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Svetelny podpis chromu

Lucia Mikulcova (mikulcova20@uniba.sk)

Optické metddy v analytickej chémii vyuzivaju elektromagnetické ziarenie v Sirokom
rozsahu vlnovych diZok, od réntgenového az po radiofrekvenéné. Najéastejsie vyuZzivané su
ziarenia v ultrafialovej, viditeI'nej ¢i infracervenej oblasti. Celé spektrum elektromagnetického

Ziarenia je mozné pozorovat’ na obrazku €. 1.

ELEKTROMAGNETICKE ZIARENIE
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Obrazok 1. Spektrum elektromagnetického Ziarenia.

Pri  atémovej absorp¢nej spektrometrii (AAS) dochiddza k interakcii
elektromagnetického Ziarenia so vzorkou, ktord je uvedend do plynného stavu pomocou
atomizatora. Pri prechode Ziarenia cez vzorku dochddza k zoslabeniu intenzity Ziarenia
z primarneho zdroja, spdsobenej absorpciou / pohltenim Zziarenia analyzovanymi atdmami
prvku v plynnom stave. Detektor pristroja zachytdva prepustené Ziarenie a porovnanim s
poévodnou intenzitou Ziarenia pri konkrétnej vinovej dizke, vyhodnocuje mieru absorpcie

analytom.

Absorbancia (A) je definovana ako miera absorpcie/pohltenia svetla skimanou latkou, resp.
analytom. Patri medzi bezrozmerné veli¢iny a moZe nadobudat’ hodnoty 0 az c. Absorbancia
sa pouziva na znazornenie absorpénych spektier v zavislosti od vinovej dizky. Kvantitativny
parameter, ktory vyjadruje koncentraciu analyzovanej latky na zaklade nameranej absorbancie,

mozno vyjadrit’ pomocou Lambertovho-Beerovho zakona, pre ktory plati:

A=ay;-c-l
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kde a, je atdomovy absorpény koeficient [dm? mol! cm™'], I hriibka absorpénej vrstvy, teda Sirka
kyvety [cm] a ¢ koncentracia analytu vo vzorke, teda pocet volI'nych atomov v jednotke objemu
vzorky [mol dm?], pri¢om v niektorych pripadoch je vhodnejsie vyjadrit hmotnostni
koncentraciu ¢,, [g dm>]. Namerané hodnoty absorbancie st teda priamo imerné koncentracii

analytu nachadzajucej sa vo vzorke.

Na meranie absorbancie atdmov nachadzajucich sa vo vzorke sa vyuzivaju atémové
absorpc¢né spektrometre. Tie sa skladaju z niekol’kych zakladnych Casti, ktorymi st primarny
zdroj ziarenia, atomizator, monochromator, detektor a vyhodnocovacie zariadenie. Schematické

zobrazenie atbmového absorpéného spektrometra je uvedené na obrazku €. 2.
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Obrazok 2. Schéma jednolic¢ového A) a dvojlucoveho B) atomového absorpéného spektrometra.

V pripade atémovej absorpcnej spektrometrii s elektrotermickou atomizaciou
(ETAAS) sa vyuZiva bezplamenovy elektrotermicky atomizator. Tento atomizator vyuZziva
elektricky vyhrievany Ziaruvzdorny material (grafit, volfram), naj¢astejSie vo forme kyvety do
ktorej sa nadavkuje maly objem roztoku vzorky, radovo mikrolitre aZ desiatky mikrolitrov.
Zvolenym vhodnym teplotnym programom pre konkrétnu analyzu sa postupne zohrieva

a prechadza niekol'kymi krokmi teplotného programu.



Teplotny program sa sklada z piatich zakladnych krokov, ktorymi st:

1
2
3.
4

5.

SuSenie; susi sa vzorka, odparuje sa rozpustadlo (50-200°C)

Pyrolyza; rozklada sa zvySok materialu vzorky (500-2000°C)

Atomizacia; tvoria sa vol'né atdbmy analytu (prvku) v plynnej faze (2000-3000°C)
Cistenie; odparuje sa zvy$ok vzorky a vypali sa kyveta od neéistot (zvy&ajne o 200°C
viac ako krok atomizacie)

Chladenie; dosahuje sa pociato¢na teplota systému.

