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Nejstar$i semiempirickou metodou je tzv. Hiickelova metoda navrzena
Erichem Hiickelem jiz v roce 1931. Lze ji bohuZzel pouzit pouze pro vypocty
konjugovanych = elektroni a jeji prvnim pouzitim byla predikce barevnosti
navrhovanych pigmentl. Posléze byla Hiickelova metoda rozsifena v roce 1963
Roaldem Hoffmannem i pro vazebné o elektrony v jednoduchych vazbach.

Mnoho semiempirickych metod parametrizoval spoludrzitel Nobelovy ceny za
chemii z roku 1998 John A. Pople'' - INDO, NDDO i kdyZ se tyto metody dnes
jiz zfidka pouzivaji. Semiempirické metody se nicméné daji pouzit i k predikci
excitovanych stavi a tim také k predikci spekter — pak se jedna o metody ZINDO
a SINDO. Daleko casté&ji se ale pouzivaji metody, které byly parametrizovany
proti experimentalné zjisténym sluCovacim teplim, dipélovym momentim,
ioniza¢nim potencialim a krystalovym geometriim — jedna se o metody MINDO,
MNDO, AM1, PM3 a PM6.

Nicméné semiempirické metody funguji pouze tehdy, pokud jsou pouzivany
na vypocty pro molekuly podobné tém, na které byla dotyéna semiempiricka
metoda parametrizovana. Jinak nelze bez porovnani s experimentem urcit, zda pro
nové molekuly bude viibec fungovat, a to je nejvétsi slabinou téchto metod.

Zavérem

V tomto dilu seridlu jsme se zaméfili na metody kvantové chemie. Tyto
metody se dnes pouzivaji vSude tam, kde se snazime pochopit reakce, protoze pfi
reakcich dochézi k vymén¢ elektronti mezi jednotlivymi atomy, a proto musime
tyto elektronové déje byt schopni popsat. V piistim dilu se zamétime ptiklady
pouziti teoretické chemie a ukazeme si, jak a kdy se o pouziti jednotlivych metod
uvazuje.

Literatura

http://en.wikipedia.org/wiki/List_of quantum_chemistry_and_solid-
state_physics_software - rozcestnik mezi programy pro vypocty v kvantové
chemii s uvedenymi licencemi a metodami

Video optimalizaci struktury zndmého panacka pomoci metod kvantové
chemie naleznete na www.youtube.com/kanalKSICHTu.

"Jde také o tviirce nejznaméjsiho programového baliku na vypocet kvantové chemickych uloh —
Gaussianu (dnes ve verzi Gaussian09 — www.gaussian.com )
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Korespondenéni seminaf

probihé pod zastitou

Prirodovédecké fakulty Univerzity Karlovy
Hlavova 2030

128 43 Praha 2

Mili pfriznivci chemie i ostatnich prirodovédnych obora!

Pravé drzite v rukou zadani tiloh Korespondenéniho Seminare Inspirovaného
Chemickou Tematikou, KSICHTu. Uz desatym rokem pro vas, stiedoSkolaky,
KSICHT pfipravuji zaméstnanci a studenti Prirodovédecké fakulty Univerzity
Karlovy, Vysoké skoly chemicko-technologické v Praze, Pfirodovédecké 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¢ reSit 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 pofaddame 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 podatfilo 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 suse 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 pfinasi 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 jednodusiho! 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, Ze nemiizeme povazovat za spravné néco, co
nelze precist.

V piipadé€, Ze posilate ulohy pres 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 Citelnd. 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 radgji vice nez méné, protoze se mize stat, ze za
strohou odpovéd nemizeme dat témer zadné body, ackoli je spravna. ReSeni

! http://ksicht.natur.cuni.cz/prihlaska
? http://ksicht.natur.cuni.cz/odeslani-reseni
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(proto ab initio) a vyuZzivaji k vypoctu vlnovou funkci (WFT). Znacného
zjednoduseni a zrychleni vypoctu lze dosdhnout tim, ze misto vlnové funkce
pracujeme s elektronovou hustotou, ktera je druhou mocninou elektronické vinové
funkce.

5) Metody na zakladé vypoctu elektronové hustoty (DFT)

Metody DFT jsou popularni ve fyzice pevného stavu jiz od 70. let 20. stoleti.
Nicméné v kvantové chemii se zacaly uplatiiovat az o mnoho let pozdéji a dodnes
jsou méné presné a zejména méné spolehlivé, nez metody zalozené na vlnové
funkci.

DFT metody jsou zaloZeny na dvou teorémech od panti Hohenberga a Kohna.
Prvni H-K teorém predpokladd, ze vlastnosti zakladniho stavu mnoha
elektronového systému jsou jednoznacné uréeny elektronovou hustotou, ktera je
funkci prostorovych soufadnic x, y a z. Tim se zna¢né zjednodusuje problém, kdy
uz nepracujeme s 3N prostorovymi soufadnicemi pro jednotlivé elektrony, ale
pouze se tfemi soutadnicemi.

Druhy H-K teorém definuje funkcional energie E[p] a dokazuje, Ze jeho
minimum odpovida zakladnimu stavu molekuly, pokud se omezime na fyzikalné
pripustné elektronové hustoty. Tento teorém tedy zavadi do metod DFT variacni
princip.

Nicméné otazkou i dnes zlstava, jak ma vypadat spravny funkciondl energie.
Nejéastéji se pouzivaji funkcionaly v ramei tzv. Kohn—Shamovy metody'’, ktera
podobné jako HF metoda pro WFT ptedpoklada, ze se neinteragujici elektrony
pohybuji v efektivnim poli tvofeném ze vSech jader a ostatnich elektrond.
Soucasny vyvoj na poli DFT metod hleda takové funkcionaly, které by byly
schopny v ramci funkcionalu, nebo pfidavanim empirickych parametri popsat i
vzajemné efekty jednotlivych elektrond.

6) Semiempirické metody

S empirickymi parametry se setkame i v pfipade¢ tzv. semiempirickych metod.
Ty jsou zalozeny na HF metod¢. Pro snizeni vypocetni narocnosti se zde fada
¢lentl zanedbava ¢i zjednodusuje pomoci empirickych parametra, takze vysledny
vypocet je velmi rychly. Aby vypocty zcela neztratily na presnosti, jsou empirické
parametry nafitované na experimentalni hodnoty, takze posléze dobie reprodukuji
experimentalni data pro podobné molekuly jako pro ty, pro které byly
parametrizovany.

' Walter Kohn za ni byl v roce 1998 ocenén Nobelovou cenou za chemii.
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funkce ma tvar jednoho antisymetrizovaného soucinu obsazenych molekulovych
orbitall, ale je linearni kombinaci v§ech moznych takovych soucinti. Mame tedy
prispévky i od molekulovych orbitall, které jsou na jednoelektronové trovni
virtualni (tj. neobsazené). To, co v rozvoji nezndme, jsou opét rozvojové
koeficienty, které mizeme najit opé€t pomoci variaéniho principu minimalizaci
energie. Vyhodou je, Ze takto ziskame principielné piesnou energii (v ramci dané
baze, BOA, nerelativistického priblizeni, atd.). Nevyhodou je vypocetni
narocnost, ktera roste exponencialng s velikosti molekuly a pro systémy vétsi nez
feknéme 20 elektrontd ve 20 orbitalech je pfili§ vysoka.

My ale nemusime vzit do rozvoje vSechny mozné pfispévky, ale omezit se jen
molekulovych orbitald hraji nejvétsi roli ty, které obsahuji pouze malo virtualnich
orbitald, tj. malo excitované. Omezenim rozvoje pouze napf. na sou¢iny mono- a
biexcitovanych orbitalti ziskame metodu (tzv. CISD), kterou miizeme pouzit i pro
vyrazné vetsi systémy.

3) Moller Plessetova poruchova metoda (MP)

Princip MP metody byl jiz popsan v predchozi ¢asti. Jako neporuseny systém
vezmeme vinovou funkci vypocitanou HF metodou. Poruchou je pak rozdil mezi
presnou elektron-elektronovou repulzi a jejim piiblizeni v ramci stfedniho pole.
kritériem je mocnina, ve které porucha vystupuje. Ta je dle pfedpokladti mald, a
tak by jeji vyssi mocniny mély postupné vymizet. Metoda neni variacni, ale na
rozdil od neuplné CISD metody dava spravnou zavislost energie na velikosti
systému.

4) Metoda vazanych klastra (CC)

Metoda vazanych klastri obsahuje prvky pouzité v CI i MP. VInova funkce je
zde uvazovana v exponencialni formé. Aby bylo mozné spocitat rozumné velké
diky exponencidlnimu tvaru se nam ve vlnové funkci objevi i prispévky od
vyssich excitaci, coz vede k vyssi pfesnosti oproti CISD. Stejné jako u poruchové
metody se nicméné nejedna o variaéni metodu, a tak na vSech urovnich dava
spravnou zavislost energie na velikosti systému.

Na tomto misté je vhodné zminit, Ze tuto metodu do kvantové chemie zavedli
Jiti Cizek a Josef Paldus °.

