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1 Úvod

Teoretická a jednoznačně velmi záludná kvalifikace na N-trophy3.
Na počátku byl úvodńı text, který na sv̊uj značný rozsah neobsahoval až tolik reálně

využitelých informaćı, alespoň zdánlivě.

2 Analýza zadáńı

Ze zadáńı př́ımo vyplývaj́ı tyto kĺıčové informace:

• Mezi protokoly se nacháźı alespoň jeden vzorek, který odpov́ıdá hledané látce.

• Hledaná látka má rudou barvu.

• Hledaná látka je organického p̊uvodu.

• Hledaná látka se vyskytuje v Amazonii a byla źıskána extrakćı z neznámé rostliny.

Nepř́ımo pak z grafu vyplývá d̊uležitá věc:

• Hledaná látka skutečně existuje.

Toto jsme odvodili na základě poměrně realisticky vypadaj́ıćıch měřeńı a na základě
faktu, že porota muśı být schopna posoudit správnost řešeńı.

3 Postup řešeńı

3.1 Absorpčńı spektrum

Na základě informace, že je látka X rudá, jsme se snažili z měřeńı absorpčńıch spekter
źıskat barvu vzork̊u.
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Jelikož je emisńı spektrum definováno jako inverzńı funkce k absorpčńımu spektru,
tak jsme se pokusili vyjádřit barvy jednotlivých vzork̊u.

Na prvńı pohled do spekter je zřejmé, že vzorek 001 rozhodně nemá červenou barvu.
To lze dokázat tak, že vzorek 001 pohlcuje velké množstv́ı červené barvy (625 - 740 nm) a
t́ım pádem emituje minimálńı množstv́ı světla nám jev́ıćıho se jako červené/rudé. Látka
001 tedy rozhodně neńı rudá.

U zbylých dvou látek se nám ovšem nedařilo jednoznačně specifikovat jejich přesnou
barvu. Hledali jsme algoritmy převodu spekter do RGB, avšak tento postup se ukázal býti
poměrně náročným. Převedli jsme tedy barvy hrubým odhadem do RGB a výsledkem bylo,
že 003 byla fialová a 002 oranžová. Toto měřeńı nás neuspokojilo a také nám připadalo
divné, že by bylo možné vyvodit výsledek pouze na základě absorpčńıch spekter. Bylo
tedy zapotřeb́ı využ́ıt daľśıch vlastnost́ı.

3.2 Hmotnostńı spektrometrie

Využit́ı výsledk̊u hmotnostńı (MS) spektrometrie spoč́ıvá v źıskáńı molekulárńı hmotnosti
analyzované látky. Hmotnost molekuly m0 zjist́ıme na základě vztahu m0 = xpeak.
xpeak v tomto př́ıpadě vyjadřuje x souřadnici nejvyšš́ıho peaku v grafu hmotnost́ı spek-
trometrie.

3.3 Prvkové složeńı

Po krátkém studiu prvkové analýzy se nám zdály poměry prvk̊u poněkud divné. Zejména
pak minimálńı množstv́ı vod́ıku, který je, spolu s uhĺıkem, základńım stavebńım prvkem
organických sloučenin.

Vysvětleńı tohoto jevu jsme našli poté, co jsme si uvědomili, že se nejedná o množstevńı
zastoupeńı prvk̊u (jako je tomu např. v sumárńım vzorci), ale o hmotnostńı zastoupeńı
prvk̊u.

V prvńı fázi zjist́ıme absolutńı hmotnost jednotlivých prvk̊u (v Da, resp. násobćıch
mu): 1.

mprvek = m%prvek ∗m0 (1)

Po źıskáńı absolutńıch hmotnost́ı všech prvk̊u přejdeme k výpočtu sumárńıho zastou-
peńı jednotlivých prvk̊u v dané sloučenině: 2.

nprvek =
mprvek

Arprvek

(2)
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Výsledné hodnoty přehledně zobrazuj́ı následuj́ıćı tabulky:

Vzorek 002
Hmotnost molekuly (m0) [Da]: 350
prvek m/% m/Da n

C 54.86 192.01 16
H 3.16 11.06 11
O 18.27 63.95 4
N 8.00 28.00 2
S 9.15 32.03 1
Na 6.56 22.96 1

Vzorek 003
Hmotnost molekuly (m0) [Da]: 492
prvek m/% m/Da n

C 53.66 264.01 22
H 4.09 20.12 20
O 42.24 207.82 13

Výstupem celého výpočtu je n, které odpov́ıdá počtu atomů daného prvku ve zkou-
mané molekule.

3.4 Sumárńı vzorce

Z předchoźıch dat vyplývá, že jsme schopni definovat základńı sumárńı vzorce 2 zkou-
maných látek, tedy:

• 002: C16H11O4N2SNa

• 003: C22H20O13

Po vyhledáńı těchto sloučenin jsme zjistili, že obě skutečně existuj́ı, jsou to barviva a
jedna sloučenina je dokonce rudá:

• 002: Orange II. (oranžová II.), neboli C.I. ACID ORANGE 7 [1]

• 003: Carminic acid (kyselina karmı́nová) [2]

Vzhledem k základńımu požadavku, tedy barvě, již můžeme s přehledem ř́ıci, že látkou
X je vzorek 003: Carminic acid, neboli kyselina karmı́nová.

3.5 Kyselina karmı́nová

Zaj́ımavé na kyselině karmı́nové je to, že se vyskytuje na hmyzu Cochineal [3], který
žije ve Středńı Americe (Amazonii) a za svého života využ́ıvá specifický kaktus, na který
naklade svá vejce. Tato vejce maj́ı ten zvláštńı znak, že jsou rudá. Že by byl náš extrakt
právě z jednoho z těchto kaktus̊u? Až podezřelá shoda, že?
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4 Pro a proti výsledku

Před závěrem bychom rádi shrnuli kompletńı výčet argument̊u pro a proti sloučenině 003:
Argumenty pro:

1. Látka je rudá.

2. Látka je organická.

3. Látka se vyskytuje ve Středńı Americe (Amazonii).

4. Vypoč́ıtaná molekulárńı hmotnost odpov́ıdá tabulkové molekulárńı hmotnosti (viz
[2]).

5. Látku je možné naj́ıt na rostlinách.

6. Při hledáńı látky X jsme využili téměř všechna poskytovaná data.

Argumenty proti:

1. Vzorek 002 může nabývat zbarveńı až do červena.

5 Závěr

Typická úloha, ve které šlo o to mı́t nápad a dokázat ho správně použ́ıt. Úlohu hodnot́ıme
jako složitěǰśı, ale o to větš́ı byl úspěch při slovech ”hele, ta kyselina je červená.”

Poděkováńı

• Ing. Jǐŕımu Biĺıkovi za přednášku ’MS/MS spektrometrie’
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