Vseobecny teplotny program je popisany na obrazku €. 3. Po celi dobu procesu teplotného

programu sa absorpcna kyveta nachddza v inertnej atmosfére argéonu, ktory zabrafuje jej

poskodeniu.

TEPLOTA Cistenie
kyvety
[°C]
Atomizicia
Rozklad
matrice
Susenie
vzorky Chladenie

CAS [min]

Obrazok 3. Teplotny program metdédy ETAAS.

Uloha &. 1 Na zéklade teoretickych vedomosti z ivodu prirad'te v tabul’ke ¢. 1 vhodné teploty

alebo nazvy kroku teplotné¢ho programu ETAAS v pripade stanovenia chrému (Cr) vo vzorke

vody.

Teploty na vyber:

Susenie- 130°C, 350°C

Pyrolyza- 450°C, 1600°C, 2100°C

Cistenie kyvety- 2200°C, 2600°C



Tabul’ka 1. Teplotny program ETAAS pre stanovenie chromu.

Krok Teplota [°C]
Susenie vzorky
Pyrolyza

2200
Cistenie kyvety

Spravne spracovanie vysledkov po uskuto¢nenych meraniach je rovnako dolezité ako
spravna a sustredena praca pri uskuto¢iiovani experimentu. Ziskany signdl z merani je
transformovany na vysledok analyzy prostrednictvom porovnavania dosiahnutych signalov. Na
takéto vyhodnotenie sa vyuzivaju dva zékladné postupy ato metéda kalibra¢nej krivky

a metoda pridavku Standardu.

Metoda kalibracnej krivky sa pouziva na zistenie, kvantity urcitého analytu, resp. aké
mnozstvo analytu sa nachadza v neznamej vzorke.
Najprv si pripravime sadu kalibra¢nych roztokov, v ktorych pozname presni koncentraciu
analytu. Kazd z nich zmeriame pristrojom, ktory nam poskytne signal, napr. absorbanciu.
Plati, ze ¢im viac analytu kalibra¢ny roztok obsahuje, tym vacsi je zvycajne signal.
Tieto hodnoty potom zakreslime do grafu:

e na os x (vodorovnu) vynesieme koncentraciu analytu ¢ v kalibraénom roztoku,

e naosYy (zvisli) vynesieme namerany signal S, napr. absorbanciu A.
Body v grafe sa snazime spojit’ priamkou, ktord nazyvame linedrna regresna priamka.
V idedlnom pripade najlepSie vystihuje zavislost medzi koncentraciou a signdlom. Schéma
takejto zavislosti je uvedend na obrazku ¢. 4.
Vseobecny tvar linedrnej rovnice kalibra¢nej krivky je

S=a+bxc

pricom hodnota a sa oznacuje ako isek na osi y a opisuje hodnotu signalu, ktort dosahuje
vzorka s nulovou koncentraciou a hodnota b sa oznacuje ako smernica priamky, ktord vyjadruje
zmenu analytického signalu na jednotkovi zmenu koncentracie vzorky. Cim je smernica b
priamky vysSsia, tym je metodda, ktorou sme ziskali dant rovnicu priamKky citlivejSia. Ku kazdej
rovnici prislucha aj koeficient determinacie R?, ktory vyjadruje, ako dobre popisujii ziskané
experimentalne data idedlny linedrny model. Hodnota blizka 1,000 znamena linearny priebeh

pripravenej kalibracnej krivky.



Ked’ potom meriame neznamu vzorku s neznamou koncentraciou analytu, zistime jej signal.
Pomocou vytvorenej priamky v grafe, resp. rovnice tejto priamky § =a + b X ¢ vieme z

nameraného signdlu S vypocitat’, akil koncentraciu ¢ méa dana vzorka.

Sposob vyhodnotenia:

] S=a+bxXc
S—a=bxXc
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Obrazok 4. Zobrazenie metody kalibracnej krivky.