Vsechny ptedchozi metody patii do skupiny tzv. metod ab initio vinovych
Sfunkci, nebot k jejich pouziti nevyuzivame Zzadnych empirickych parametra

% J. Cizek J. Chem. Phys. 45, 4256 (1966); J. Paldus, J. Cizek, I. Shavitt Phys. Rev. A 5: 50-67 (1972).
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vypracovavejte samostatné, nebot’ pti spolecném feSeni se spolufesitelé podéli
o ziskané body rovnym dilem.

Tipy a triky

Pro kresleni chemickych vzorci 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 tloha vice autord, piSte
prvnimu uvedenému.

Errata

Ve druhé sérii v uloze 4 v otazce 1 jsme po vas chtéli napsat reakci zelezitych
iontl a manganistanovych iontd. Tyto ionty spolu samoziejmé nereaguji, $lo
o fadéni tiskaiského Sotka, jak mnozi poznali. Spravné se mélo jednat o reakci
zeleznatych iontl a manganistanovych iontd, na coz jste téméft vSichni pfisli.

Tiskatsky Sotek si také pohral s Cislovanim otazek v uloze 2, které samoziejmé
mely zacinat ¢islem 1, nikoli 6.
Termin odeslani 3. série

Série bude ukoncena 27. unora 2012. VyfeSené ulohy je tfeba odeslat
nejpozdéji v tento den (rozhoduje datum posStovniho razitka, ¢i ¢as na serveru
KSICHTu).

? http://ksicht.natur.cuni.cz
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Uvodnicek
Drahé tesitelky, drazi fesitelé,

nékdy mi pripada, jako by lidé méli tendenci hodnotit vSe kolem nas pouze ze
Spatného, pesimistického, zkratka z negativniho uhlu pohledu. Kdekdo je dnes
neomaleny nemrava a nestydaty necita. Kdy jste ale naposledy slyseli nékoho o
n¢kom prohlésit, Zze je omaleny a stydaty? Lidé tecni, japni a nechavi jako by
zcela zmizeli. Rozhodl jsem se proto s timto trendem néco udélat. Chtél bych vam
proto misto obvyklého tvodniku poprat, abyste netrpéli zddnym neduhem, tak
Castym pro toto zimni obdobi a pofidili si rad€ji misto n&j radéji n&jaky pekny
duh. Napftiklad ony tolik blahodarné Stovice. Preji vam také, aby vSechny 1zi,
které zaslechnete, byly pouze horazné a vsichni lidé kolem vas byli pouze rvozni
doukové s ptistojnym chovanim andrtalce.

Chtél bych vas také poprosit, abyste v ramci podpory tohoto pozitivniho
trendu byli pfi feSeni KSICHTu, ale i ve svém osobnim Zivoté co nejméné zlomni
a zdolni, protoze zkuSenost fikd, Ze pokud je clovek dostatecné posedny a
motorny, jsou nakonec vSechny problémy dozirné.

za autorsky kolektiv,

Honza Havlik
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zaklad a plsobeni Mésice redukovat na neékolik drobnych korekei - napft. pfiliv a
odliv.

Jak mizeme poruchovou metodu pouzit pro atomy a molekuly? Prvnim
napadem by mohlo byt vzit repulzi elektront - tj. problematicky ¢len
hamiltonianu - jako poruchu. Ale postupovat takto neni praktické. Poruchova
metoda funguje dobfe, kdyZ je porucha mala. V naSem piipadé je ale velikost
poruchy srovnatelna s velikosti sil v neporuseném systému. Co tedy mulizeme
délat? Jak bylo popsano vySe, mizeme pouzit koncept stiedniho pole jako
neporuseny systém, vzit rozdil mezi skute¢nymi interakcemi elektront a stfednim
polem jako poruchu a pouzit poruchovou metodu k vylepSeni popisu orbitalniho
modelu.

Typy kvantovych vypocetnich metod

Jak jste si urCit¢ vSimli, zatim byla fe¢ pouze o zakladnich konceptech.
V nasledujici ¢asti textu se zaméfime na popis bézné pouzivanych kvantové
chemickych metod.

1) Hartree-Fockova (HF) metoda.

Hartree-Fockova metoda je nejrozsifenéjsi kvantové chemickou metodou.
Vyuziva se bud’ sama o sob&, nebo (vyrazné castéji) jako prvni krok pro dalsi
metody. Hartree-Fockova metoda vyuziva veétSiny aproximaci zminénych
v predchozi ¢asti: Born-Oppenheimerovu aproximaci, aproximaci sttedniho pole a
v praktickych implementacich i pouziti kone¢né baze. Jedna se o variacni metodu,
tj. energie ziskana z HF je vzdy vys$i nez ptfesna. Variacni princip je tu rovnéz
pouzit k hledani vinové funkce. V dasledku pouziti aproximace stfedniho pole ma
vlnova funkce tvar jednoho (antisymetrizovaného®) soudinu obsazenych
molekulovych orbitald. Variani princip pak zajisti, Ze nejlepsi kombinace
atomovych orbitald zkombinovanych do molekulovych orbitali (dle MO-LCAO)

v

minimalizovat energii.

HF metoda se da pouzit napfiklad na hledani optimalnich geometrii, ptipadné

metoda je bohuZzel naprosto nepouzitelna pro popis mezimolekulovych interakei.
2) Metoda konfiguracni interakce (CI)

CI metoda je koncepcné nejjednodussi z metod jdoucich nad rdmec HF. Jedna
se opét o variaéni metodu. Narozdil od HF ale nepfedpokladame, ze vlnova

8Antisymetrizace vychazi z Pauliho vylu¢ovaciho principu, tj. z podminky, Ze na jednom misté
nemuze byt vic nez 1 elektron.
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zjednodusit thlovou ¢ast vodikovych funkci a ziskat tak tzv. Stokesovy funkce.
Dalsi mozné zjednoduseni predstavuji tzv. Gaussovské funkce, které sice
neposkytuji fyzikalné spravny popis v okoli jadra, ale daleko snadnéji se s nimi
pocitd. V praxi se Casto vyplati linedrni kombinace Gaussovskych funkci
provedena tak, aby dohromady tvofily pfiblizné fyzikaln€¢ spravnéjsi
Stokesovskou funkci.

Pii hledani vinové funkce mlizeme dale vyuzit nékolik trikli. V tomto serialu
se zminime o dvou: o varia¢nim principu a poruchové metode¢.

Variacni princip
Variaéni princip vychazi z toho, Ze stfedni hodnota energie pro jakoukoliv
pribliznou vlnovou funkci je vétsi nebo rovna energii zakladniho stavu.

Tvwr

kterém se molekula nachazi.

Pro¢ tomu tak je? Stfedni hodnota je vazeny prumér vlastnich hodnot
pravé energie zakladniho stavu (Eg). A kdyZ pocitime vazeny primér z Cisel
vétsich ¢i rovnych E, tak i primér je vétsi nebo roven E, zakladniho stavu.

K ¢emu nam variaéni princip je? Zvolme nasledujici strategii: zkusime
uhodnout vlnovou funkci a spocitime pro ni stfedni hodnotu energie. Podle
variatniho principu je tato energie vyssi nebo rovna hledané energii E,. Pak
zkusime hadat znova a znova a pokazdé spo¢itame stfedni hodnotu energie. Cim
nizsi bude, tim bliz jsme cili. Hledani vilnové funkci jsme tedy zjednodusili na
minimalizaci energie, a to at’ uz metodou pokust - jak je naznac¢eno vyse - nebo k
odvozeni novych rovnic pro vlnovou funkei.

Poruchova metoda

Poruchova metoda umoznuje hledat pfibliznou vlnovou funkci a energii pro
hledany, tzv. poruseny systém, paklize je znamo feseni pro zjednoduseny systém,
tzv. neporuseny. Rozdil mezi porusenym a neporusenym systémem, resp. presnéji
jejich hamiltoniany, nazveme poruchou. O té predpokladame, Zze je mala.
Porusenou vinovou funkci a energie pak ziskavame ve formé korekci.

Pro ptedstavu uvazujme soustavu Slunce - Zemé - Mésic (poruSeny systém) a
studujme pohyb Zemé na trovni klasické fyziky. Jedna se o pohyb tii téles, ktery
presné analyticky fesit nelze. Co ale feSit umime, je spocitat pohyb Zemé okolo
Slunce (neporuseny problém). Pii tom ale zanedbavame silové piisobeni Mésice
na Zemi (porucha). Je to dobry pfistup, resp. je nami zvolend porucha dostatecné
mala? Mésic je o mnoho a mnoho tadi leh¢i nez Slunce a i jeho silové pisobeni
na Zemi je daleko slabsi. Tim padem mtizeme vzit pohyb Zemé& okolo Slunce jako
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Zadani uloh 3. série 10. roéniku KSICHTu

Uloha ¢&. 1: Slovni fotbal (6 bodii)
Autorka: Pavla Perlikova

Vite, jak poznate chemika? No prece podle bileho plaste!
A vite, jak poznate KSICHTiho chemika? No piece podle toho,
Ze je hravy! Zde je diikaz.

