkt.
5. Vysvetlite pojem , konvergentna syntéza®.

6. Strucne vysvetlite, ¢o je to kolonova chromatografia, a uved’te doévod jej
pouzitia v syntéze.

Napiste vzorce a ndzvy vSetkych latok v syntéze, ktoré st oznacené skratkami
(su 4).

12
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Uloha ¢&. 4: Narsil (14 bodi)
Autor: Pavel Rezanka

Mec, jenz byl zlomen, hledej:

v Imladris prebyva;

tam lepsi radu cekej

nez kouzla Morgulska.
Tam spatFis znak, ze sudba

Jje blizko. Procitne
Isildurova zhouba

a pilcik povstane.”

Roéza odlozila knihu a zaptemyslela. V hlavé se ji vybavila rodinna poveést
predavana z generace na generaci, ze pry jejich davny predek Jetelvéd Kuforad
ziskal nekolik tlomkt Narsilu. ,,Ale ne, to nemize byt pravda,” pomyslela si.
,»Ale co kdyz je? Cela se zachvéla pomyslenim, ze v truhli¢ce, ktera je nyni
ulozena ve sklepé a ktera byla spolu s povésti pfedavana po generace, jsou
skute¢né kousky legendarniho mece.

Roza, studentka chemické vysoké Skoly, si vzdy dokazala poradit, a tak si uz
druhy den nesla do $koly truhlicku se ctyfmi kovovymi tlomky. Po kratkém
hledani v knihach méla jasno. Je tieba stanovit Zelezo, mangan, kfemik a chrom.
Na kazdé stanoveni pouzije jeden tlomek. V oceli je pfitomen i uhlik, ale ten se
rozhodla zjistit pouze dopoctenim do 100 %, nebot’ dal§i mozné pifitomné prvky
by mély byt obsazeny v faddové mensich mnozstvich.

Pro stanoveni Zeleza rozpustila kousek mece o hmotnosti 1,065 g v 30 ml
koncentrované HCI, roztok prefiltrovala, zahustila, pridala par kapek
koncentrované HF a 0,5 g KCIO; a chvilku roztok povafila. Do roztoku pak
ptrikapavala chlorid cinaty, dokud se nezménila barva zoranzové na svétle
zelenou. Po ochlazeni pifidala 20 ml 5% roztoku HgCl, a 50 ml Reinhardtova-
-Zimmermannova roztoku a titrovala odmérnym roztokem manganistanu
draselného (¢ = 0,0955 mol/l) do stalého rizového zabarveni. Spotieba Cinila
39,0 ml.

1. Napiste a vycislete rovnice reakci Zelezitych a cinatych iontt, cinatych iontd a
chloridu rtutnatého, zelezitych iontd a manganistanovych iontli v kyselém
prostiedi.

2. Vypocitejte hmotnostni zlomek zeleza v meci a uvedte, jak se obecné tato
metoda stanoveni Zeleza jmenuje.

> J. R. R. Tolkien: Pan prstenti — I. Spole¢enstvo prstenu, Mlada fronta Praha
1990, prelozila Stanislava Posustova, 1. vydani.
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3. Proc pfi titraci nevadi barva vznikajicich zelezitych iontd?
4. Proc se do roztoku ptidava HgCl,?
5. Jaké zavazné chyby se dopustila Roza pfi analyze tak vzacného vzorku?

Pro stanoveni manganu rozpustila kousek mece o hmotnosti 0,5102 g ve 20 ml
ziedéné H,SO, (1:5) a 10 ml zfedéné HNOs (1:1). Po rozpusténi pievedla vzorek
kvantitativné do 250 ml odmérné banky a doplnila ji po rysku vodou. Takto
upraveny vzorek odlila do kyvety a zméfila jeho absorbanci pfi vinové délce
526 nm. Ziskana hodnota absorbance byla 0,165.

6. Jaké barvé odpovida zateni o 526 nm? Jakou barvu ma roztok absorbujici toto
zateni?

7. Jaka entita (molekula, ion) obsahujici mangan je stanovovana? NapiSte vzorec.

8. Vypoététe hmotnostni zlomek manganu v meéi, je-li €556 = 2331 Lmol'.cm™ a
pro absorbanci (4) plati: 4 = €.b.c, kde b je 1 cm a odpovida délce kyvety, ve
které se analyzuje dany roztok. Uved’te, jak se obecné tato metoda stanoveni
manganu jmenuje.

Pro stanoveni kiemiku rozpustila za tepla kousek mece o hmotnosti 2,741 g
ve 35 ml zfedéné HCI (1:1). Pak vzorek zoxidovala 25 ml HNO; a odpafila do
sucha. Odparek rozpustila ve 20 ml HCI, zfedila na objem 100 ml, kratce povatila
a prefiltrovala. SraZeninu na filtru promyvala stfidavé horkou a studenou HCI
(1:10) a nakonec studenou vodou. Filtrat znovu zahustila a zfiltrovala za stejnych
podminek. Filtry slozila do platinového kelimku, vysusila je, spalila, vyzihala a
zvazila kelimek, ktery obsahoval surovy SiO, (m; = 26,506 g). Odparek v kelimku
pak ovlh¢ila nékolika kapkami vody, pfidala par kapek H,SO, a 2 ml HF. Roztok
zvolna odpafila, vyzihala a znovu zvazila kelimek obsahujici uz jen necistoty
neobsahujici kiemik (m, = 26,493 g).

9. Pro¢ Roza k odparku v kelimku ptidala HF?

10. Vypoctéte hmotnostni zlomek kfemiku v meci a uvedte, jak se obecné tato
metoda stanoveni kfemiku jmenuje.

Nakonec zbylo Roéze stanoveni chromu. Pro jeho stanoveni nasla fadu
postupd, ale protoze se ji uz nechtélo opét titrovat anebo shanét specificka ¢inidla
pro tvorbu barevnych komplexii, rozhodla se pouzit metodu atomové absorpéni
spektrometrie (AAS).

11. NapisSte nazev specifického cinidla pro tvorbu barevnych komplext
s chromem, které je zminéno v pfedchozim odstavci.
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Pro stanoveni chromu rozpustila za tepla kousek mece o hmotnosti 1,528 g ve
40 ml zfedéné HCI (1:1), roztok prefiltrovala a doplnila do odmérné 250ml banky.
Pro jednobodovou kalibraci pouzila Réza dichroman draselny o hmotnosti
100 mg, ktery rovnéZ rozpustila do 250ml banky. Oba vzorky pak analyzovala
pomoci AAS a ziskala tak jejich hodnoty absorbanci: 4| = 0,215 a 4, = 0,536.

12. Vypoctéte hmotnostni zlomek chromu v meci a strucné popiste princip AAS a
uved’te, pro stanoveni kterych prvki je tato metoda vhodna.