Metoda pridavku Standardu sa pouziva na zistenie mnoZzstva analytu v neznamej
vzorke, najmé ked’ je vzorka zlozita (napriklad obsahuje vel'a réznych latok).
Pre ziskanie priamky a prisltichajucej rovnice postupujeme v troch krokoch.
1. Najprv zmeriame signal povodnej vzorky, napr. absorbanciu
2. Potom do rovnako pripravenej druhej vzorky pridime presne znidme mnoZstvo
analytu, ktory chceme urcit’ (tento pridavok nazyvame Standardom).
3. Znovu zmeriame signdl takto upravenej vzorky.
Ked'Ze vieme, kolko latky sme pridali, mdzeme porovnat’ povodny signél a signal po pridani
znameho mnoZstva analytu (Standardu). Z rozdielu signdlov vieme vypocitat’, kol’ko latky bolo
vo vzorke uz na zaciatku. Pridavok Standardu ku vzorke sa nasledne opakuje niekol'’kokrat so

zvySujucou sa koncentraciou analytu.

Preco sa tato metoda pouziva?

Niektoré vzorky st zlozité (napriklad krv, potraviny, rie¢na voda). Obsahuju vela inych latok,
ktoré mozu ovplyvnit’ meranie. Tento faktor sa nazyva vplyv matrice vzorky.

Pri metdde pridavku Standardu:

e vzorka zostava stale rovnaka,



e len do nej pridavame malé zndme mnozstvo Standardu analytu.
Touto metddou pridavku standardu sa minimalizuji chyby spésobené vplyvom matrice vzorky,

teda pritomnost'ou inych latok nachadzajtcich sa vo vzorke.

Sposob vyhodnotenia:
G _S5x
cs S
= xe
Ss = S; — Sy
:l (5% S ix S X Cg

Obrazok 5. Zobrazenie metody pridavku Standardu.

Pre vyhodnotenie koncentracie analytu vo vzorke pred pridanim Standardu mozeme
pouzit’ dva spdsoby. Prvym sposobom je vyjadrenie graficky, pri ktorom vzniknuta priamku
predizime az do bodu c,, kde priamka pretne os x. Takyto postup je zobrazeny na obrazku &. 5.
V tomto bode nadobuda hodnota koncentracie ¢, zaporni hodnotu a signdl (absorbancia)
nadobuda nulovll hodnotu. Preto rovnicu linedrnej zavislosti vzniknutej vynesenim tohto grafu

a predizenim priamky vyjadrime ako:
O=a+bxXc,

,Z ktorej vypocitame koncentraciu ¢, analytu v povodnej vzorke. Vypocitanli zdpornti hodnotu

koncentrécie vyjadrujeme ako absolitnu hodnotu.

Druhym spdésobom urcenia koncentracie analytu vo vzorke metddou pridavku Standardu je

vypoctom. V tomto pripade postupujeme na zaklade vztahu

Cx Sy

Cs Ss

a jeho naslednou upravou az na tvar:



kde S, je signal prisluchajuci vzorke bez pridavku Standardu, §; je signal prislichajici
jednotlivym vzorkam spolu s pridavkami Standardov, ¢ je koncentracia pridavkov Standardu,
ktoré boli pridané ku vzorke a ¢, je koncentracia analytu vo vzorke bez pridavku Standardu.
V pripade pouzitia viacerych pridavkov Standardu ku vzorke sa pocita aritmeticky priemer

ziskanych koncentracii analytu v pdvodnej vzorke.

Absolutna chyba je rozdiel medzi nameranou a pravou (skuto¢nou) hodnotou meranej

veli¢iny:
A=x;—p

kde A je absolutna chyba merania, x; je namerana hodnota, resp. vypocitana hodnota veli¢iny
stivisiaca s nameranou hodnotou a u je skutocné hodnota. Jednotka absolitnej chyby merania
je takd istd ako jednotka meranej veli¢iny. Absolitna chyba mdze nadobudat’ aj zaporné

hodnoty a hovori, o kol’ko jednotiek sme sa odchylili od skuto¢nej hodnoty danej veli¢iny.