Honza a Jirka se potkali na autobusové zastavce. Aby jim cekani rychleji
ubého, rozhodli se, Ze si zahraji slovni fotbal. A ne ledajaky - chemicky! Po
chvilce ale zjistili, ze skladat za sebe chemické terminy je moc jednoduché. ,,Vi§
co, budeme ta slova jenom popisovat. Druhy to slovo bude muset uhodnout a
vymyslet dalsi slovo, které bude mit prvni pismenko stejné, jako bylo posledni
pismenko v predchozim sloveé. Urcité to bude zabavnéjsi, navrhl Honza. ,,Tak
jo, souhlasil Jirka, ,,vykopavam!“ A uz to jelo.

J: ,,Seminaf s olefinem v logu (A).“

H: ,,Disacharid z glukézy (B).*

J: ,, Tricyklicky uhlovodik poprvé izolovany z hodoninské ropy (C).*
H: ,,Céstice vznikajici radiaktivnim rozpadem atomu '°F (D).*

J: ,,Vonik (E).*

H: ,,Stereoisomer, ktery neni opticky aktivni (F).”

J: ,,101 325 Pa (G).”

H: ,,Latka vznikajici redukei ketonu pomoci NaBH, (H).*

J: ,,Ttida elementarnich ¢astic, mezi které patii elektron (I).

H: ,,Svédska vesnice, podle které byly pojmenovany &étyfi prvky (7).«

1. Napiste slova A-J.

2. Stejné jako jsou KSICHTI chemici hravi, tak jsou autofi tloh $touravi. Zde je
dikaz. Odpovézte na otazky, které se tykaji slov A-J.

a) Kdo pro tento seminar vytvofil nejvice uloh?
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b) Jak tento disacharid reaguje s Tollensovym ¢inidlem?

¢) Kdo tento uhlovodik jako prvni ptipravil chemickou syntézou?

d) V jaké lékatské zobrazovaci metods se pouziva rozpadu izotopu '*F?
e) Od které slou¢eniny je odvozen obrozenecky nazev tohoto prvku?

f) Kdo jako prvni rozdélil opticky aktivni stereoizomery kyseliny vinné?

g) Jaky je standardni tlak podle ITUPAC (Mezinarodni unie pro Cistou a
uzitou chemii)?

h) Co vznikne redukci ketonu acetofenonu zinkovym amalgamem
v prostiedi kyseliny chlorovodikové?

i) Kdo objevil elektron?

j)  Ktery dalsi prvek byl pojmenovan podle svédského mésta?

3. KSICHTi chemici maji hravost, KSICHTi{ autofi $touravost... Ale co ma
KSICHT? Odpovéd hledejte mezi pismeny slov A-J. Kazdé slovo v sobé
ukryva nanejvy§ jedno pismenko tajenky, pravdépodobnost vyskytu
tajenkového pismena ve slové je 80 %. Pismena maji ve vSech slovech stejnou
pozici, tajenka se ¢te shora dolt.
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To zni velmi jednoduse a zarucené to vede k obrovskému zjednoduseni. Kde
je tedy zakopan pes? Problém je v tom, ze elektron-elektronova repulze je prilis
vyznamna na to, abychom ji mohli zanedbat. Kdybychom to udélali, ziskame
model, ktery nema se skute¢nosti mnoho spoleéného. Jak z toho ven? Kli¢ k
tspéchu je namisto zanedbani interakce elektront jeji nahrazeni interakei jednoho
elektronu s primérnym (stfednim) polem ostatnich elektronti. Tim docilime toho,
ze nase sila je (alespon formaln¢) jednoelektronova a mizeme tedy piejit k feSeni
pohybu pro jedinou ¢astici. Soucasné jsme ale zahrnuli velkou ¢ast odpuzovani
elektrontt do modelu, a proto vysledky daleko 1épe odpovidaji skutecnosti.

Reseni Schrodingerovy rovnice II - jedna ¢astice

Stale nam zbyva ukol vyftesit Schrodingerovu rovnici pro jednu castici. Je
tieba pfiznat, Ze pro drtivou vétSinu systémi ji stale nelze fesit analyticky, a je
proto tfeba hledat jiné cesty. Velmi oblibenym postupem je pouzit tzv. rozvoj
hledané vinové funkce do pfedem dané mnoziny funkci, tzv. bdze. Pro¢ je tento
postup uZite¢ny? Reseni diferencialnich rovnic je pomérné obtizné. Daleko
jednodussi je pro pocitace feSit obyCejné algebraické rovnice. Jestlize hledame
vinovou funkci ¥; ve tvaru linearni kombinace skupiny pfedem danych znamych
funkei , redukuje se nam ukol jen na nalezeni rozvojovych koeficientll c,;
u jednotlivych bazovych funkci.

=cpxt Xt tex, 2

Jak velkou chybu takové pfiblizeni zplsobi? To zalezi na okolnostech.
Matematika umi dokazat, ze baze mtze byt uplna, tj. takova, Ze v ni jsme schopni
vyjadtit libovolnou funkci (podobné jako kazdy 3D vektor lze vyjadtit pomoci
baze x, y, z). Bohuzel, uplnd baze je nekonecn¢ velkd. Proto je tieba opét
zanedbavat a vybrat bazi konecnou. Vyhodou, kterou mame, je, ze mizeme pouZit
fyziku jako zaklad pro volbu této baze - a sice jednoelektronové funkce pro
vodiku podobné atomy — tzv. vodikové funkce.

Tim padem pak hleddme jednoelektronové funkce pro molekulu - tj.
molekulové orbitaly’ - jakozto linearni kombinaci orbitalti atomovych (LCAO).

Tento piistup je zakladem znamé teorie molekulovych orbitala (MO).

Nicméné vodikové funkce jako zakladni stavebni prvek MO-LCAO rozvoje
jsou zbytecné slozité pro vypocet — problémem naptiklad je, Ze jsou komplexni.
Je snahou usetfit na poli bazi tak, aby se s nimi jednoduSe pocitalo. Nejdiive Ize

7 Orbital je prostor, ktery je mozné obsadit parem elektronti s opa¢nymi spiny o urcité energii.
Orbitaly mohou byt bud’ obsazené, zpola obsazené, nebo neobsazené (virtualni). Virtualni orbitaly
predstavuji prostor, do kterého by se mohl elektron excitovat, a pokud je molekula v zdkladnim stavu,
maji vyssi energii nez obsazené orbitaly.
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Nevyhodou ale je, Ze narocnost takového postupu roste velmi rychle
(exponencialné) s poctem Eastic.

Predstavit si to miizeme nasledovné: budeme popisovat systém na mfiizi, kde
kazdému rozméru piifadime pevny pocet bodd. Kazda ¢astice - elektron ¢i jadro -
ma tfi soufadnice (x, y, z). Pro N ¢astic mame tedy dohromady 3N soutadnic.
Napiiklad molekula kysliku, coz je velmi mald molekula, ma 2 jadra a celkem
16 elektronti. Pokud pak pro kazdou soufadnici pouzijeme 10 bodi, coz urcite
neni mnoho, potfebujeme 10 eudnicepocet &istic) — 16BN = 10318 = 105 hodi miizky,
coz je zcela mimo moznosti pocitacl jak soucasnych, tak i v dohledné dob¢
dostupnych.

Chceme-li tedy fesit Schrodingerovu rovnici pro trochu vétsi a zajimavejsi
molekuly, nevystatime si uz s presnym feSenim a musime zalit pracovat
pfiblizng. Cim vic a &im obratnéji budeme zanedbévat nedilezité piispévky, tim
veétsi systémy budeme moci zkoumat za cenu snizujici se presnosti takového
vypoctu. Samoziejmé, snazime se pouzivat takové aproximace, které vedou k co
nejmensi ztraté presnosti a souc¢asné k co nejvetsim systémim (tedy pod zndmym
rozpoc¢tovym heslem ,,co nejvice muziky za co nejmén¢ pencz™).

Aproximace aneb je ti‘eba védét, co zjednoduSujeme

Jednim z nejpouzivanéjsich piiblizeni je takzvana Born-Oppenheimerova
aproximace (BOA). BOA ndm umoznuje oddélit pohyb elektroni od pohybu
jader. Elektrony jsou o tfi a vice fadt leh¢i nez jadra, a proto se pohybuji fadove
rychleji. Miizeme tedy ocekavat, ze elektrony zareaguji na zménu polohy jader
skoro okamzité, zatimco jadra né&jaké pohyby elektroni budou obtézovat
minimalng. V praxi tedy v ramci BOA fe§ime pohyb elektront pro jadra stojici
v jedné konkrétni poloze a to opakujeme pro ruzné polohy jader. Vysledkem pak
hyperplocha potencialni energie (HPE) - tedy zavislost (elektronické) energie na
poloze jader. Nasledné miizeme studovat pohyb jader po HPE. Tato aproximace
funguje vyborné€ co se pfesnosti tyka a pouziva se v drtivé vétsiné metod kvantové
chemie. Potiz je ale v tom, ze zdaleka nestaci k pozadovanému snizeni vypocetni
narocnosti.