13. Vypoctéte obsah uhliku v meci.

14. Jak se obecné jmenuji metody pouzité k analyze Narsilu? Uved’te jesté dveé
dalsi zalozené na jinych principech.

15
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Uloha ¢&. 5: Zachraiite kralitka (13 bodi)
Autofi: Karel Berka, Iva Voleska

Petr se pomalu probouzel z divokého snu a jesté pomaleji zacinalo do
mistnosti pronikat denni svetlo. Unavené a otravené vstal, protoze se mél
pripravovat na zkousku z chemického inZenyrstvi. S hrsti sena a jablkem poposel
ke kleci, v niz pobyval jeho kralicek. Jenze kralicek tu nebyl. Porozhlédl se po
mistnosti, ale klec s kralickem nikde. Jen na monitoru pocitace poblikaval
neprecteny e-mail. Prekvapilo ho to. Kdo mu mohl béhem noci psat? Cekal, Ze
objevi informaci o odlozZeni nebo zruseni zkousky, ale v textu se dozvédel, ze Béda
odnesl kralicka a pokud si Petr nepospisi, tak kralicka utopi, upece a sni. Byla
tam také prilozena fotografie drevené bedny v barelu a nakres jakéhosi potrubi
s pripojenymi rotametry. Petr odbehl do koupelny a chrstl si do obliceje ledovou

vodu, aby se probral.
o [

Ly

Obr. 1. Krali¢ek v bedné a barelu

1. K méfeni ¢eho se pouziva rotametr?

2. Kréalicek v dfevéném boxu (at’ zivy, ¢i mrtvy) pfipomina jeden z paradoxi
kvantové mechaniky. Ktery?

Petr zvazoval veskeré moznosti, kam dle fotografie mohl Béda kralicka
schovat. Po chvili se rozhodoval mezi pouhymi dvema moznostmi — Skolni
poloprovozni halou a starou chemickou tovdarnou za méstem. Prohlédl si znovu
fotografii a usoudil, Ze si pro kralicka dojede do tovarny a hledat bude na strese
Jjedné z budov tvoricich tovarni komplex.

U nakresu byly dale zminény nasledujici udaje:
a) Cerpadlo sepne v 8:00 SELC.

b) Teplota Cerpané vody je 10 °C. Hustota vody proudici v potrubi je pii této
teploté p=999,6 kg.m™ a dynamicka viskozita vody je z= 1,308 cP.
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c) Piikon cerpadla, které cerpa vodu do potrubi k utopeni kralicka je 0,1 koné
(1 ktn = 735,5 W) a jeho tcinnost je 7= 0,65 a prutok u Cerpadla je F; = 0,2
I/s.

d) Potrubi ma délku 300 m a primér 1 dm.

e) Na potrubi je fada prastarych, opoticbovanych a jiz ne zcela funkénich
mistnich odport: (v zavorce je uveden soucinitel mistniho odporu £ pro jeden
dany prvek): 2 kolena 90° (£ = 3000), 3 oblouky 180° s velkym polomérem
ktivosti (£ = 5000), 2 vodomeéry (£=30000), 2 stfedni kolenovité oblouky
(£=12500) a vytok (&= 100).

f) V tovarnim komplexu je Sest budov (A az F) o vyskach A: 32 m, B: 27 m,
C:18m,D:15m, E: 20 maF: 10 m.

g) Barel ma valcovity tvar a jeho polomér je 0,5 m, spodni hrana klece je ve
vySce 1 m a horni hrana klece je ve vysce 1,5 m nad dnem barelu.

h) Barel se plni rychlosti F, = 0,1 I/s.
Petr si uvédomil, ze nejdrive musi urcit, kolik ma na zachranu kralicka casu.

3. Urcete, v kolik hodin za¢ne voda dosahovat spodniho okraje klece a v kolik
hodin uz bude pozd¢ a kralicek bude utopeny (tj. cela klec bude pod vodou.)

Casu neni nazbyt. Vyrazil tedy smérem k tovarné, ale uvédomil si, Ze nemd
dost casu vylézt na vSechny budovy. Musi tedy zjistit, ve které budové se barel
nachazi. K tomu prece staci spocitat vysku a podle ni se rozhodne, na které
budoveé se kralicek nachazi.

Prvnim krokem je spocitani mezni vysky (Hy), do které je schopno cerpadlo
vycCerpat vodu. To je dano vykonem Cerpadla (Ny) dle vztahu:

__N (1)
p-F-g

w

kde p je hustota kapaliny a g je tihové zrychleni a F je prutok.
4. Urcete pracovni vysku Cerpadla.

Nicmén¢ kapalina tlaéena potrubim klade ¢erpadlu dodatecny odpor, ktery je
zavisly na typu proudéni.

5. Napiste jaké typy proudéni kapaliny znate.

Odpor kapaliny se da vyjadrit jako tzv. ztratova vyska (h,). Tu miZzeme
spocitat pomoci Darcy-Weisbachovy rovnice jako soucet piispévkll pro piimé
potrubi (prvni ¢len) a pro mistni odpory na dalSich prvcich (druhy ¢len).
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2 n 2
VLA o S @)
d2g 37 2g

kde / je délka potrubi, d je vnitini primér potrubi, u je rychlost proudéni v m/s,

& jsou odpory mistnich prvkd a A je funkci Reynoldsova kritéria a pro nase
proudéni je rovno:

2=5%  kde Re je Reynoldsovo kritérium: o _ 942 (3)
Re i

kde p je viskozita kapaliny. (Reynoldsovo kritérium rozhoduje o typu proudéni).

6. Vypocitejte hodnotu Reynoldsova kritéria a hodnotu souc¢tu mistniho odporu,
pokud budete pogitat s rychlosti zm&fenou u &erpadla u, = 2,55-107 m/s.

7. Vypocitejte ztratovou vysku.

Pro vypocet vysky pouzijte upravenou Bernoulliho rovnici pro tekutinu
proudici v potrubi mezi dvéma body 1 a 2:

P, ; P 2
—1+u—‘al+h1+HW:—2+u—2a2+h2+h2 4)
,g 2g P g 2g

Symboly maji vySe uvedené vyznamy, P;, je tlak v daném bod¢€, u;, je
rychlost proudéni tekutiny v doty¢nych bodech, #;, je polohova vyska potrubi
v doty¢ném bodé¢, H,, je pracovni vyska Cerpadla, & je ztratova vyska, tj. vyska ve
které jsou zapocteny ztraty béhem proudéni a ¢;, je Coriolisovo Cislo, které je
v naSem piipadé rovno 2.

8. Vypocitejte vySku budovy, na niz se nachazi kralicek v bedné, a uréete, o
kterou zbudov se jedna. Predpokladejte, Ze zmeéna tlaku s vyskou je
zanedbatelna.

Petr se rozbehl k budové, na niz se mél nachazet kralicek. Lezl po pozarnim
zebriku a priblizne uprostred nalezl listek s informaci, Ze jde spravnou cestou a
pokud chce védet, jestli je kralicek zivy, tak musi urcit ucinnost jedné absorpce.

Plynna smés obsahuje 7 % mol. NH;, 20 % mol. vlhkosti a zbytek tvoii
vzduch (78 % mol. N, 21 % mol. O, a 1 % mol. Ar) a proudi rychlosti
5000 m*/hod pii teploté 20 °C a tlaku 1 bar. Absorpéni kapalinou je &istd voda
proudici rychlosti 50 I/min (p = 998,2 kg.m™). Z kolony vystupuje plyn, jehoz
slozkami jsou zbytek NHj, vodni pary (25 % ptvodniho mnozstvi) a vzduch, a
vodny roztok amoniaku s hustotou p = 0,9732 g.cm™. MnoZstvi absorbovaného
NH; bylo stanoveno v 10 ml roztoku titraéné kyselinou sirovou o koncentraci
¢= 1,955 mmol.I"' se spotiebami 13,7; 8,6 a 8,8 ml H,SO,.
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9. Vypotitejte, kolik amoniaku se navazalo do roztoku dle titraéniho stanoveni. Reseni uloh 1. série 10. roéniku KSICHTu

10. Kralicek je zivy v ptipadé, Zze Gcinnost absorpce NHj je vyssi nez 90 %. Je
krali¢ek v bedné zivy? Jaka je ucinnost absorpce? Piedpokladejte idealni
chovani plynu.