Relativna chyba je podiel absolttnej chyby merania a skuto¢nej hodnoty meranej veliCiny.

Relativna chyba sa udava v percentach:
A
6(%) = ﬁ 100%

kde 8(%) je relativna chyba, A je absolutna chyba merania a u je skuto¢na hodnota. Relativna
chyba vyjadruje, aka je percentualna chyba medzi nami ziskanej alebo vyhodnotenej hodnoty

a celkovej skutocnej hodnoty.

Uloha &. 2 Po uskutoéneni merani metédou ETAAS vyuzitim optimalizovaného teplotného
programu metddy bolo uskutocnené opakované meranie kalibraénych roztokov Cr dvomi
pracovnikmi. Kalibraéné roztoky Cr boli v koncentraénom rozpiti 0-10 ug dm= . Od prvého
pracovnika sme vynesenim hodndt koncentracii kalibracnych roztokov chromu a
ich dosiahnutych absorbancii do grafu dostali nasledovnu kalibra¢nti rovnicu: y = 0,0121x +
0,0008 s R? =0,9992. V pripade vynesenia hodnot koncentracii kalibraénych roztokov
chromu a ich dosiahnutych absorbancii do grafu sme od druhého pracovnika dostali nasledovnt

kalibra¢nu rovnicu: y = 0,0247x + 0,0034 s R? = 0,9981.



a) Z dvoch uvedenych kalibra¢nych rovnic vyberte ta, ktorej ziskané body presnejSie
opisuju linedrny priebeh kalibracnej krivky a zddvodnite svoj vyber.

b) Vytvorte spolocnu tabulku pre obe kalibraéné rovnice, kde uvediete ich smernice
auseky na osi y. Uved'te tiez na zadklade tychto hodndt, ktora z rovnic ma vysSiu
citlivost’.

c) Vypocitajte hmotnostni koncentrdciu chromu pritomného v nezndmej vzorke vody
metddou kalibracnej krivky ak absorbancia, ktord bola namerana pre nezndmu vzorku
je rovna 0,0605. Na vypocet pouzite rovnicu, ktoru ste zvolili v bode a) tejto ulohy

a vysledok vyjadrite v jednotkach pg dm™.

Uloha ¢&. 3 K rovnakej neznamej vzorke vody boli pridané tri pridavky roztoku §tandardu
chromu s hmotnostnou koncentraciou 4, 6 a 8 pg dm™ a uskutoénené merania technikou
ETAAS s rovnakym teplotnym programom ako v Ulohe 2. Ziskané hodnoty absorbancie pre tri
pridavky $tandardov st 0,098; 0,121; 0,139. Na zaklade tychto hodnét bol zostrojeny graf
zavislosti hodnot nameranej absorbancie od koncentracii Standardu Cr pre nezndmu vzorku bez

pridavku Standardu a tri pridavky Standardu k neznamej vzorke.

Graf zavislosti absorbancie od koncentracie Cr v
nzenamej vzorke a pridavkov Standardu Cr
0,16
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< 0,08 v = 0,0099x + 0,06
R? = 0,9984
0,06 ©
0,04
0 1 2 3 4 5 6 7 8
Koncentracia Cr [ug dm3]

Obrazok 6. Graf zavislosti absorbancie od koncentracie Cr v neznamej vzorke bez pridavku standardu

a troch pridavkov Standardu k neznamej vzorke.



b)

d)

Vypocitajte koncentraciu Cr pritomného v nezndmej vzorke vody metédou pridavku
Standardu graficky, pricom vyuzite linedrnu rovnicu z obrazku 6. Vysledok vyjadrite
v jednotkach pg dm™.

Vypocitajte koncentraciu Cr v nezndmej vzorke metddou pridavku Standardu vypoctom.
Vysledok uvedte ako aritmeticky priemer Cr v neznamej vzorke z troch pridavkov
roztoku $tandardu Crk neznamej vzorke a vysledok vyjadrite v jednotkach pg dm.
Aka je absolutna a relativna chyba stanovenia Cr v neznamej vzorke vody, ak nezavislou
metddou bol stanoveny skutoény obsah Cr vo vzorke na 6,15 pug dm™. Vypodty
uskutoc¢nite pre metodu kalibracnej krivky aj pre metoédu pridavku Standardu graficky
a vypoctom.