Dalsim dulezitym konceptem je model nezdvislych édstic. Divodem, proc
totiz nemlizeme najit analytické feSeni, je pfitomnost odpudivych sil mezi
elektrony. Interakce mezi elektrony je ze své podstaty parova a jeji pfispévek
k energii odpovida souctu prispévku vsech moznych dvojic elektronii v systému.
Proto je nelze rozdélit na ptispévky, z nichz kazdy odpovida jednomu elektronu.
Kdyby to mozné bylo, dal by se problém pohybu N elektronti rozdélit na
N nezavislych jednoelektronovych problémt (odtud nazev model nezavislych
¢astic). A Schrodingerovu rovnici pro jeden elektron mizeme vyftesit, at’ uz
(v n€kterych ptipadech) analyticky nebo numericky.
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Uloha ¢&. 2: Cool pokusy (10 bodi)
Autofi: Ludék Mika, Jan Barton

Stejné jako kazdy rok, i tentokrat jsme pro vas
chteli pripravit praktickou ulohu, tedy pokus, ktery
byste si mohli udélat u vas doma. Bohuzel se pomérne

vevr

_ nic z piivodni myslenky. Pokusy jsme udélali u nds
2% laboratoFi a zaznamenali na kameru. Ted je tedy na
vas videa zhlédnout a vysveétlit, co se pri pokusech délo.

=" na laboratorni vybaveni. Rozhodli jsme se ale neslevit
% =

Pokus prvni

http://youtu.be/2t024XyCiBs

1. Jakou teplotu ma kapalina v nadob¢&?

2. Na co se pouziva v prumyslu/bézném Zzivoté kapalny dusik? Uved'te alespon
tii ptriklady.

3. Pro¢ klouze kiida po stole téméft bez tieni? Jak se dany jev jmenuje?
4. Proc¢ z gumové hadice stiika dusik?
5. Pro¢ gumova hadice zkiehla?
Pokus druhy
http://youtu.be/JgGSOREkVCc

6. Co je kapalina, ktera kondenzuje na plechovce? Uved’te diivod, pro¢ tomu tak
mize byt.
Pokus treti

http://youtu.be/Iks8cAS2eUM

7. Jaky plyn je v tlakové lahvi? Kde byste se s témito lahvemi v béZzném zivoté
mobhli setkat?

8. Jakou teplotu ma kapalina ve zkumavce? Je myslena teplota chvili po vytazeni
z kapalného dusiku, kdy se teplota ustali.

9. Proc¢ se kapalina lepi k magnetu? Své tvrzeni podlozte néjakym rozumnym
(chemickym) vysvétlenim.

10. Pro¢ je kapalina svétle modra?
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11.Jak se oznacuji vybusniny, ve kterych se jako jedna ze slozek pouziva pravé
ona namodrala kapalina? Jak funguji?

Pokus ¢tvrty
http://youtu.be/H-uhIAzrWbc

12. Cim je zptisobena bila mlha?
13. Proc¢ se fenolftalein odbarvil?
14. Co je to superkriticky CO, a na co se pouziva?
Pokus paty
http://youtu.be/rdoUbwqcjNk

15. Popiste chemickou rovnici, co se ve zkumavce stalo po pfihozeni sodiku. Cim
je zptisobena modra barva?

16.K ¢emu se v chemii tento roztok pouziva?

17. Cpavek Ize jednoduse zkapalnit. Jak se tato vlastnost épavku v bézném Zivotd
vyuzivala (a vyuziva)?

Pokus Sesty
http://youtu.be/4ytBJvR5rI8

18. Jaka latka vznikla ochlazenim kysliko-vodikového plamene? Vysvétlete, kde
se tam bere.

19. Kde v domacnosti byste tuto latku nasli?

20. Jak byste pfipravili tuto latku v laboratofi? Jak se vyrabi primyslove?

P. S.: VSechna videa také muzete najit na KSICHTim kanélu (kanalKSICHTu) na
Youtube.
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Jediné, co v principu potiebujeme pro sestaveni Schrodingerovy rovnice, je
proto znalost protonovych ¢isel a hmotnosti atomit v molekule, jejich vzajemna
vzdalenost a k tomu nékolik univerzalnich konstant jako je naboj elektronu a
Planckova konstanta. Pak uz staci jen rovnici vyiesit a z vlnové funkce miizeme
ziskat libovolnou vlastnost nasi molekuly (napf. rovnovaznou geometrii, sily
vazeb, vibra¢ni frekvence a tedy mizeme spocitat i spektrum doty¢né molekuly,
apod.).

To zni skvéle, v praxi je ale situace mnohem komplikovanéjsi.

Prvni komplikaci je, Ze Schrodingerova rovnice je nerelativistickd (tj.
predpokladame, ze elektrony se nepohybuji rychlostmi blizkymi rychlostem
svétla), coz vede k velkym chybam zejména pro tézké atomy jako jsou zlato,
platina a uran. K rychlostem blizkym svétla vnitini elektrony téchto atomd nuti
jejich tézka jadra. Jako dusledek pak sledujeme zmény chovani téchto atomi.
Napftiklad, kdyby se zlato chovalo nerelativisticky, bylo by bilé a ne zluté. Proto
se u vypoctu zahrnujicimi tézké atomy musi pouzivat tzv. relativistické korekce.

Dal§im vyznamnym problémem je fakt, Ze samotnd kvantovd mechanika
popisuje izolovanou molekulu pii teploté 0 K. Kdyz je nas systém ve skuteénosti
plyn slozeny jen ze studovanych molekul, je to jest¢ celkem v poradku, protoze
jsou jednotlivé molekuly nadale daleko od sebe a tedy dostatecné izolované.
Kdybychom ale studovali roztok, je zcela nezbytné alesponi néjakym zpiisobem
doplnit rozpoustédlo. Molekuly do sebe budou Casto narazet a ovliviiovat se.
Proto naprtiklad plynné spektra maji vyssi rozliSeni nez spektra roztokd, kde se
sledované pasy rozmyvaji tim, jak spolu molekuly interaguji.

Ale zdaleka nejvetsim problémem, ktery kvantova chemie ma, je vlastni feseni
Schrédingerovy rovnice. Koneckonct, zac¢inali jsme tento dil povzdechem Paula
Diraca, jednoho ze zakladatelti kvantové teorie.

ReSeni Schriodingerovy rovnice I — jak?

Z teoretického hlediska je samoziejmé nejelegantnéj$i feSeni presné a
analytické. Bohuzel diferencialni rovnice, mezi néz Schrédingerova rovnice patii,
maji velmi nepfijemnou vlastnost, a sice ze skupiny rovnic, které jsou uzitecné a
skupiny rovnic, které je mozné fesit analyticky, maji skoro prazdny prinik. A to
plati i pro teoretickou chemii. Analyticky nelze feSit skoro zadny systém s vice
nez dvéma casticemi, coz znamena celou chemii s vyjimkou atomu vodiku,
piipadné jemu podobnych kationti jako He".

Dal§i moznosti, kterou méame, je Schrodingerovu rovnici Fesit presné, ale
numericky. Diky tomu se miZeme dostat i k vetSim systémim. Samoziejmé,
postup ztraci eleganci, ale stale jsme schopni nalézt feSeni s libovolnou piesnosti.
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Vypocetni chemie lll - Mraky elektronti aneb kvantova chemie
Autoti: Karel Berka, Ondfej Demel, Iva Voleska

"The underlying physical laws necessary
for the mathematical theory of a large part
of physics and the whole of chemistry are
thus completely known, and the difficulty is
only that the exact application of these laws

leads to equations much too complicated to
be soluble”

»Dnes jiz zname zdkladni fyzikalni
zdakony nutné pro matematické vyjadreni
velké casti fyziky a celé chemie. Problémem
Je jen fakt, Ze exakini pouziti téchto zdkonii
vede k rovmnicim natolik komplikovanym, Ze
je neni mozné resit.

Paul Dirac, 1920

V minulém dilu jsme se zabyvali molekulovym modelovanim, které
o atomech uvazuje zkracen¢ feceno jako o kulickach na pruzinkach. V tomto dilu
serialu se budeme vénovat kvantové chemii, kde se nas popis znacné zkomplikuje.

Schrédingerova rovnice je zaklad kvantové chemie

Jak jiz bylo zminéno v prvnim dilu, kvantovd mechanika pouziva k popisu
molekul Schrédingerovy rovnice, jejichz feSenim pak mtizeme ziskat vlastnosti
libovolné molekuly. Jak Schrodingerova rovnice vypadd? Na levé stran¢
vystupuje operdtor energie’, tzv. hamiltonian H°, ktery pisobi na vinovou
Sunkci V. Na pravé strané mame opét vinovou funkci vynasobenou hledanou
energii £:

HY = EY (D

Co v této rovnici zname a co naopak ziskame az feSenim? Na pocatku zname
pouze hamiltonidn (popisujici vztah mezi stavem molekuly a jeji celkovou
energii). Nezndmou je pak vinova funkce (popisujici stav molekuly) a jeji energie.
Hamiltonian se sklada z pfispévku kinetické a potencidlni energie. Kinetickou
energii molekuly rozdélujeme na ptispévky elektronti a piispévky atomovych
jader. Potencialni energie molekuly 1ze rozdélit na pfispévky vzajemné repulze
elektront, vzajemné repulze jader a atrakci elektront s jadry.