Uloha &. 1: Hadanky ve tmé (8 bodii)
Autor: Pavel Rezanka

Prezil kralicek unos? Je opravdu nutné pred studiem chemického inzenyrstvi 1. Pavodni jméno Gluma byl Smeagol.

absolvovat materskou Skolku? Co tomuto prekvapivéemu zjisteni vikaji Bédovi 2. 1.slovo: GaNdAIF, 2. slovo: ArAgORn, 3. slovo: PIPIn

kolegové? A co na to Jan Tleskac? . . 5
Vsechny 3 postavy patiily do SpoleCenstva prstenu.
11. Dokoncete piib&h. Lo A ,
3. Druhy rymt jsou postupné: sdruzeny, stiidavy a obkrocny.

4. Magnet ma slozeni Nd,Fe 4B, tedy krom¢ Nd obsahuje zelezo a boér. Jeho
uplatnéni v PC je naptiklad pro vychylovani ramena se cteci hlavou
v harddiscich.

Sloucenina ArF byla pfipravena v roce 2000.
Indium se vyskytuje jako piimés v rudach hliniku.

Radon vytvofi s kyslikem slouc¢eninu RnO;.

S O N

Na vyvolani desté se pouziva jodid stfibrny, ktery umoziuje vyvolavat
mrznuti (heterogenni koagulaci).

9. Jedna se o slouceninu GaP, coz je polovodi¢ typu P. GaP se pouziva pii tvorbé
fotodiod.

Otazka 1 — 0,5 bodu, 2 — 2,5 bodu, 3 — 0,6 bodu, 4 — 0,4 bodu, 5 — 1 bod,
6—0,5 bodu, 7— 0,5 bodu, 8 — 1 bod, 9 — 1 bod. Celkem 8 bodii.
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Uloha ¢&. 2: Dymkové koFeni (8 bodi)
Autofi: Michal Rezanka a Markéta Zajicova

1. Rovnice spalovani nikotinu:
2 CioH14uN, +27 0, > 20 CO, + 14 H,O0 + 2 N,
Mikotin = 162,26 g/mol

=0,1(10%) -5 (hmotnost tabaku) =0,5¢g

Myikotin

m . .
_ nikotin_ _ -3
Myikorin = —————=3,08-107" mol

nikotin

=3,08-10"% mol

n,(CO,) = % (molarni zlomek)- 72,4,

Rovnice spalovani celulosy (pro nazornost budeme pocitat pouze s jednou
jednotkou polymeru):

Ce¢H;00s+ 6 O, > 6 CO, + 5 H,O

Merutosa = 162,14 g/mol, M(CO,) = 44,01 g/mol
=0,9 (90 %) - 5 (hmotnost tabaku) =4,5¢g

M celulosa

M celulosa -2
Reelulosa = M— = 2778 -107" mol

celulosa

n,(CO,) = ? (molarni zlomek)- 71,55, = 1,67-107" mol

n(CO,) =365 (rok)-[n,(CO, ) +n,(CO,)]= 72,0 mol
m(CO,) =n(CO,)-M(CO,)=3,17kg

m(CO,)

=——="—=6,34tydne=44,4 dne
m(CO,, ent)

Ent musi kvuli Jetelvédovi fotosyntetizovat 44,4 dne.

2. Tabak z Jizni ¢tvrtky je v naplni obsaZzen z jedné poloviny, tedy z 5 grami je
to 2,5 gramu tabaku. Ten obsahuje 10 % nikotinu, tedy v celé naplni do vodni
dymky je m; =2,5-0,1 =250 mg.
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Pro vypocet zlomku, kolik nikotinu zlstane nespaleno, pouzijeme data pro
kurdka cigaret. Hmotnost nikotinu (obsazen ve 3 %) vdenni davce cigaret
(20 kust) bude: m, =920 (vaha cigarety)-20-0,03 =552 mg.

Kutdk ve skuteCnosti do sebe dostane jen 14 mg nikotinu. Zlomek
nespaleného nikotinu tedy je:

W =~ 0,0254
552

Utinnost inhalace nikotinu je ve vodni dymce jen 25 % oproti cigaretim.
Celkové mnozstvi inhalovaného nikotinu tedy bude:

my =m; -w; -0,25=1588 mg

Vzhledem k tomu, Ze jich bude na dymku s Jetelvédem Sest, tak se tedy moc
nezkoufi.

3. Zanedbani bylo opravnéné, protoze inhalovany nikotin tvofi pouze 2,5 %
z celkového obsahu nikotinu. Navic po zapocteni spalovani celulosy, je toto
procento vskutku zanedbatelné.

4. Pro otraveni elfa nikotinem v panédku S$piritusu je potfeba zvolit LDy = 2,5
g/elf (peroraln€). Na 5 elfu je tedy potfeba pétinasobek a to 12,5 g. Tabdk
z Jizni Ctvrtky obsahuje 10 % nikotinu, tudiz by ho bylo potieba 125 g. Jeste
jsme v8ak nezapocitali uc¢innost izolace nikotinu (80 %). Pokud tak ucinime,
dospégjeme k zaveru, Ze je potieba 156 g tabaku.

5. Otrava nikotinem se projevuje nevolnosti, zvracenim, bolesti bficha, prijmem,
slabosti prechazejici do kfeci, nizkého krevniho tlaku a v posledni fazi do
komatu. Smrt nastava obvykle v disledku paralyzy dychacich svali a
selhanim dychaciho ustroji.

6. Nejvice se nam libily obrazky Ondteje Libanského (1) a Julie Hylmarové (2).
Co se tyce napadu, stoji zde za zminku i dilo Katefiny Znojové (3).
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Uloha &. 3: Zlaté elfské rui¢ky (9 bodi)
Autoti: Ondiej Mangl a Jan Barton

1. Chrysos — zlato; Argentos — stiibro, Asemos — elektrum; jazyk — starofectina
(1ze uznat i fectina)

2. Vsechny nazvy az na nub jsou odvozeny od nazvu zluté barvy v pfislusnych
jazycich. Nub je odvozeno ze jména oblasti, kde byly v tehdejsi dobé
staroegyptské zlaté doly — Nubie.

3. Jedna se o papyrus Leiden X a tento konkrétni postup v ném ma pofadové
¢islo 25.

4. Kamenec — KAI(SOy),.12 H,O; stil — NaCl; misy — Fe,(SO,);

5. Cementace. Metoda je zalozena na reakci kfemicitanl v cihelném prachu se
soli pii vysoké teploté za vzniku chlorovodiku. Ten dale reaguje s oxidy
zeleza za vzniku FeCls, ktery je pii teplotach 700 a 800 °C ve formé par. Jiz
tato sdl je vysoce korozivni, ale za takovéto teploty dochdzi navic k jejimu
rozkladu na FeCl, a Cl,. Vznikly chlér v téchto podminkach dokaze oxidovat
vSechny prvky ve slitiné véetné stiibra, ovSem az na zlato.