Posud’te, ktora z troch uvedenych metdd vyhodnotenia na stanovenie Cr v nezname;j

vzorke vody metodou ETAAS dosahuje najmensie chyby stanovenia.



Pozitivne vibracie

Jakub Orsag (orsagl3@uniba.sk)

MikrovInna rtra ohrieva vase jedla tym, ze molekuly (hlavne voda) za¢nu vibrovat’ a
rotovat’ ¢im sa zvysi ich teplota a my si moézeme uzit’ ti pizzu z minulého vecera. Vibracie
molekul vieme vyuzit' nielen na ohrievanie jedla, ale aj vo vede, napriklad pri organicke;j
syntéze je niekedy nutné zohriat’ reakénli zmes a k modernym metédam patri aj vyuZzivanie
mikrovinného Ziarenia. Taktiez pozname infracervenu spektroskopiu a vibracné spektra,

ktoré ndm pomahaji urcit’ Strukturu latky alebo lepsie preskimat’ vizby v molekule.

Vibréacie molekiil vieme skimat’ pomocou infraéervenej (IC) spektroskopie. Sledovanie
vibracii molekul je zaloZzené na absorpcii infracervenej Casti spektra elektromagnetického
Ziarenia o vlnovych dizkach v rozmedzi 10 pm - 1 mm. Kazda vizba alebo funkénéa skupina
absorbuje infratervené Ziarenie len pri urditej charakteristickej vinovej dizke, ktora vyvola jej
vibra¢ny prechod - rozkmitanie. Frekvencia vibracii (vlnocet) sa neuvadza v nanometroch ako
pri inych spektroskopiéch ale v reciprokych centimetroch (cm™). Nésledne vieme tieto vibracie

kategorizovat,, valenéné vibracie menia dlzku vizby a deformacné vibracie uhol vézby.

Vibraéné médy molekal:

VARV N

valenéna deformacna deformaéna
symetricka noZnicova vejarova

symmetric scissoring wagging
stretching

VALY WY

valenéna deformacna deformacdna
asymetricka kyvadlova krativa

asymmetric rocking twisting
strefching

Obrazok 1. Vibracné mody molekl.

Kmitanie molekul vieme prirovnat’ k harmonickému oscilatoru (pruzina alebo kyvadlo).
Toto je pravdaZe len aproximacia a redlne vypocty nepouzivaju toto zjednodusenie, ale vieme

si na tom ukézat’ zopar korelacii. Pre nas najddlezitejSou hodnotou je frekvencia oscilacie. Ta

.. ) . 1 |k At i x L , . <
sa pre pruzinu vyjadruje ako f = Py \/% . Délezitymi ¢lenom je priamo umernd konStanta
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pruznosti/sila pruziny “k* ktorti vieme prirovnat’ k sile vdzby a nepriamo imerna hmotnost’

13 13

m-.

Uloha & 1 V prvej tlohe sa oboznamime s vypoétami IC spektier, konkrétne si ukazeme

vypocet pre vodu. V prehliadaci si otvorime link: https://chemcompute.org/gamess/submit .

V editorovom okienku nakreslime molekulu vody. Horny panel ndm umoziuje kreslit’ vizby
a boénym nahradzame atomy v Struktire. Ak nechate atdém neoznaceny (nebude mu prisliichat’
ziadne pismenko) program predpoklada Ze sa jedna o uhlik. Takisto kreslenie vSetkych vodikov

nie je nutné, ak mate zakliknuté policko ,,add hydrogens automatically*.
Ak sa vam podarilo nakreslit’ molekulu vody klikneme na tlacitko vpravo dole ,,Transfer 2D to
3D ¢im z 2D S§truktury program vytvori 3D predoptimalizovanu molekulu.
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Paste in atomic coordinates
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Poslednym krokom su instrukcie na vypocet. Zadajte inStrukcie podl'a obrazku. NajdolezitejSie
je nezabudnut' pridat’ IR ked’7e chceme pocitat’ IC spektra a ,,Geometry Optimization®.
Taktiez pre istotu skontrolujeme bazu a funkcional vypoctu, mali by byt’ nastavené na ,,6-31G**

a ,,.B3LYP*. Nasledne klikneme na ,,Submit Job*.
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Advanced Oplions for GAMESS
You may edit the data in the box below. Do not make changes to the atoms in any way If using
symmetry. Use Manually aiter coordinates instead