5 Operator je zobecnéna funkce, kterou miizeme aplikovat na funkce, zatimco klasickou funkci
aplikujeme pouze na jednotlivé hodnoty

6 st e .. fex . - . o e
Neéktefi chemici, zvlasté organici a jina experimentalni verbez, hamiltonianu fikaji divérné
,domecek* nebo ,,zebiik”, vinové funkci pak ,,vidle* a energii ,,hieben®.
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Uloha &. 3: Jeden prsten vladne viem (8 bodti)
Autor: Pavel Rezanka

Pomaloucku se zvedl na vsechny ¢tyri a tapal kolem sebe, az se
dotkl steny tunelu, ale napravo ani nalevo nemohl nic najit,
vithec nic, Zadnou stopu po skretech, Zadnou stopu po
trpaslicich. Hlava mu trestila a viibec si nebyl jisty ani o smeru,
kterym bézeli, kdyz spadl. Pustil se nazdarbuih a ulezl tak kus
cesty, az mu najednou prislo pod ruku cosi, co mu pripadalo jako drobny prstynek
z chladného kovu, leZici na podlaze tunelu.”

1. Jak se celym jménem jmenuje postava, ktera nasla zminovany prsten?

Predstavte si, Ze by se vam nyni dostal do rukou tento prsten a vy byste chtéli
zjistit jeho sloZeni, aniz byste ho jakkoli poskodili.
2. Jak se obecné nazyvaji metody, kterymi byste mohli prsten zkoumat?

3. Lze témito metodami zjistit sloZeni v celém objemu prstenu nebo jsou néjak
limitované?

Do vySe zminénych metod patii napiiklad neutronova aktivacni analyza
(NAA), rentgenova fluorescencni spektroskopie (XRF — X-ray fluorescence
spectroscopy), Augerova elektronova spektroskopie (AES), fotoelektronova
spektroskopie (PES — photon electron spectroscopy, dale se déli na XPS a ESCA).

4. Prifadte jednotlivé mechanismy zobrazené na obrazcich la az 1d vysSe
uvedenym metodam.

hy n hv

*I.R. R. Tolkien: Hobit aneb Cesta tam a zase zpatky, Odeon Praha 1991,
prelozil FrantiSek Vrba, 2. vydani.
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hy A Petr zahadnou silou hnan, Petr nedozveédél se nikdy jiz,
1 2 . stal se brzy dobie znam, zda osud nad kralickem napsal kiiz,
hv jako pritel kazdého hlodavce, byl si védom své mozné viny
hv. fecnil i v Otazkach Vaclava Moravce, a odleh¢oval ji velkymi €iny,
s ministrem vedl spor, ke studiu kazdého ponoukal,
zda proti potkantim je tfeba vzdor, aby tak jak on tehdy piekvapen¢ nekoukal,
zda vibec véc z kralici kiize dnes uz vsak neplni svou po dobru touhu,
moralni osoba pofidit si mize. byl zabit fanatikem a rozpustén v louhu.
Otazka 1 — 0,5 bodu, 2 — 0,5 bodu, 3 — 1 bod, 4 — 0,5 bodu, 5 — 1,5 bodu,
c d 6— 1,5 bodu, 7— 1,5 bodu, 8 — 2,5 bodu, 9 — 1 bod, 10— 2,5 bodu. 11 — az 1 bod,

(nezapocitava se do maxima). Celkem 13 bodii.
Obrazek 1. Mechanismy excitace; hv odpovida vysokoenergetickym fotoniim,
vétsinou rentgenovému nebo gamma zafeni; e je elektron; n je neutron

5. Vysvétlete zkratky XPS a ESCA a uvedte, jaky je mezi témito metodami
rozdil.

6. Jedna z vySe uvedenych 4 metod se od ostatnich 1i$i tim, ze krom¢ samotného
pristroje je jesté potieba alespont mensi jaderny reaktor. O které metod¢ je fec?
K jakému tcelu je tfeba zminény jaderny reaktor?

7. Na kterych mistech v CR se nachazi jaderné reaktory?

Zbylé 3 techniky jsou zalozeny na podobném principu, lisi se jen tim, co
detekujeme.

8. Dochazi v téchto tfech technikach soucasn¢ ke vSem znazornénym jeviim, a
nebo vzdy probihd jen jeden konkrétni jev?

Pro analyzu prstenu je nejvhodnéjsi metoda XRF, nebot’ neni potieba prsten
jakkoli upravovat, analyzu lze provést ptimo na vzduchu a existuji i ptiruéni XRF
spektrometry, takze neni tfeba nosit prsten k pfistroji.

9. Jakym vlnovym délkdm odpovida rentgenové zareni?

Prsten bychom tedy méli zanalyzovany a je tedy na ¢ase prozkoumat, zdali je
to skute¢né ten prsten.

10. O prstenu je znamo, Zze na jeho znieni nestacila kovarskd vyhen, ale bylo
potieba ho hodit do aktivni sopky, tj. do lavy. Zjistéte hodnoty téchto dvou
teplot a diskutujte problematiku zniceni prstenu.

11. Pokud bychom méli na vybér zelezo, stfibro a zlato, z jakého kovu by bylo
nejlepsi vyrobit prsten, aby vydrzel co nejvyssi teplotu?

12. Jak byste se nejsnaze presveédcili, ze se jedna skutecné o vladnouci prsten?
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pF

_ _ -3 _
Mo =Myro; T Mo e = Mysoy +0.75-107 - RT 'txﬂzo,gMﬂzo =

_2995_‘_75.10,4_100000~5000

-1-0,2-18,02 = 3550 kg

8,314-293,15
W o= _ Mgy =m.. = Mizo Wans _ 3550-0,05953 — 2247 kg
e My +Myso A 1-w 1-0,05953 ’
3
Nywsn = % =13190 mol

_ nNH3,2 _ 13 190
Hygsy 14360

=0,9185

Kralicek je zivy, protoZze uc¢innost absorpce amoniaku do vody je 91,58 %.

11. Dokonceni pfibéhu v podani Julie Hylmarové

Petr zacinal si zoufat,

uz nemél vic v co doufat,

zda Béd’a kralika zabil-nebo ne
to Petrovi utajeno zlstane,

neb nikdy nebyl student pilny
a odpor k uceni byl tak silny,
ze vzdy jen s davkou $tésti
nedostal od zkousejiciho pésti.

Opust'me vSak rozverna slova,
opakuje si Petr zas a znova,
situace vypada sakra vazné,
nyni je tfeba jednat razné,
zapojit hlavu a chladnou logiku,
jinak Béd’a ponese v kbeliku
Petrovu no¢ni miru,

kralika tlapkama vzhtiru.

Profesor o tom na pfednasce mluvil,
ja se tehdy s kamaradem bavil,

mluvil o tom dvakrat,

podruhé hral jsem pod lavici Warcraft,
jak fesit unosy ucit se nas snazil,

za studii on sam to zazil,

vzdyt' topeni zvifat soustavou hadic

je soucasti vysokoskolskych tradic.

A tak Petr s vycitkami svédomi
a hnan tizivym védomim,

ze snad zavinil smrt némé tvare,
a pozbyl zbytky svatozafe,
rozhodl, Ze se $patnou karmou,
snaha dale zit by byla marnou,
svrhl se z tovarni véze,

ale nezabil se - kdeze!

Zluti andé&lé vezou ho do Motola,
vrchni sestra primare vola,
nestastny pad z osmi pater,

zada si transplantaci jater.
Vcelku operace zdafila se,

Petr ma vsak smulu jako prase,
kdo chce znat zbytek opusu,
necht’ ¢te dal, kousek po kusu.

Darkyné totiz byla ¢lenkou PETA,

kamarady ptezdivana "Vsech zvitat teta",

organ v cizi dutiné bfisni,

teprve poznal, jak 1idé jsou hii$ni,
jak nas nezodpovédny chemik,
jenz zivotem plout si navyk,

a nyni teprv poznat ma,

jak pokani vypada.
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Uloha ¢&. 4: Thioesterasa (10 bodi)
Autorka: Jarmila Tvaruzkova

Je 8:56 ame vita znama viné laborky.
Dnes mam v planu extrakci mastnych kyselin
z geneticky upravenych bunék Escherichia coli
K27. Bunky jsem nejprve naindukovala IPTG
v tekutém zivném médiu s karbenicilinem. K27
je kmen E. coli obsahujici mutaci v genu fadD,
ktera jim zmemozZiiuje [-oxidaci mastnych
W kyselin. Vytihnu svoje baiiky s buitkami ze
d trepacky a odnesu je do centrifugy. Nastavim
4000 otacek za minutu a 15 minut.

