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1 Uvod

Teoretickd a jednozna¢né velmi zaludné kvalifikace na N-trophy?.
Na pocatku byl uvodni text, ktery na svuj znaény rozsah neobsahoval az tolik redlné
vyuzitelych informaci, alespon zdanliveé.

2 Analyza zadani
Ze zadani primo vyplyvaji tyto klicové informace:
e Mezi protokoly se nachdazi alespon jeden vzorek, ktery odpovida hledané latce.
e Hledand latka ma rudou barvu.
e Hledand latka je organického ptvodu.
e Hledana latka se vyskytuje v Amazonii a byla ziskana extrakci z neznamé rostliny.
Nepiimo pak z grafu vyplyva dulezita véc:

e Hledana latka skutecné existuje.

Toto jsme odvodili na zakladé pomeérné realisticky vypadajicich méreni a na zakladé
faktu, ze porota musi byt schopna posoudit spravnost reseni.

3 Postup reseni

3.1 Absorpc¢ni spektrum

Na zakladé informace, ze je latka X rudd, jsme se snazili z méreni absorpénich spekter
ziskat barvu vzorku.
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Jelikoz je emisni spektrum definovéno jako inverzni funkce k absorpénimu spektru,
tak jsme se pokusili vyjadrit barvy jednotlivych vzorku.

Na prvni pohled do spekter je ziejmé, ze vzorek 001 rozhodné neméa cervenou barvu.
To lze dokazat tak, ze vzorek 001 pohlcuje velké mnozstvi ¢ervené barvy (625 - 740 nm) a
tim padem emituje minimalni mnozstvi svétla ndm jeviciho se jako cervené/rudé. Latka
001 tedy rozhodné neni ruda.

U zbylych dvou latek se nam ovSem nedafilo jednoznaéné specifikovat jejich presnou
barvu. Hledali jsme algoritmy prevodu spekter do RGB, avsak tento postup se ukazal byti
pomérné narocnym. Prevedli jsme tedy barvy hrubym odhadem do RGB a vysledkem bylo,
ze 003 byla fialova a 002 oranzova. Toto méreni nas neuspokojilo a také nam pripadalo
divné, ze by bylo mozné vyvodit vysledek pouze na zakladé absorpcénich spekter. Bylo
tedy zapotiebi vyuzit dalsich vlastnosti.

3.2 Hmotnostni spektrometrie

Vyuziti vysledki hmotnostni (MS) spektrometrie spo¢iva v ziskdni molekuldrni hmotnosti
analyzované latky. Hmotnost molekuly my zjistime na zdkladé vztahu my = 2peqr-

Tpeak V tomto piipadé vyjadiuje x souradnici nejvyssiho peaku v grafu hmotnosti spek-
trometrie.

3.3 Prvkové slozeni

Po kratkém studiu prvkové analyzy se nam zdédly poméry prvku ponékud divné. Zejména
pak miniméalni mnozstvi vodiku, ktery je, spolu s uhlikem, zdkladnim stavebnim prvkem
organickych sloucenin.

Vysvétleni tohoto jevu jsme nasli poté, co jsme si uvédomili, ze se nejedna o mnozstevni
zastoupeni prvku (jako je tomu napf. v sumérnim vzorci), ale o hmotnostni zastoupeni
prvku.

V prvni fazi zjistime absolutni hmotnost jednotlivych prvku (v Da, resp. ndsobcich
my,): 1.

Mprvek = MY%prvek * Mo (]->

Po ziskani absolutnich hmotnosti vSech prvku prejdeme k vypoctu sumérniho zastou-
peni jednotlivych prvku v dané slouceniné: 2.

Mprvek
. (2)

Nprovek =
Tprvek



Chemie JuTelJa

Vysledné hodnoty piehledné zobrazuji nasledujici tabulky:

Vzorek 002
Hmotnost molekuly (mg) [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 (mg) [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

Vystupem celého vypoctu je n, které odpovida poétu atomu daného prvku ve zkou-
mané molekule.

3.4 Sumarni vzorce

Z predchozich dat vyplyva, ze jsme schopni definovat zdkladni sumarni vzorce 2 zkou-
manych latek, tedy:

o (002: 016H1104N25NCL
e (003: CQQHQQOlg

Po vyhledéni téchto slouc¢enin jsme zjistili, Ze obé skutecné existuji, jsou to barviva a
jedna slouc¢enina je dokonce ruda:

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

e 003: Carminic acid (kyselina karminovd) [2]

Vzhledem k zékladnimu pozadavku, tedy barveé, jiz muzeme s prehledem tici, ze latkou
X je vzorek 003: Carminic acid, neboli kyselina karminova.

3.5 Kyselina karminova

Zajimavé na kyseliné karminové je to, ze se vyskytuje na hmyzu Cochineal [3], ktery
zije ve Stfedni Americe (Amazonii) a za svého zivota vyuziva specificky kaktus, na ktery
naklade své vejce. Tato vejce maji ten zvlstni znak, ze jsou rudé. Ze by byl nas extrakt
praveé z jednoho z téchto kaktusu? Az podeztela shoda, ze?
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4 Pro a proti vysledku

Pied zavérem bychom radi shrnuli kompletni vycet argumentu pro a proti slouc¢eniné 003:
Argumenty pro:

1. Latka je ruda.
2. Latka je organicka.
3. Létka se vyskytuje ve Stfedni Americe (Amazonii).

4. Vypocitand molekuldrni hmotnost odpovidd tabulkové molekuldrni hmotnosti (viz

[2])-

5. Latku je mozné najit na rostlinéch.
6. Pti hledani latky X jsme vyuzili témér vSechna poskytovana data.
Argumenty proti:

1. Vzorek 002 muze nabyvat zbarveni az do ¢ervena.

5 Zavér

Typicka tloha, ve které slo o to mit napad a dokazat ho spravné pouzit. Ulohu hodnotime

vvvvvv

Podékovani

e Ing. Jitimu Bilikovi za prednasku '"MS/MS spektrometrie’
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