Program nasledne za¢ne optimalizovat’ geometriu molekuly a poéitat’ IC spektrum. Pockdme
kym sa na obrazovke nezobrazi ,,Job XXXXXXX Success* (mdze to trvat’ aj zopar mintt), vtedy
sa vypocet dokoncil tspesne. Vibracie molekuly vieme zobrazit’ kliknutim na dant vibraciu

B3

v okienku ,,Vibrations cm™*. Relevantné su len vibracie, ktoré maji hodnotu intenzity ,,/nten.*.

Pokial’ vinocet nema vypisanu intenzitu, o takejto vibracii neuvazujeme.
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Vyskti§ajme si priradit’ a zobrazit’ vibracie vody. Kliknutim na vibraciu pri cca. 1712 cm™ by
ste mali vidiet deforma&ni noznicovu vibraciu (animécia molekuly vI'avo), 3725 cm™! valenéna
symetricktl a 3847 ¢cm™ valen¢nli asymetrick(l. Vasim vystupom tejto tlohy bude vypocitat
pomocou rovnakého postupu IC spektrum oxidu uhli¢itého a vypisat vlnoéty dvoch

najintenzivnejSich vibracii. Hodnoty vinoc¢tov zaokruhlite na celé Cisla.

Frekvencia [cm™'] | Intenzita

Uloha ¢&. 2 Vypoéitajte vibraéné spektra nasledovnych latok (rovnakym postupom ako v tlohe
1) a napiste pri akej frekvencii sa vyskytovali dané vibracie funkénych skupin. Na priradenie
typu vibracie pouzite obrazok 1. alebo na linku

https://sk.wikipedia.org/wiki/Infradervend_spektroskopia ndjdete aj animécie vibrécii.

Vysledky zapiste do tabul’ky, hodnoty vinoctov zaokruhlite na celé Cisla.

Formaldehyd Frekvencia [em™]

Valen¢na symetricka CH»

Deformacéna noznicova CH»

Deformacna kyvadlova CH:

Deformacna vejarova CH»

Valencna vibracia C=0

Metanol Frekvencia [cm™']

Valen¢nd asymetricka CH»

Valenéna vibracia O-H

Deformacna vejarova CH3

Deformacna noznicova CH»

Valencna vibracia C-O

Metylamin Frekvencia [cm™']

Valen¢na asymetrickd CH»

Valen¢nd symetricka NH>



https://sk.wikipedia.org/wiki/Infračervená_spektroskopia

Deformacna kyvadlova CH>

Deformacna noznicova NH»

Valen¢na asymetrickd NH»

Uloha &. 3 Zorad'te zIG&eniny (aceton, acetaldehyd, dimetylacetamid, acetylchlorid, metyl
acetat a butenon (metylvinylketoén)) podla rastucej sily vizby C=0 pomocou vInoctu ich
vibracie. Vypogitajte IC spektra pre dané molekuly, najdite vibraciu C=0 vizby a na zéklade

vyssie uvedenej rovnice usporiadajte molekuly od najsilnejsej k najslabsej C=0 vézbe. Okrem

zoradenia latok vypiste aj vibracie vSetkych C=0 vizieb.

Latka

Frekvencia [cm™']

ST o




Molekulové absurdity

Peter Dudés (dudas36@uniba.sk), Filip Holec, Eva Zilkova

Kazdy z nas to pozna. Scroll-ujeme si tak Instagram, ked’ v tom sa ndm objavi memecko
s tou najabsurdnejSou molekulou mesiaca. Prvotna myslienka nam hovori, ze to urcite nie je
mozné, a pokracujeme v scroll-ovani d’alej. Co ak ale niektoré skutocné su? Na tuto otazku si

budeme odpovedat’ pocas celej tejto ulohy.