6. 1 starofeckd mincovni mina = 434+3 gramy (My pro vypocet pouzijeme
hodnotu 431 g, protoze ji Google nabizi jako nejcastéjsi tidaj.)
1,2646 min = 545,042 g
Vzorek po tfeti cementaci obsahoval 0,6 % hm. Ag — 545,042%0,006 =3,27 g
(zbytek, 541,77 g Au)
Vypocet jednotlivych slozek se provede obycejnou trojclenkou:

Treti cementace:

100 .
mAg =3’272_0=16,35g Vv M yaviska :1ldm3

navizka — .
nasypnd hustota

Druhé cementace:

100 100
M, 1635~ " =8175¢ m,, = 570,284~ = 587,92 ¢

Prvni cementace:

100 100
Otéizka 1 — 3 body, 2 — 1,5bodu, 3 — 0,5bodu, 4 — 1 bod, 5 — 1 bod a My =8175-—-=40875 ¢ My = 387,92 0-= 5992 ¢

6~ 1 bod. Celkem § bodii. Ptivodni latka obsahovala 408,75 g argentos a 599,92 g chrysos, coz odpovida

40,52 % hm. Ag a 59,47 % hm. Au.
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7. Kupelace se provadéla ve specidlnich nadobkach z porézniho materialu. Pd, Pt. Cely problém Ize mnohem gﬂ: ]
Pouzivaly se neglazované keramické nadobky, které se jesté pro zlepSeni elegantnéji  vyfeSit pouzitim jadra S i
efektu vevniti potiraly sedlinou z popela (bud’ z mékkého dieva nebo kosti bez zjiného kovu, naptiklad wolframu, a
morku). Pi kupelaci se stiibro obsahujici pfimési smisilo s olovem a roztavilo prsten  pouze potdhnout zlatym
za neustalého piistupu vzduchu (obvykle pomoci silného dmychani). Olovo se nanofilmem.

zoxidovalo a pomohlo oxidovat dalsi necistoty, zatimco stiibro se
neoxidovalo. Jiz ve starovéku bylo takto mozno pfipravit stiibro o Cistote
98-99%. Tuto metodu se ale nedalo pouzit k ¢iSténi zlata od stiibra, pouze na

Otazka 1 — 1,2 bodu, otazka 2 — 1 bod,
otazka 3 — 0,7 bodu, otizka 4 — 0,6 bodu,

yellowish

rzddish

o wiwix ot ox . o Ciix . o otazka 5 — 0,4 bodu, otazka 6 — 1,6 bodu, & whiish S
lgziclzgltte;letechto dvou kovli od jinych. Na cisténi samotného zlata slouzila otizka 7 — 1 bod otizka 8 — 0.7 bodu 8/ PR .
’ otazka 9 — 1 bod, otizka 10 — 0,8 bodu.  gwe“ 3520 30 40 30 80 70 80 #0 Copper
8. Prvni metoda se nazyva kvartace neboli gradace. (Vzorek zlata se zvazil a Celkem 9 bodli. o W% Cu Cu

ptidaly se k nému dalsi tii hmotnostni dily stiibra. Odtud tedy nazev = ze Ctyt
dilu. Slitina se poté zpracovala na tenké plechy, ty se daly do sklenéné nadoby
a zalily HNO;. Smyslem bylo dokonalé rozpusténi stiibra. Diky jeho nadbytku
se vytvorily dostatecné velké pory, které opravdu zajistovaly uplné Zdroj: Wikipediea
rozpusténi. Kyselina se nékolikrat v prubéhu procesu ménila, na zavér se zbylé

zlato omylo vodou a zvazilo.)

Rovnice: Ag + 2 HNO; —» NO, + H,O + AgNO;
nebo také 3 Ag + 4 HNO; — 3 AgNO; +2 NO + H,0

Zavislost barvy slitiny na
pomeéru Au-Ag-Cu

Druha metoda se jmenuje podle Archiméda. (Vyvazena pakova vaha s obéma
pfedméty se ponofila do vody, a pokud mél predmét mensi hustotu, tak ho
voda nadnasela méné, coz se projevilo vychylenim vah — metoda vychazi z
Archimédova zakona, velka vyhoda byla nedestruktivita, ale malé predméty se
takto stanovovat nedaly.)

Tieti metodou bylo tfeni o prubifsky kamen. (Opét téméf nedestruktivni
metoda, kterd byla ovSem pouzitelna pouze pro slitiny zlato-stiibro a zlato-
meéd’. Vysledna barva ryhy po otéru byla porovnana se vzory a stanovenim se
daly odlisit slitiny liSici se 1 v pouhych 2 % piimési. K otéru se vyuzival casto
tmavy buliznik. Metoda se dala ovSem i oSidit a navod na takovy podvod
obsahuje uz papyrus Leyden X.)

9. Takovymto latkam se fika termochromy nebo termotropni barvy (v praxi se
s nimi 1ze setkat jako s termochromnimi barvami) a tento konkrétni piechod
ma tetrajodortutnatan stiibrny — Ag,[Hgl,].

10. Vyhovét danym podminkdm je velmi obtizné. ,,Zlatou* barvu maji slitiny
Au+Ag+Cu vyhovujici pomérim na obrazku. Vyraznéji vyssi teplotu tani ma
slitina Au+Rh (jiz od 18 % hm. rhodia ma teplotu tani pfiblizné 2000 °C, ale
ma bilou barvu). Tvrdost zlata 1ze zvysit pfimé€smi mnoha kovu, naptiklad Fe,
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Uloha &. 4: Lembas — energie sbalens na cesty (8 bodii)
Autorka: Jana Zikmundova

1.

6 —

Susenky jsou kousky upeceného tésta. Oplatky jsou oproti tomu platky
obvykle ne moc chutové vyrazného tésta, které jsou po upeceni spojené
naplni. Popis lembasu tedy stejné jako esi¢ka odpovida suSence a ne oplatce,
coZ jsou tatranky a mifonky.

Jedna kalorie odpovida 4,185 joulu.

Primérna denni spotfeba odpovida 16 hodinam bdéni a 8 hodinam spanku se
¢tvrtinovou energetickou spotiebou. Priimérnéd spotfeba pro hodinu bdéni se
tedy spocte podle rovnice:

E

den

—16x+8% =18x
4

Na hodinu bdéni potiebuje Legolas 500 kJ, Sam 600 kJ a Boromir 750 kJ.

Denni program Spolecenstva na pochodu bude: 8 hodin spanku se ¢tvrtinovou
spotiebou, 11 hodin chiize se spotfebou energie vyssi o 22 % a 5 hodin jinych
¢innosti, které si vyzadaji primérnou hodinovou spotfebu energie vypocitanou
v otazce 3. Za den cesty tedy spotiebuji:

cesta

E_ =11 -1,22x+8§+5x=2o,42x,

coz je u Legolase 10210 kJ, Sama 12252 kJ a Boromira 15315 kJ.

Jeden lembas by mél obsahovat 10210 kJ. Pro Sama by bylo potfeba 1,2
lembasu a pro Boromira 1,5 (pomér jejich dennich energetickych spotieb).