B-oxidace je proces degradace mastnych kyselin, které byly po vstupu do
buniky nejprve aktivovany koenzymem A. Mutace fadD v bunkach E. coli K27
zpisobuje, ze bunky vypous$téji mastné kyseliny do zivného média, kde se
kyseliny akumuluji. To se projevi na buikach i fenotypicky — pii produkci
velkého mnozstvi mastnych kyselin se riist bunék zpomali a miizeme pozorovat
1 jinou morfologii bunécnych kolonii.

1. Co je zahadna molekula IPTG? Na co se v molekularni biologii/biochemii
pouziva? Napiste cely nazev a nakreslete vzorec.

Bakterialni buiiky mzeme upravovat vlozenim kruhové DNA - plasmidu.
Buniky kmenu E. coli obsahuji plasmid s resistenci proti karbenicilinu a kusem
DNA kodujicim enzym thioesterasu specifickou pro nasycené mastné kyseliny
s kratkym linearnim fetézcem navazané na ,,acyl carrier protein* (ACP).

2. Jakou reakci katalyzuje acyl-ACP thioesterasa? Napiste katalyzovanou reakci
pro kyselinu maselnou navazanou na ACP.

3. Pro¢ jsem bunkam do média pfidala i antibiotikum karbenicilin? Nakreslete
vzorec karbenicilinu.

Centrifugaci jsem odd¢lila bunky od média a do ¢Cistych zkumavek jsem
pfesunula 2 mL média z kazdého vzorku. K médiu jsem navic pfidala smés
mastnych kyselin C7 a Cll1 oznamé koncentraci zfedénou kyselinu
chlorovodikovou a smés chloroformu a methanolu v poméru 1:1. Smés jsem
promichala na vortexu a nasledné¢ znovu kratce centrifugovala, abych rychleji
rozdelila faze.

4. Vysvétlete, pro¢ jsem pouzila kyselinu chlorovodikovou. Napovéda: Jaky
bude naboj mastnych kyselin v kyselém prostfedi? (pKa mastnych kyselin =
4,6)
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5. Ve které fazi po extrakci najdeme vétSinu mastnych kyselin? Bude to spodni
t&€Z8i, nebo horni leh¢i faze? Svoji odpoved’ zdivodnéte.

Po vortexovani a centrifugaci jsem presunula pfislusnou fazi s mastnymi
kyselinami do Cistych zkumavek a zakoncentrovala ji odpafenim. Koncentrované
vzorky jsem pak analyzovala plynovou chromatografii spojenou s hmotnostni
spektrometrii (GC-MS). Tato metoda je vhodna na identifikaci a méfeni mnozstvi
tekavych latek ve vzorku.

6. Smés mastnych kyselin pro analyzu GC-MS se Casto derivatizuje, naptiklad
methylaci nebo butylaci. Navrhnéte reakci pro butylaci kyseliny oktanové.
Uved'te mozny dtvod, pro¢ je vhodné mastné kyseliny pro analyzu s GC-MS
derivatizovat.

Plynova chromatografie funguje na principu rozdilné afinity slozek vzorku
k dané koloné. Jednotlivé slozky prochazeji kolonou riiznou rychlosti, ¢imz se
rozdéli a my pak ziskdme cCasovy zaznam ve formé tzv. piku, které odpovidaji
jednotlivym slozkam smési a jejich mnoZzstvi.

Rozdélené slozky poté analyzujeme hmotnostni spektrometrii. Porovnanim
s knihovnou spekter pak mizeme jednotlivé piky z GC-MS analyzy pfifadit ke
konkrétnim slouc¢eninam a z poméru jejich velikosti miizeme vypocitat i relativni
mnozstvi urcité 1atky.

o

o =
Time: 7.8 837 045 1085 1224 1363 1503 1641 17.81 1920 2059 2198 2338 2477 2616 27.55 2804 3034 3173 3312 3451 3500 3730
Abundance [5140] | Sean 753 (10.385 min) and_Extracted spectrum (10,385 min)

7 80 85 20 5 100 105 110 115 120 125
| Library Hit 1/2: Butanoic acid and_Estracted spectrum

[
miz 50 55 60 65 70 75 80 85 % o5 100 105 10 1us 120 125 130

Obrazek 1. Vystup z programu AMDIS na zpracovani dat z GC-MS. V horni
Casti obrazku je chromatogram plynové chromatografie, ve stfedni casti je
namétené hmotnostni spektrum slozky vzorku s retencnim ¢asem 10,385 min a ve
spodni ¢asti je zaznam z knihovny spekter, ktery byl pfirazen k naméfenému
spektru.
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Spravna budova ma tedy vysku 20 m. Jde o budovu E.

9. Koncentraci amoniaku uréime z titratniho stanoveni. Vezmeme 2. a 3.
spotiebu (prvni je zfetelné odlisna a asi chybna) a zjejich aritmetického
praméru 8,7 ml kyseliny sirové o ¢ = 1,955 mmol.l" na 10 ml vzorku uréime
molarni koncentraci amoniaku.

8,7

“Chasos = 2-E~0,001995 =3,402-10" mol-1"'

c -2. Vsto4
NH3 —

NH3
10. Uginnost absorpce lze spogitat nasledovng:

Nejprve uréime, jaké mnozstvi amoniaku se dostane do absorpéni kolony za
néjakou casovou jednotku (zvolme vhodné napt. 1 h), a potom vypocitdme
koncentraci amoniaku ve vodg¢, tj. jaké mnozstvi se absorbovalo. Také mizeme
vypocitat mnozstvi amoniaku ve vystupujici plynné smési, ale pro tento vypocet
nemame data.

Mnozstvi amoniaku vstupujici do kolony za 1 hodinu zupravené rovnice
idealniho plynu:

pF 100 000 - 5000

n ="y, =———1:0,07 =14 360 mol
NIBETRT M 8314.293.15

Druhym vstupem do kolony je &ista voda F = 50 /min = 3 m® hod™, coZ odpovida
2995 kg vody (prepocet pies hustotu p=998.2 kg.m™).

Roztok vystupujici z kolony obsahuje absorbovany amoniak, 75 % pohlcené
puvodni vlhkosti a veskerou vodu, co vstoupila do kolony jako absorpcni
kapalina.

Pomoci znamé hustoty roztoku a moldrni hmotnosti amoniaku prepoéteme
molarni koncentraci na hmotnostni zlomek. Abychom ziskali informaci
o latkovém mmnozstvi absorbovaného amoniaku, musime znat celkovou hmotnost
vody, tedy soucet vstupujici kapalné a pohlcené vlhkosti pii absorpci. Potom jiz
z hmotnostniho zlomku vypocfteme hmotnost amoniaku a nasledné latkové
mnozstvi amoniaku absorbovaného za 1 hodinu. Podil tohoto latkového mnozstvi
amoniaku a latkového mnozstvi amoniaku vstupujiciho do kolony nam da
ucinnost absorpce.

W = Mvps _Myms _ Pus M s —c M s _
e My + Mo m, PV, e -
~3,402:10” % - 0,05953
27
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Uloha ¢&. 5: Zachraiite kralitka (13 bodi)

Autorfi: Karel Berka, Iva Voleska

1. Rotametr se pouziva k méfeni pratoku tekutiny (plyn, kapalina).

2. Kralicek v boxu pfipomina Schrédingerovu kocku v krabici.

3. Voda zaéne omyvat krali¢kovi tlapky v 10:10 a celou klec zakryje v 11:15
4. Nejdiive musime vypocitat vykon cerpadla.

N, =n-N,=065-(0,2145-735,5)=10,26 W

Pracovni vyska Cerpadla se nasledné vypocita dle rovnice (1):

N, 47,8
p-F-g 999,6-2-107*-9,81

=2438m

w

5. Proudéni mize byt laminarni, nebo turbulentni.
6. Pro vypocet Reynoldsova kritéria staci uvazovat rychlejsi tok kapaliny:

_dup 0]1-255-107-999,6

Re -
i 1,308-10

=1946

Hodnota souc¢tu mistniho odporu je souc¢tem vsech odport & = 86100.
7. Ztratova vyska se vypocita z rovnice

I u? a u? 641 u? u’
e N e
d2g ‘77 2g Red2g 2g
242 -232
_ 64 300 (2,55-107) +86100-(2’55 107%) _
1946 0,1 2-9.81 2-9,81
=0,0033+2,85=2,85m

8. Nejprve si zjednodusime Bernoulliho rovnici tim, ze tlaky jsou v obou
pfipadech zhruba stejné. Néasledné si rovnici upravime tak, abychom si

vyjadfili rozdil mezi mérnymi body
2 2
h=h —h =H, —h ——2q,+ g =
S 2g T 2g
—2N2 -25N2
(128-107)"  (255-107)

=2438-285-
2-981 2.981

-2=215m

Voda do barelu pada shora z vysky barelu, tedy z 1,5 m.
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Pro mij vzorek jsem dostala nésledujici hodnoty:

Nazev Retencni ¢as (min) | Plocha piku
Kyselina butanova 10,385 30110030
Kyselina hexanova 14,419 9886863
Kyselina heptanova 16,121 4176009
Kyselina oktanova 17,579 8115390
Kyselina n-dekanova 20,004 5089030
Kyselina (£)-dec-3-enova 20,981 878471
Kyselina undekanova 21,059 5269780
Kyselina dodekanova 22,039 2701382
Kyselina (Z)-dodec-5-enova 22,384 5581226
Kyselina tetradekanova 23,836 2191936
Kyselina (Z)-tetradec-7-enova 24,161 6365259
Kyselina n-hexadekanova 25,742 641407
Kyselina (£)-hexadec-9-enova 26,154 1290381

Pro vypocet koncentrace staci porovnat velikosti plochy pikl jednotlivych
meéfenych mastnych kyselin s velikosti plochy piku standardu o znamé pocate¢ni
koncentraci:

A(métené) / A(standard) = n(méfené) / n(standard) (D),
kde 4 je plocha piku a n je latkové mnozstvi dané latky ve vzorku.