Medzi prvé molekuly, na ktoré sa spolu pozrieme, su —\
nanoputiani. Tieto malé molekulky boli prvykrat syntetizované v roku
2003 vo vyskumnej skupine Jamesa Toura ako pomocka pri zvySeni
zdujmu mladeZe o prirodné vedy, prevazne chémiu. Tieto molekuly sa
vyznacuju vyraznou stabilitou, pricom ich priprava nie je az tak naro¢na

a daju sa pripravit' vo vysokych vytazkoch. Specialnou charakteristikou

tychto molekl je ich ,,profesionalita®. V zavislosti od tvaru ,,hlavicky*

o . , , , Ay ) NanoKid
rozliSujeme niekol’ko povolani, ktorym sa nanoputiani m6ézu venovat’.
o\l,o OTO o\]/o OTO
NanoAthlete NanoPilgrim NanoGreenBeret NanoJester
OTO o\[/o OTO OTO o\ro
NanoMonarch NanoTexan NanoScholar NanoBaker NanoChef

Obrazok 1. Hlavi¢ky nanoputianov zndzorfiujuce rdzne profesie.

To, Ze niektoré profesie porusuju vizbové uhly adizky pre dneSok zanedbame

a sustredime sa Cisto iba na molekuly, z ktorych st vytvarané.

Uloha ¢&. 1 Nakreslite aspon tri vychodiskové dioly, z ktorych jednotlivé povolania, uvedené

vyssie, vytvorite a uved'te ich spravny nazov.

Uloha ¢&. 2 Navrhnite aspoii 3 dioly, z ktorych budete schopny pripravit’ hlavicku nanoputiana

s novou profesiou a ti nasledne pomenujte.


mailto:dudas36@uniba.sk

Syntéza uz predstavené¢ho nanoputiana je relativne jednoducha, pricom sa zac¢ina z 1,4-

dibrémbenzénu (horna ¢ast’) a 4-nitroanilinu (dolna ¢ast’).

Uloha &. 3 Navrhnite jednoduché syntézy pripravy vychodiskovych latok, spominanych vyssie,

pre syntézu nanoputianov, s tym, ze pri syntéze budete vychadzat’ z ¢istého benzénu.

Celkova syntéza nanoputianov vyzera nasledovne.

Br tvorba hlavicky
= /\/OH
I, (2 eq. 2 eq. BuLi HO
294 PdCl,(PPh3),, Cul . p-TsOH, toluén
Br EtsN, THF 1. n-BuLi, THF
I
2. 17
F
NO,
Brp(209) . o 1.NaNO H;SO, _ |, SnClh, _ |~ 1.NaNO, HySO, Jpr'pOJe”'etrUpu
CH3COOH 2. EtOH - THF/EtOH 2. KI o \
—Si—
NH, /
PdCl,(PPhj),
pripojenie néh Cul
_ Et;N, THF
/
K,CO3; MeOH =
M - -
CH,Cl, PdCI,(PPhs), Cul
Et;N, THF
PdCl,(PPhj), Cul
F + M EztiN, Ts;_)le > nanoputian

Schéma 1. Syntéza nanoputianov.

Uloha &. 4 Vyrieste $truktiry produktov A-M, pricom viete, Ze reakcie katalyzované paladiom

predstavuju kaplingové reakcie, kde sa tvori nova C-C vézba.

Pokial’ by sme pri tvorbe rik nepouzili 3,3-dimetylbutin ale but-3-in-1-o0l, dokéazali by
sme takto pospdjat’ nanoputianov do ,tancujicich® parov alebo az do dlhych retazi, podla

nasledovnej schémy. Nanoputiani A a B su 'ubovolni z pontiknutych povolani.



OH

O,N o
ccl
CI)J\O/ 3
i-PryEtN
nanoputian A N > 0 nanoputian B _ AB f 1+ABf 2 + AB pol 5
- Ll orma orma olymer
DMAP, pyridin DMAP, CHoCl, POy
CH,Cl,

Schéma 2. Syntéza tancujicich nanoputianov.