. Nejprve je tieba kcal prepocist na kJ (tj. vynasobeni 4,185): sadlo

3775 kJ/100 g, cukr 1670 kJ/100 g a tatranka 1021 kJ. Jeden lembas tedy
odpovida 270 g sadla, 611 g cukru nebo deseti tatrankam.

. Nejdfive by cestovatelim chybély patrn¢ mineralni latky (Na, K, Mg), které

budou neustale vyluCovat, ale dopliiovat je budou jen v omezené mife.
Vzhledem k projimavym ucinkim tucné stravy bude vylucovani jesté vyssi.
rozpustnych ve vod¢, které také budou brzo postradat. Ostatni Ziviny jim
budou také dochazet, ale ne tak rychle a mohou byt bud’ v omezené miie
syntetizovany, nebo piesunuty z jinych ¢asti téla.

Otizka 1 — 1bod, 2 — 0,5 bodu, 3 — 1,5 bodu, 4 — 1,5 bodu, 5 — 1 bod,
1,5 bodu, 7 — 1 bod. Celkem 8 bodii.
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(14 bodii)

Autor: Ludék Mika

1.

Hlavnim cilem cinskych alchymisti bylo dosdhnout nesmrtelnosti. Podle
legend se jim to i ve vzacnych ptipadech podatilo, viz napt. Uplné zivotopisy
nesmrtelnych.

Cerny prach piipraveny podle ptivodni receptury méa $edou az hnédou barvu.
Pokud byste si ale koupili ¢erny prach komercni, bude mit opravdu temné
cernou barvu. Zrnka stfelného prachu se totiz potahuji vrstvickou grafitu, ¢imz
se dosahne mensi navlhavosti a zamezi se ndhodnému vybuchu zptisobenému
statickou elektfinou.

Empiricky vzorec dfevéného uhli odpovida zhruba C;H;O, cerné uhli je
je také porozita materialu, dfevéné uhli je porézni, ma tedy obrovsky povrch,
diky kterému ¢erny prach rychle hoti. Cerné uhli se tudiz pouzit neda.

Vzhledem k tomu, Ze se sira v pfirodé nachazi ryzi, sta¢ilo jen najit vhodné
naleziSté a sesbirat ji ze zemé. Nalezisté siry byvaji v okoli sopek a sirnych
prament.

Piivod tohoto slova lze hledat ve slové led, ledek je maly led. Podobnost
téchto latek je dana chladivou chuti ledku, kdyz si nechate trosku rozpustit na
jazyku.

Ve chlévech a stajich se hromadi biologicky odpad, ten je nitrifikacnimi
bakteriemi oxidovan na dusi¢nany, které 1ze ndsledné vyseparovat. Oxidace
probihé v nékolika stupnich, pfes NH,", NO, azna NOs .

Uplné nejjednodussim zptsobem by bylo smichat NH,;NO; s KOH a néasledné
povafit, stejné tak by Slo smichat dusi¢nan amonny s potasi a nasledné KNO;
vyseparovat. VSechny tyto chemikalie a postupy byly znamy uz v Agricolové
dobé. Preparace KNO; by byla mozna také pomoci iontoméni¢l, ty ale
Agricola opravdu znat nemohl. Navic tato metoda nepatii k nejlevnéj$im, to
by pak uz mohla byt vyhodnéjsi i pfiprava dusicnanu draselného z HNO; a
KOH.

Haber-Boshova syntéza je vysokotlakda (50-1000 atm) syntéza amoniaku
z prvki pti vysokych teplotach (500 °C) katalyzovana kovovym Zelezem.
Prispévek této syntézy k vyrobé cCerného prachu spociva vtom, Ze se
z amoniaku vyrabi kyselina dusi¢na. Na rozdil od N, se NH; da pomérné
snadno zoxidovat. Od kyseliny dusi¢né k dusi¢nantim je pak uz jen krok.
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Dusi¢nan amonny je silné¢ navlhavy, absorbuje vzdusnou vlhkost. Strelny
prach s jeho ptidavkem by se béhem skladovani roztekl na kasi. Mokra smés
se velice $patné zapaluje, zptuisobuje tedy selhavani.

Procentualni mnozstvi KNOs:
Mgno, Mgno, _

WKNO
3 m m m m
celkova KNO, S uhli

ngno, M ko,

ngno, Mgno, + s Mg + iy My

74 Mo, +30 Mg +16 M,

=0,757 = 75,7 %

Obdobné pro ostatni slozky dostaneme pomér KNOs:S:uhli = 75,7:9,7:14,6.
Tento vysledek velice dobte koresponduje se skutecné pouzivanym pomérem.

Nejdiive musime z produktii vybrat latky, které jsou za danych podminek
plynné, objem pevnych produktl oproti plynnym budeme zanedbavat. Pfi
spaleni mnozstvi latek odpovidajici jednomu chemickému obratu vznikne
celkem 114 mol plynnych latek.
Toto odpovida:
- nRT  114x8,314x298
p 101325

Navazka bude:
m :mKN03 +mS +m

=2,79 m*> = 2790 dm>

uhli

Objem navazky tedy bude:

= M =11dm’
nasypnd hustota

Vnavdfka
Pomér objemd tedy bude:
2790
r=—

11
Objem naloze se tedy po vybuchu zvétsi 254krat. Ve skuteCnosti to bude

daleko vice, protoze ihned po vybuchu nemaji plyny teplotu 25 °C, ale asi
2000 °C.

=254

Z definice kalorie vyplyva, Ze je to energie potiebna k ohtati 1 g vody o 1 °C,
z tohoto se spocCte, ze na ohtati jednoho skietiho ¢aje je spotiebovano
200 x 75 =15000 cal = 15 kcal
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Spalenim 1 kg prachu se uvolni energie 665 kcal, spalenim 100 kg prachu je to
tedy 66500 kcal.

Ohrat mizeme 66500/15 = 44333, tedy 4433 hrneckd caje. Vzhledem k tomu,
ze Sarumanovo vojsko ¢italo 15-20 000 skfeti, bylo by jich dost jen o studené
vodé...

Vybusniny se déli na stieliviny, tfaskaviny a trhaviny. Jak uz nazev napovida,
stielny prach patfi mezi steliviny.
Deflagrace neboli explozivni hoteni je rozklad, jehoz (detonacni) rychlost

nepiekro¢i rychlost zvuku, tedy néjakych 330 m/s. Pro zajimavost, stfelny
prach ma detonaéni rychlost okolo 330 m/s, Semtex 7400 m/s.

Onou latkou je nam jiz divérné znamy dusi¢nan amonny, podle néhoz se
oznacuji jako DAP, tedy Dusi¢énan Amonny + Palivo. Jako palivo se pouZivaji
rizné chemikalie, napf. nitrofenoly, ale da se pouzit i obycejna nafta.

Otizka 1 — 0,5b., 2 -05b,3-05b,4-05b,5-05b, 6—-050,

7-05b,8-1b,9-05b,10-1b,11-2b,12-20b,13-050,

14—0,5b., 15— 1b. Celkem 14 bodii.
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Vypocetni chemie Il - Hemzeni atomi aneb molekulové modelovani
Autoti: Karel Berka, Ondfej Demel, Iva Voleska

“Everything that living things do can be
understood in terms of the jiggling and
wiggling of atoms *

, Vse, co zive objekty provadi, miizeme
porozumét  jako  vrténi a  krouceni
Jednotlivych atomui, z nichz se skladaji.