7. Podle vyse uvedenych dat vypoctéte, jakou molarni koncentraci kyseliny
maselné jsem méla ve vzorku, kdyz jsem pouzila kyselinu heptanovou jako
standard. Do zkumavky s 2 mL média jsem ptidala 10 uL smési C7 a C11, obé
o koncentraci 1 mg/mL.

8. Pro¢ jsem do vzorku jako standard piidala kyselinu heptanovou a ne tieba
hexadekanovou?

9. Kéemu mohou buiky potiebovat acyl-acyl carrier protein (ACP)
thioesterasu?

15
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Uloha &. 5: Syntéza lie€iva, o ktorom pocul asi kazdy (11 bodu)
Autor: Marek Buchman

g Tato uloha sa zaobera syntézou svetoznameho lieciva,
) - .+ vyvinutého spolocnostou Pfizer. Behom prvych 14 dni od
e k%& .% ? jeho uvedenia na americky trh nan bolo vypisanych viac
L. 208 ako 3 miliony lekarskych predpisov. Okrem iného sa toto
Lﬁ‘i‘ ..”‘I;' = liecivo pouziva aj na liecbu pacientov trpiacich plucnou
artériovou hypertenziou. Priemyselnu syntézu tohto lieciva popisuje nizsie
uvedend reakcna schéma.

OEt .
CO,H CISO3H, SOCI, 0°C A N-metylpiperazin, EtOH -~ B
91% 67%
0O o
Me,S0,, 90°C . 80°
COEt NoH, C €,S0, D NaOH/H,0, 80°C
62% 79%
1. SOCl, HOLC CHs,
Hy/Pd 2.NH, 0°C HNO; H,S0, 60°C 2 NN
F = 78% E 5% LN
kvant. °
"Pr
o) CHy
H,N N, col 'BUOK
2 ‘ N + B —_— G
7 91% 95%
H,N
"Pr
O ,(;H3
N
EtO HN .
L N -
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12.m(vz) = 1,528 g, m(st) = 100 mg, w(Cr,st) = M(Cr,)/M(K,Cr,07) = 35,4 %,
A4,=0,215,4,=0,536
w(Cr) = 4, m(st) w(Cr,st) / (4, m(vz)) = 0,93 %
Princip metody je vysvétlen napiiklad na Wikipedii po zadani hesla ,,Atomova
absorpéni spektrometrie®.
13.w(C) =100 -97,65-0,19-0,22-0,93 =1,01 %
14.Jedna se o destruktivni metody, do kterych spadaji napiiklad elektrochemické

metody (napf. polarografie) a spektrometrické metody (napt. ICP-MS). Pro
tyto analyzy je tieba vzdy vzorek rozpustit a analyzuje se jeho roztok.

Otazka 1 — 1 bod, 2 — 3 body, 3 — 0,5 bodu, 4 — 0,5 bodu, 5 — 0,5 bodu,
6 — 0,25 bodu, 7 — 0,25 bodu, 8 — 2 body, 9 — 0,25 bodu, 10 — 2 body, 11 — 0,25
bodu, 12— 2 body, 13 — 0,5 bodu, 14 — 1 bod. Celkem 14 bodii.

25



Korespondenéni Seminat Inspirovany Chemickou Tematikou, roénik 10, série 3

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

1.

10.

11.

2 Fe*' + Sn*" — 2 Fe?* + Sn*'
Sn*" + 2 HgCl, — Sn*" + Hg,Cl, + 2 CI°
5 Fe* + MnO, + 8 H" — 5 Fe*" + Mn*' + 4 H,0

m(vz) = 1,065 g, ¢(KMnO,) = 0,0955 mol/l, M(Fe) = 55,847 g/mol,
V(KMnO,) = 39,0 ml

w(Fe) =5 ¢«(KMnOy4) M(Fe) (KMnOy) / m(vz) = 97,65%
Metoda stanoveni Zeleza se jmenuje redoxni titrace, resp. manganometrie.

Vznikajici ionty Fe’* jsou vazany do komplexu s fosfore¢nanem, ktery je
v pfidaném Reinhardtové—Zimmermannové roztoku.

HgCl, se do roztoku piidavé, aby odstranil nadbyteéné ionty Sn*', které by
vadily pfi titraci (zvySovaly by spotiebu).

Zavaznou chybou bylo analyzovat cely vzorek najednou. Spravné by méla
vzorek pred titraci rozdélit na vic dili a ty postupné titrovat a spocitat
prumérnou spotiebu. Takto ji hrozilo hlavné znehodnoceni celého vzorku pfi
$patné titraci a také nemohla odhalit pfipadnou chybu pfi titraci.

Zateni o 526 nm odpovida zelené barvé. Roztok je fialovy.
Stanovuje se ion MnOy .

m(vz) = 0,5102 g, €556 = 2331 1/mol/cm, 4 = 0,165, M(Mn) = 54,938 g/mol,
V=250 ml

w(Mn) =4 M(Mn) V' / (b € m(vz)) = 0,19 %
Metoda stanoveni manganu se jmenuje spektrofotometrie.

HF pfidana k odparku reaguje s SiO, na SiF,4, ktery se vypafi, a tim se
zbavime kiemiku a zbudou jen necistoty.

m(vz) = 2,741 g, my = 26,506 g, my = 26,493 g, M(Si0,) = 60,0843 g/mol,
M(Si) = 28,0855 g/mol

w(Si) = (m, — my) M(S1) / (M(S10,) m(vz)) = 0,22 %
Metoda stanoveni kiemiku se jmenuje gravimetrie.

Pro tvorbu komplexti s chromem v oxidacnim ¢isle VI se pouziva 1,5-difenyl-
karbazid.
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. Dopliite vzorce medziproduktov A, B, C, D, E, F a G.
. Vypocitajte celkovy vytazok syntézy vzhladom na vychodiskovy etylester

kyseliny 2,4-dioxoheptanovej. Pri vypocéte povazujte vytazok medziproduktu
B za 100%.

. Napiste mechanizmus vzniku medziproduktu C a pomenujte systémovym

nazvom zluceninu N,H,.

. Pomenujte reaktant ,,CDI* systémovym nazvom a nakreslite jeho Struktaru.

.V predposlednom reakénom kroku z medziproduktu B a CDI vznika najprv

“in situ* zlGCenina, ktora nasledne reaguje so 4-amino-1-metyl-3-propyl-1H-
pyrazol-5-karboxamidom za vzniku medziproduktu G. Nakreslite jej Struktaru
a uved’te, €o je hnacou silou tejto reakcie.

. Vysvetlite pojem “in situ.

17
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Reseni uloh 2. série 10. roéniku KSICHTu

Uloha &. 1: 3D chemical puzzles
Autofi: Jan Barton, Ludék Mika

1.
2.

(8 bodii)

Chemistry is everywhere around us (Chemie je vSude kolem nas)

Vysledné dvojice a jejich ¢esky preklad:

Iron Maiden (Zelezna

heavy metal (tézky

Iron Maiden heavy metal dévcata) kov)

M molar mass M molarni mnozstvi

107 m? barn 107 m? barn (stodola)

precision accuracy spravnost presnost

ClO4 perchlorate ClO4 chloristan

tin soldering iron cin pajka

brine salt solution solanka roztok soli

ClOy chlorate ClOy chlore¢nan

104 periodic 104 iodisty

IA group alkali family IA skupina alkalické kovy

bulb tungsten zarovka wolfram

charcoal carbon drevéné uhli uhlik

acid base kyselina baze

Pasteur tartaric acid Pasteur kyselina vinna

amount of

substance mole mnozstvi latky mol (krtek)

concentration molarity koncentrace koncentrace

distillation boiling point destilace bod varu

calcium carbonate | limestone uhli¢itan vapenaty vapenec

noble gases 0 group vzacné plyny nulta skupina

Thomson plum pudding Thomson Svestkovy nakyp

crucible annealing kelimek zihani

fusion melting tani tani

James Bond James (Jakub) Bond (Vazba)

decay halflife rozpad polocas

solvent solut rozpoustédlo rozpusténa latka
Iron Man (Zelezny

Iron Man Stark muz) Stark

titration burette titrace byreta

dissolving precipitation rozpousténi srazeni

Queen Mercury Queen (Kralovna) Mercury (Rtut)

inner transition vniting pfechoné

elements f-block prvky f-blok
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Konvergentna syntéza je taka syntéza, v ktorej jednotlivé kroky nenasleduju

linearne za sebou (A - B — C — D), ale tak ako tu, paralelne (A > B, C —>
D apotom B + D — P). Vyhodou konvergentnej syntézy je vyssi celkovy

vytazok ziadaného produktu.