Uloha &. 5 Vyrieste $truktaru &inidla N, produktu O a $truktury tancujucich foriem 1 a 2 a aj

vSeobecny vzorec pre polymér.

Vo vyskumnej skupine Jamesa Toura vznikla
aj d’alSia zaujimava molekulka, a to nanoauto. Aj

napriek tomu, Ze nazov napovedd tomu, Ze dana

molekula by sa mala ,pohybovat®“ bola

LI\ e

. 4 2 4 L4 Y. Has Y OC1oHa4

syntetlzovana S 1mmym Zzamerom. JQ] ulohou bolo “’. e 3— B a—z ‘l../"'
NP L c:mo o= C-_OHTO— - H L7

dokazat’ a potvrdit, ako sa fulerény pohybuji po
kovovych povrchoch. Na zdklade nimi vykonanych experimentov bolo dokazané, ze fulerény

sa po kovoch otacaju, teda rotuja, a nie Stchaju, ako si vedci mysleli.

Uloha & 6 V $trukture vysSie nakreslené¢ho nanoauta s ako kolesa pouzité fulerény Ceo.
Navrhnite eSte aspont 2 mozné existujuce velkosti kolies takym spdsobom, aby po ich pouZziti
vyzerali molekulové vozidla ako skutocné vozidla. Pre zjednoduSenie mozete uvadzat’ len jednu

stranu ,,vozidla®.
Medzi d’alSie molekuly pripravené pre Specidlne prileZitosti
patria cyklické molekuly reprezentujiice olympijské kruhy. Pozname O‘O

2 takéto molekuly, ato olympicén aolympiadan. Zatial o OO

olympicén bol pripraveny vroku 2010 Grahamom Richardsom
olympicén
a Anthonym Williamsom ako pocta a oslava

\o

olympijskych hier vroku 2012, ktoré¢ sa prave \ 4 g 1. ﬁ@ @7 Q—\

konali v Londyne, olympiadan bol pripraveny uz ? %%\? 12pr %%‘ é
. r ) 0/\

vroku 1994 Fraserom Stoddartom. Olympiadan
ymp LE% — F({%
eSte lepSie reprezentuje prepletené olympijské £, O%CLDVO/ o f O‘ J

olympiadan



kruhy a patri do skupiny latok s ndzvom
katendny. Su to latky, ktoré sa vyznacuju
tym, ze ide o okolo seba prepletené kruhy,
aich rozmotanie je mozné iba porusenim
niektorej z vézieb. I ked’ ani jedna z molekul

zatial’ nenasla praktické vyuzitie, molekuly

na baze katenanov nachéadzaju uplatnenie

ako molekularne pocitace.
Uloha &. 7 Navrhnite syntézu olympicénu.

Chemik Samo pri rieSeni tychto uloh prili§
vyhladol anapadlo mu, ze by si dal poriadnu
prazenicu z4 vajec, soprazenou cibulkou
a slaninkou. Popri jedeni sa zamyslal nad tym, ¢i

existuji aj nejaké ,molekulové zvierata®. Jediné

zviera, ktoré mu napadlo je, prihodne, prasiatko
a tito molekulu nazval porkan. Tato molekula

vSak v sebe nesie jeden vazny problém.

Uloha ¢&. 8 Nakreslite molekulu porkanu a opiSte, o aky problém sa jedna. (nadhernl/porkan)

Nakol'ko by Samo vSak rad pripravil aj d’alSie zvieratkd, aby zaplnil svoju chemicka zoo, vas
ziada, aby ste navrhli aspoil 3 zvierata, pripadne aj ich syntézu, ktoré bude mozné vidiet’
v expozicii pocas letnych mesiacov, kedy je zoo pristupna navstevnikom (pre potreby tejto

ulohy mozete zanedbavat’ vazbovost’ uhlika aj vizbové uhly).
BONUS. Napiste recenziu tejto tlohy.

Pozn. autorov: Prosim rieSenie uloh odovzdavajte ako 1 subor.


https://web.vscht.cz/~nadhernl/porkan/pork.html