Richard Feynman

V minulém dile jsme uvedli obor vypocetni chemie a dnes se pustime do jeji
Casti, které se souhrnné fika molekulové modelovani. Zaméfime se na to, jak se
pozice jednotlivych atomi ukladaji v pocitacich a jak je poté umime zobrazovat,
optimalizovat nebo dokonce rozpohybovat.

Jak modelovat molekuly?

V podstaté nejde o nic jiného, nez o pouziti znalosti znamych geometrickych
vazebnych hlid a vzdalenosti jednotlivych atomu pfi jejich spojovani vazbami do
molekul. Pokud mate molekulovou stavebnici, plastelinu nebo marshmallow se
$pejlemi, mizete si model molekuly vyrobit i doma v kuchyni. Naptiklad atomy
uhliku jsou ctyfvazné a podle toho, jaké nasobné vazby z uhliku vychéazeji, mize
mit vazby uspofddané v riznych geometriich — uhlik s jednoduchymi vazbami
preferuje uspotfadani do tetraedru s vzajemnym uhlem mezi vazbami 109,6° a
uhlik s dvojnou vazbou najdeme v trigonalnim usporadani s uhlem mezi vazbami
120°. Kdyz tyto uhly pouzijete pii uréovani, kde do plasteliny zabodnout Spejle
jako vazby, uz vlastné modelujete molekuly.

S molekulovym modelovanim s molekulovou stavebnici si hrali i nobelisté
James Watson s Francisem Crickem, kdyz navrhovali strukturu DNA. Jejich
modelova struktura poté napomohla vysvétlit, jak vlastné DNA uchovava
genetickou informaci, 1 jak se muize genetickda informace kopirovat. Podobné
vhledy, jak molekuly funguji, jsou tim hlavnim divodem, pro¢ se molekularni
modelovani pouziva.

Mizeme pfipravovat i modely novych a neobvyklych molekul — naptiklad
panacka jako na nasledujicim obrazku. Pocitace navic ulehcily molekularni
modelovani diky pouziti tzv. molekularni pocitacové grafiky. Aby pocitac¢ védel,
jak jsou jednotlivé atomy spojeny, sta¢i mu znat, jaké jsou pozice jednotlivych
atomit v prostoru. V principu existuji dva zakladni typy zapisu molekularni
struktury ve virtualnim prostoru — kartézsky zapis a tzv. z-matice.
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“ xyz — pozice jednotlivych atomi v jednotlivych osach
’ . Pt 0.000 0.000 0.000
l" N 1.700 0.000 0.000

X y z

cay " z-matice — relativni pozice vuci referencnimu bodu
g Pt
N 1.7 1 (rn)
C 1.5 2 120.0 1 (w)
C 1.4 3 120.0 2 180.0 1 (0)
C 1.4 4 120.0 3 0.0 2...
atomu|délka k | uhel k | torze k

Obrazek 1 — Molekularni panacek se sumarnim vzorcem PtCsN,O4Ho a
ukazky jeho pocitacového zapisu v kartézskych soufadnicich a z-matici.

V kartézském zéapise ukladdame pro kazdy atom® 3 soufadnice (x,y,z) vici
referenénimu bodu na soufadnicich (0,0,0). Vzdalenost mezi dvéma atomy je dana
rozdilem mezi vektory téchto dvou atoml. Pro jednoznacny popis molekuly
potiebujeme v 3N soufadnic, kde N je pocet atomu. Kartézsky zapis je
jednoduchy a pouziva se predevsim tam, kde je v systému atomt resp. molekul
hodné a potfebujeme rychle pocitat jejich vzajemné vzdalenosti — typicky
v molekulové dynamice, na kterou jesté ptijde fec.

Zapis v z-matici na to jde jinak — stanovime si referenéni atom’ v molekule a
dalsi atomy k nému pfidavame pomoci definic tzv. vnitfnich soufadnic. Pozici
druhého atomu nasledn¢ definujeme jeho vzdalenosti 7, k referenénimu atomu.
K urceni pozice tfetiho atomu ndm vzdalenosti uz nestaci, ale musime definovat i
tihel & jaky spolu vsechny tfi atomy sviraji. Ctvrty atom musi mit definovan
kromé& vzdalenosti k jednomu z atomid a thlu k dal§imu i torzni thel 6, ktery
definuje vyklonéni atomu zroviny ptedchozich tii atomi. K zdpisu z—matice
potiebujeme jen 3N-6 soufadnic, takze se pouziva tam, kde pracujeme s malym
pocétem atomd, kde je tispora Sesti koordinat stale vyhodn4, ptipadné tam, kde se
snazime analyzovat kiivky podél né&jaké vnitini koordinaty, kterou definujeme
v z-matici. Typicky se z-maticovy zapis pouziva v kvantové mechanice, piipadné
v dokovani.

6 ptipadné jeho jadro, jestlize pouzivame kvantovou mechaniku

7 referen¢ni bod nemusi byt atomem, mtize byt definovan i jinde v prostoru — napiiklad pro
zapis benzenu v z-matici je vyhodné stanovit si referenéni bod ve stfedu aromatického
kruhu. Takto definovanému bodu fikame pseudoatom nebo také dummy atom.
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Drobnou nevyhodou navrhu molekuly v pogitaéi (in silico) oviem miize byt®
to, ze navrzena molekula nemusi realné¢ existovat, nebo byt tzv. ,uvafitelna®.
Napiiklad molekularni panacek z predchoziho obrazku by pravdépodobné
prochézel tautomerizaci a misto hydroxylt by mél na platin¢ koordinované vody a
skupinu NO,. O snadnosti jeho syntézy upfimné pochybujeme.

Proto se do molekuldrniho modelovani na pocitacich ptidavaji fyzikalni
modely, které popisuji chovani jednotlivych ¢astic v systému, a to bud’ na irovni
atomt, nebo piimo elektront. V tomto dilu zistaneme v popisu jen na Urovni
atomu — v tzv. molekularni mechanice.

Molekularni mechanika

Molekularni mechanika se snazi popsat vzajemné interakce mezi jednotlivymi
atomy, at’ uz jsou spojeny vazbami, nebo se jen potkavaji pfi volném pohybu
prostorem. Pfedev§im musime byt schopni popsat, jakou energii ma konformace
nasi molekuly. K tomu musime jednak védét, jak je pospojovana, ale také i jakou
silou drzi pohromad¢ a jakymi silami na ni pusobi jeji okoli. Potencialni energii
molekuly v dané konformaci udava nasledujici rovnice:

E E_ . . +FE

vazebné nevazebné ’ ( )

pot —

pricemz jednotlivé vazebné a nevazebné ¢leny (potencialy) miizeme rozepsat:

>

ENY, =

= §113 o Q

Fpor = 2 @~ -o+2v+ZV\° 5

Q

Energie pnuti Energie ohybhiani Energie deformace =)

vazeh vazehmnyeh uhli torznich xihli ]

- suma pies - suma pies viechty - suha pies viechny (%

w§echiry vazhy razebiné thly torzni thily >
2

>

=

=2

>

Q

£

Energie van der Energie elekhrostatickych 0&])

Waalsovych imterakei interakei ]

- sutna pies viechry - suma pfes viechty g

drrojice atomfl dvojice atomil =

Abychom mohli rovnici pro potencialni energii molekuly skutecné pouZzivat
k modelovani, potfebujeme znat vazebné a nevazebné atomarni parametry —
hmotnosti atomu a jejich vaznost, silové konstanty a délky vazeb, typické thly a
dihedralni uhly a silové konstanty snimi spojené, parcialni naboj, atomarni
polomér a podobné.