Kolénova chromatografia je fyzikalno-chemicka separacnd metoda, ktorej

podstatou je rozdelovanie zloziek zmesi medzi stacionarnou a mobilnou
fazou. Samotna separacia je dosledkom rozdielnej afinity jednotlivych zloziek
zmesi, ktort delime, k tymto dvom fazam, ktoré sa od seba odliSuju niektorou
zakladnou fyzikalno-chemickou vlastnostou, napr. polaritou. Dévod pouzitia
kolonovej chromatografie je oddelenie neziaduceho izoméru E.

uvedené v schéme nizSie.

NCS N-chlérsukcinimid

NBS N-brémsukcinimid

Azobisizobutyronitril

AIBN 2,2'-azobis(2-metylpropionitril)

DMF N,N-dimetylformamid

Vzorce a nazvy vSetkych latok v syntéze, ktoré su oznacené skratkami, su

0]
N-ClI

0]

N—-Br

HsC_cH,

NZC N=N =N

C’/
HC™ o,

0
JLN,CH3

CHs

H

Otazka 1 — 3 body, 2 — 1 bod, 3 — 1 bod, 4 — 1 bod, 5 — 0,5 bodu, 6 — 1,5 bodu,

7 —2 body. Celkem 10 bodii.
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Uloha &. 3: Syntéza lietiva (10 bodi)
Autor: Marek Buchman

1. Medziprodukty st uvedené v nasledujiicej schéme.

WNHZ H Cl
NH.HCI  kvap. NH3 5h N&j NCS N&j
+ > \/\/QN - \/\/QN
o N OH H OH
Ho._J_oH
A B
HaC

+§
o
=

H3C CcN
! Cu, 210°C, 2h O NBS, AIBN, CCly reflux 3h O CN

CN C O O

v

Cl

Br
\/\/,\iﬁﬁ + O CN NaOMe, MeOH, 30 min, rt /\/\4N /\/\‘N
N N/ Cl N/
H OH O { N OH
<IN
ol g

1. NaN3, DMF, NH,CI
100°C, 9 dni

2. Reakéné podmienky pre tuto reakciu st: Cu prasok, vysoka teplota.

3. Reakciu tohoto typu obajvil Fritz Ullmann. Vyznam slova coupling hovori
o tvorbe vézby uhlik—uhlik, ktora vznika za pritomnosti prechodného kovu
ako katalyzatoru (pripadne i organokovového reagentu).

4. Vzorec izoméru E je uvedeny v schéme vysSie.
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plum pudding — model atomu vytvofeny Thompsonem po objevu elektronu.
Predpoklada, ze atom je kladné nabita hmota ve které pluji elektrony, podobné
jako v anglickém pudingu
barn — jednotka plochy odpovidajici 10%* m% Pouziva se v jaderné fyzice pro
vyjadreni velikosti aktivniho prufezu.

3. Ry - Rydberg je jednotka energie pouzivana v chemii. Odpovida 13,6 eV, tedy
ionizacni energii vodikového atomu.

M se v chemii pouziva pro oznac¢eni molarni hmotnosti
Standardni podminky — podle aktualniho natizeni IUPAC 10’ Pa, 0 °C

4. Tkosaedr ma péti¢etnou rotacni osu, coz odporuje krystalografickému omezeni.
Aby Sel prostor bezezbytku vyplnit, musi mit zékladni buiky pouze
dvojcetnou, tficetnou, Ctyicetnou nebo SestiCetnou rotaci. Vyjimkou mohou
ale byt tzv. kvazikrystaly.

5. Po vynechani odlehlych hodnot, trvalo feSeni primérné 2 hodiny a 53 sekund.
Zda bylo oblibenéjsi pouziti lepidla nebo izolepy, se nam zjistit nepodatilo.

Otazka 1 — 1,5 bodu, 2— 3 + 1 bod, 3 — 1,5 bodu, 4 — I bod. Celkem 8 bodii.
V piipadé feseni v Cestiné byl odecten jeden bod.

Poznamka: M¢li jsme pro vas piipravené i anglické feSeni, nakonec jsme se ale
rozhodli zvetejnit to Ceské. Bylo tak ucinéno z toho divodu, aby ti z vas, ktefi nejsou
v anglickém jazyce tolik zdatni, zjistili, co jsme od vas chtéli slySet (napsat). VSem
anglofilim se timto omlouvame.
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Uloha &. 2: Graetzeliv solarni ¢lanek (11 bodi)
Autofi: Karel Berka, Katetfina Hola

1.

Transparentni elektroda je anoda (odCerpava elektrony z excitovaného
barviva).

Redukce. I +2e 531

Jod je nepolarni, a proto se ve vodé nerozpousti. S jodidem nicméné reaguje
za vzniku trijodidu, ktery nese naboj a tedy ve vodé rozpustny je.

a. Vzhledem k tomu, Ze ma ¢lanek rozméry 1x1 cm a polovinu tloustky tvorfi
TiO,, je plocha S pravé 1 cm’.
b. V druhém pfipadé musime urcit povrch valcovitych nanopdrd. Vime, ze
budou tvofit polovinu objemu:
V= ¥5+1:1:05=0,25 cm’ = 2,5-10 "m’
Celkova vyska nanopori / je pak:
Voo 1077
Vlmr}::”'rz'h:>h: P"’yz: 2,5 10—9 2
z-r~ m-(10-107)
A plocha nanopéri je pak povrch boku valce:
S=2x-r-h=27-10-10"-7,96-10° =50 m*

=7,96-10° m-

Poznamka: Plocha kontaktu mezi TiO2 a barvivem se tedy mnohonasobné
zvétsi a odvod excitovanych elektrontl z barviva je tedy snadnéjsi.

Ve vzorci nezname ani koncentraci latky, ani molarni absorp¢ni koeficient.
Ale jsou to veli¢iny, které se nebudou ménit. Muzeme je tedy sloucit do
konstanty:

Velikost konstanty bude stejna pro oba rizné tlusté ¢lanky, takze mizeme
rovnice spojit:

50 7999 7999
—logl— —log ] log ]
999 _ 150
K= Lso = L99,9 —=>L =L ]500
log—
I,

Mnozstvi proslého svétla je vzdy doplitkem ku svétlu pohlcenému ¢lankem,
takze intenzita pro§lého svétla pii pohlceni 50 % je 50 % I, a pfi pohlceni
99,9 % je 0,1 % Iy. Pak jiz lze tloustku ¢lanku pohlcujiciho 99,9 % svétla
snadno vypocitat jako:

20

Korespondenéni Seminat Inspirovany Chemickou Tematikou, roénik 10, série 3

99.9

lo
g 1, -1 log 0,001

L994,9 — LSO L
I log0,5

=996 mm~1cm
log
0
Poznamka: Jestlize tedy chceme zachytit dostate¢nou ¢ast dopadajicich
fotonti, musi mit ¢lanek dostate¢nou makroskopickou tloustku, coz jde proti
pozadavku na co nejvétsi plochu kontaktu barviva a TiO,.

Energie fotonu musi byt alespoii takova, aby excitovala elektron o energii
odpovidajici sifce mezi hladinami.
h-
E=hv=-°

E=AE-¢
_h-c  6,626:107-3-10°
AE-e  AE-1,602-107"
,Cerné barvivo“ (AE = 1,6 V) je schopno zachytit fotony s maximalni
vilnovou délkou 772 nm.

,»N3 barvivo™ (AE = 1,8 V) je schopno zachytit foton s maximalni vinovou
délkou 686 nm.

,,Cerné barvivo“ zachyti fotony celého viditelného spektra. ,,N3 barvivo* neni
schopno zachytit fotony s vinovou délkou delsi nez 686 nm (Cervena barva).

Budeme se pohybovat na urovni jednoho elektronu, ktery je c¢lankem
vyprodukovan. Clanek poskytuje napéti U = 0,7 V, &emuz pro jeden elektron
odpovida energie E:

E=e-U=1602-10""-0,7=112-10""J

Naproti tomu foton zeleného svétla o vinové délce 550 nm nese o néco vetsi
energii Ey:
h-c_ 6,626-107-3-10°

E,=h-v= ———=3,61-10"
A 550-10
Teoreticka u€innost 1, je dana podilem téchto hodnot:
E 112
=—=—""-=0,31
Utenr E . 3,6 1

A
Skutecna uc¢innost Mg, je pak dale sniZzena tim, ze ne kazdy foton je
pfeménén na elektron elektrického proudu:
77;-/(;,; = nteor : 0’8 = 0’25

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

6 -2 body, 7— 0,5 bodu, 8 - 2 body. Celkem 11 bodii
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