8 zv145ts, pokud pracujete s nerudnymi experimentétory. .. :0)
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Nastésti miZzeme atomarni parametry ziskat peclivou analyzou a
porovnavanim experimentalnich dat pro stejné typy atomi. Sbirky téchto
parametrtl se oznacuji terminem znamym ze sci-fi literatury - ,,silova pole* (force-
field). Nazev sice pfipomina obranu kosmickych lodi pfed phasery a torpédy
zakefnych Borgl, Harkonnent ¢i Impéria, ale ve skuteCnosti jde o soubor
silovych konstant pouzivanych pro rovnici (2).

Vazebné potencialy pouzivame pro skupiny atomu, které jsou spolu spojeny
jednou vazbou (vazby), dvéma vazbami (Ghly), ¢i tfemi vazbami (dihedralni,
neboli torzni uhly). Nevazebné potencidly naopak vztahujeme na vSechny atomy,
nebot” se jedna o interakce atomil pies prostor a odpovidaji nestlacitelnosti atomi
(repulze) a jejich vzajemnému elektrostatickému pisobeni (elektrostatika a
disperze). V nasledujicich odstavcich se na jednotlivé ¢leny podivame blize.

Vazby (a trocha repulze)
které drzi jednotlivé atomy u sebe a spojuji je do molekul. Vazby jsou v béznych
molekulach pomérné silné a jejich rozvolnéni je vlastné pomérné vyjimecné. Pro
rozdéleni vazby, totiz musime do systému pfidat dostateCnou energii, abychom
prekonali energetickou bariéru a atomy od sebe mohly disociovat. Nejmensi
energie nutna k prekonani této bariéry se nazyva disociacni energie.

Naproti tomu, pokud bychom se rozhodli atomy k sob€ jesté vic pfiblizovat,
zacnou se elektronové obaly téchto atomti znacné odpuzovat a zabrani tomu,
abychom spojili jadra téchto atomti. Zde se k elektrostatické repulzi stejné
nabitych jader pridava i kvantovd repulzni interakce vychazejici z Pauliho
vylucovaciho principu, coz je jeden ze zakladnich kament kvantové mechaniky.
Vysledkem existence repulze je, ze se atomy drzi od sebe a k jaderné fuzi je
zapotiebi velkych energii dostupnych jen napriklad ve Slunci nebo
v urychlovacich.

Pokud bychom prométovali energii paru atomi v zavislosti na jejich vzajemné
vzdalenosti, byl by vysledkem graf ve tvaru nalevky s obrovskou energii
v blizkych vzdalenostech, kde ufaduje repulze. V rovnovazné vzdalenosti
najdeme minimum potencialni energie a srostouci vzdalenosti znovu roste i
energie, az dojde k disociaci vazby a energie je nulova, tj. atomy uz nic netahne
k sob€ (viz obrazek 2).

.’"*? .. Obrazek 2 — Porovnani vazebnych kfivek pro dva atomy

5 /_l:-!-f-n;:'"‘.'m vyznacujici pozici energetického minima v rovnovazné

o i /" vzdalenosti 7, a vySku bariéry disociaéni energie D,
L = » ™ v pribéhu Morseho potencialu imitujiciho redlny prubeh

kfivky a v harmonickém potencidlu €asto pouzivanému
v molekuldrnim modelovani.

&
Mezijaderna vzdalenost {f)
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Vzhledem k tomu, Ze pfi molekularnim modelovani vétSinou neuvazujeme
disociaci vazeb a naopak se snazime vypocet co nejvic zjednodusit, pouziva se
Casto aproximace harmonickym potencialem (viz rovnice (3)), nebo dokonce
délku vazeb povazujeme za konstantni.

1
E

vazby = E kvazby (’:j

eq\2
—re) 3)

Uhly

Podobn¢ jako vazby se chovaji i thly svirané dvéma vazbami mezi trojici
atomu. Také preferuji rovnovézny thel a zména je moznd pouze pii dodani
dostate¢né energie (viz obrazek 3). Je vhodné dodat, Ze silové konstanty pro
uhlovy potencial v rovnici (4) byvaji o fad mensi nez v pfipadé silovych konstant
vazby v rovnici (3).

£ Obrazek 3 — Ukézka priibshu
_g'_‘-_ vazebného potencidlu  trigonalniho
< uhliku.
£ 1
ll.l_. S~ ] E,,'hez :7kuhe1(a_ao)2 (4)
5 < B

Dihedralni ahly

Dihedralni uhly pouzivame k vyjadfeni energie zavislé na vyklonéni atomu
zroviny uréované tfemi dalSimi atomy. Opét zde promlouva repulze, piilisné
priblizeni atomli se projevi nartistem potencialni energie. Klasickou ukéazkou je
otaceni kolem stfedové vazby v butanu (viz obrazek 4).

Potencialni .
energie AL

‘1 Obrazek 4 — Zavislost potencialni energie na
| W TR rotaci dihedralniho hlu kolem stfedové vazby
, , , pro butan a ukazka konformace ,,anti*.

&0° (g

120 180 120"
Turzm thel

Nejstabilngjsi konformaci butanu je ,anti“ pii dihedrdlnim uhlu 180°. Pfi
pohledu ve sméru stiedové vazby je vidét, ze v této konformaci jsou oba metylové
konce butanu od sebe nejdal. Dale jsou stabilni i konformace ,,gauche®, kdy
nejsou metylové skupiny v zakrytu ani spolu, ani vici vodikim. Z kiivky lze
rozhodnout, které minimum je nejhlubsi, tzv. globalni, a které je pouze lokalni.
Navic z vysky bariér mezi jednotlivymi minimy lze urcit i kinetické vlastnosti —
tj. jak rychle bude dochazet k preskokdim mezi t€émito konformacemi.
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Potencidly dihedralnich whld jsou jednou z hlavnich slozek rozhodujicich
o stabilit¢ jednotlivych konformaci, ale bohuzel se vétSinou nejobtiznéji
parametrizuji, nebot’ se do jejich prib&éhu promitaji i vSechny ostatni potencialy,
jako naptiklad repulze (o nizZ jiz byla fe¢) ¢i nevazebné interakce.

Nevazebné interakce

O nevazebnych interakcich uz byla fe¢ minule, jde predevsim o elektrostatické
interakce. V pfipadé molekularniho modelovani se casto tento typ interakci
zjednodusuje do dvou interakci. Jednak jde o pfimou interakci (nefyzikalnich)
parcialnich néabojt, které pfifazujeme jednotlivym atomtim, abychom popsali
jejich fyzikalni chovani, napi. elektrostaticky potencial. A jednak zahrnujeme i
disperzni interakce, které vyplyvaji z okamzité fluktuace elektronti a pfitahuji
atomy k sobé.

Pro zjednoduseni vypoctu se disperze ¢asto kombinuje s repulzi (o niz byla uz
fe¢ u vazeb, ale kterd samoziejm¢ funguje i mezi atomy, které nejsou spojeny
vazbou). Pouziva se tzv. Lennard-Jonestiv potencial, ktery svym pribéhem
pfipomina vazebnou kiivku z obrazku 2, ale jeji energetické minimum je fadoveé
slabsi. Pres tuto zdanlivou slabost disperznich interakci je jejich hlavni silou
mnozstvi a spolupodileji se na soudrznosti molekul v kapalinach a dokonce udrzi
na skle gekona, jak je vidét na nasledujicim obrazku.

Obrazek 5 — Gekon na skle drzi
pomoci velmi jemnych keratinovych
chloupklli (ma jich na kazdé pacicce asi
500 000), které maji dohromady
obrovsky povrch.

Jednotlivé chloupky drzi na skle
pomoci van der Waalsovych interakci
(dalsi oznaceni disperznich sil)

Keller et al. Nature (2000) 405, 681-685

Mix vazebnych a nevazebnych interakci popisujici potencidlni energii
molekuly umoziuje rozliSovat, jak moc je dotyéna molekula stabilni, podobné
jako jsme si to uvedli v piipadé konformaci butanu.

Navic miZeme vypocitat i sily, které na jednotlivé atomy plsobi. Posunem
atomt podél sil mizeme zmenSovat potencialni energii molekuly tak dlouho, az
budeme mit molekulu v optimalni konformaci. Problém je v tom, Ze jednotlivé
sily jdou cCasto proti sob¢, a tak se vztah mezi pozicemi atomt a energii dost
zaSmodrchava. Vysledkem pak je zvrasnény povrch potencialni energie, na
kterém hledame globalni minimum (viz obrazek 6).
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Obrazek 6 — povrch potencialni energie (PES)
v ptipadé skladani proteind, tzv. protein funnel. Na
PES existuje mnoho lokalnich minim, ale pouze jedno
globalni, kterému odpovida jeho funkéni struktura.

Nanestésti v pribéhu optimalizace mizeme uviznout i v lokalnich minimech.
K tomu, abychom neoptimalizovali jen do lokalniho minima, musime mit néjaky
nastroj, jak ptekonat jednotlivé bariéry mezi minimy a tzv. ,projit fazovy
prostor. Jednim z takovych nastrojt je molekularni dynamika.

Molekularni dynamika

Zatimco molekularni mechanika pracuje pouze s potencialni energii,
molekularni dynamika pfidava i kinetickou energii, kterd se pocita z rychlosti
jednotlivych atomu ¢i molekul. Diky kinetické energii mizeme piekonavat
bariéry na povrchu potencialni energie. Molekuly se v molekularni dynamice
rozpohybuji a my nasledné simulujeme skute¢ny pohyb atomu v systému, coz ma
velké mnozstvi aplikaci, kdyz se snazime pochopit, jak véci funguji a jaké maji
fyzikalni vlastnosti.

Molekularné dynamicka simulace zacina tim, Ze si z pozic atomul vypocitame
jejich potencidlni energii a urcime, jaka sila plisobi na ten ktery atom. Navic
kazdému atomu pfidélime nahodnou rychlost tak, aby distribuce rychlosti
odpovidala Maxwell-Boltzmanovu rozdéleni pro teplotu, pfi které hodlame
simulovat nas systém.

Poté ptedpokladame, ze pro urcity velmi kratky cas, tzv. integracni krok, jsou
sily a rychlosti konstantni a spoc¢itame, jak se zméni rychlosti atomd ptisobenim
sil dle rovnice (5), a kam se atomy posunou dle rovnice (6). Nasledné¢ musime
znovu spocitat, jak se zménily sily pisobici na kazdy atom a provedeme dalsi
krok, tedy znovu upravime rychlosti dle novych sil a opét posuneme atomy a
zaznamenavame jejich pozice v Case do tzv. trajektorie.

v.(t+A)=v (t)+a, () At 5)
x(t+At) = x(t)+v () -At+a (1) A, (6)
kde x(#) je ptivodni poloha v Case ¢, v,(f) a a,(¢) jsou rychlosti a zrychleni (dané

pusobenim sily) v Caset, a x(t+Af) a v, (t+Af) je nova poloha a rychlost po
integracnim kroku o délce Az.
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Integracni krok musi byt kratsi nez nejkratsi pohyb v systému, coz byva pohyb
nejlehéich prvkd — typicky vodikd. Bézné se proto pouzivaji integracni kroky
v tadech femtosekund (10" s). BohuZel to nas znaéné omezuje v tom, jak dlouhé
Casové Skaly muzeme simulovat. VétSina relevantnich jevil pro chemii naseho
svéta se ale déje v fadech sekund az hodin, takZe abychom né&jaky takovy dgj
popsali, museli bychom nasimulovat 1 000 000 000 000 000 integracnich krokt a
to je pii fadove tisicich atomech v systému na soucasnych pocitacich jednak
,,neupocv:itatelné“9 a také ,,neulozitelné'’. Simulujeme tedy jen to, co je mozné
(dnes tadove stovky nanosekund), a ukladame pozice jen po urcité dobé (napf.
v tadech desitek pikosekund).

Molekuldrné dynamické simulace nam i tak pomahaji pochopit, jak se
atomarni systém chova v Case, a diky detailnimu pohledu pomahaji vysvétlit
experimentalni zjisténi.

Zavérem

V tomto dilu seridlu jsme se zaméfili na metody molekularniho modelovani,
které pracuji s jednotlivymi atomy, at’ uz jde o molekuldrni mechaniku, ¢i
dynamiku. Ob& metody se dnes masové pouzivaji, protoZze popsané rovnice jsou
velice jednoduché. S pomoci molekularni grafiky napomahaji mnoho experimenti
pochopit a soucasné i navrhovat experimenty nové. V pristim dilu se naopak
zameiime na chovani elektronti a pomoci kvantové chemie zvladneme modelovat
i vznik vazeb, a tedy i chemické reakce.

Literatura

Manual simula¢niho baliku GROMACS — www.gromacs.org

Abyste vidéli rozdil mezi optimalizaci struktury molekularni mechanikou a
molekularni dynamikou, pfipravili jsme pro vas videa nasimulovand témito
technikami s panackem z obrazku 1. Videa naleznete jak na strankach KSICHTu
— www.ksicht.natur.cuni.cz , tak na naSem YouTube kanélu.

’ Napt. pro simulaci s 24 000 atomy jsme schopni spocitat vroce 2011 ,,pouze® cca
43 ns/den na stroji AMD Opteron 6168 1,9 GHz s 48 CPU jadry.

1% Pro ulozeni 24 000 atomd potiebujeme pro kazdy ulozeny snimek z trajektorie alespon
3 byty na jeden atom (3 soufadnice), tedy jeden snimek by zabiral v paméti 72 kB. Pokud
bychom chtéli ulozit trajektorii pro jeden den v kazdém integraénim kroku po 2 fs, tak
musime uloZit cca 1,6:10'* B tedy 1,45 TB a trajektorie pro 1 ms simulaci by zabrala
3,6:10'° B tedy 3,2 PB, coz je zhruba desetina diskové kapacity ulozené na serverech
Facebooku v bfeznu 2011 (viz. Moving an Elephant: Large Scale Hadoop Data Migration
at Facebook - http://www.facebook.com/note.php?note_id=10150246275318920).
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