PREPOCET STANDARDNICH STAVU, VYPOCET ROVNOVAZNE
KONSTANTY A ROVNOVAZNEHO SLOZENI
TEPLOTNI ZAVISLOST

1 Prepocet standardnich stavil, slozeni rovnovazné smési

Vypocitejte (a) A;G® a rovnovaznou konstantu pro dimeraci kyseliny e-aminokapronové (A) ve
vodném roztoku,

A (aq) + A (aq) = A-A (aq) + H2O (D),
pii teploté 25°C ve vodném roztoku. Jako standardni stav pro vodu volte €istou latku za teploty a
tlaku soustavy, pro kyselinu a jeji dimer stav nekoneéného zfedéni o molalité m™ = 1 molkg ' za
teploty a tlaku soustavy. Termodynamicka data pii teploté 298,15 K:

, AslHe ASISe mnas mynas
litka kJ/mol JK'mol' | molkg'
kys.e-aminokapronova (s) —582,6 —818 2,36 1,14
dimer (s) -573,7 —482 0,172 0,92
voda (0) —285,8 —163,2

(b) Jakou chybu by zpiisobilo zanedbani prepoctu zadanych slucovacich termodynamickych dat pro
pevné latky na standardni stav nekone&ného ziedéni o molalité m™ = 1 mol kg '?

(c) Kolik moli dimeru by mélo byt nalezeno v 6 dm’ roztoku, ktery na pocatku obsahoval pouze
kyselinu e-aminokapronovou v koncentraci 0,4 mol dm . Aktivitni koeficient dimeru za t&chto
podminek polozZte roven jedné, *y, = 0,956. Predpokladejte, ze pH roztoku nema na hodnotu
rovnovazné koncentrace vliv. Pfi feSeni je moZno pouzit aproximace x << ma .

[(a) A/G® = 19808,546 Jmol ', K =3,38454 - 10" ;

(b) A,G® =10292,98 T mol ', tj. 0 48 % mensi ; K= 1,5727 - 10, tj. 0 4547 % vatsi
(c) naa =2,97-10"* mol ]

2 Piepocet standardnich stavil, sloZeni rovnovazné smési

Aminokyselina glycin dimeruje ve vodném roztoku za vzniku glycylglycinu:

glycin (aq) + glycin (aq) = glycylglycin (aq) + H>O (0)
V literatufe byla nalezena tato data (pti 298,15 K):

. AgH® AgS® m™ s
latka kJ/mol JK "mol mol kg’
glycin (s) —528,4 -531,4 3.3 0,729
glycylglycin (s) —745,2 —854,0 1,7 0,685
voda (£) —285,8 —163,2

(a) Vypocitejte A,G® a rovnovaznou konstantu pro uvedenou reakci. Standardni stavy: aminokyse-
liny a peptidy — stav nekone¢ného ziedéni o koncentraci m™ = 1 mol kg™ za teploty a tlaku
soustavy, voda - Cista latka za teploty a tlaku soustavy.

(b) Stanovte koncentraci glycylglycinu po ustaveni rovnovahy, jestlize vychazime z roztoku glycinu
o koncentraci 0,4 mol kg’ (Yaryein = 0,928). Aktivitni koeficient glycylglycinu je moZno
povazovat za roven jedné. Pfi feSeni je moZno pouzit aproximace x << mgp.

[AG® = 16,18 kJ mol ' mgg = 2,04-10* mol dm™]



3 Piepodet standardnich stavii, slozeni rovnovazné smési

Vypoéitejte (a) rovnovaznou konstantu a A,G® pro syntézu jednoduchého dipeptidu, probihajici ve
vodném roztoku pfi teploté 25°C:
alanin (aq) + glycin (aq) = alanylglycin (aq) + H,O (£).

(b)Rovnovaznou koncentraci alanylglycinu v roztoku, ktery ptivodné obsahoval 0,06 mol alaninu a

0,1 mol glycinu a 1 kg vody. Pii této koncentraci maji aktivitni koeficienty hodnoty:

yatanin = 1,01 ; ®aiyein = 0,854 , pro alanylglycin je mozno ptedpokladat “ysjanyigiycin = 1.
Standardni stavy: voda - Cistd latka za teploty a tlaku soustavy, aminokyseliny a peptidy - stav
nekoneéného ziedéni o koncentraci m™ = 1 mol kg ™' za teploty a tlaku soustavy. Termodynamicka
data pfi teploté 298,15 K:

, ASlHe AslSe mnas mynas
litka kJ/mol JK " mol mol kg’
glycin (s) —528.4 -5314 3,3 0,729
DL-alanin (s) —563,6 —644,0 1,9 1,046
DL-alanylglycin (s) | =777,8 —967,0 3,161 0,730
voda (0) —285,8 —163,2

Pfi feSeni je mozno pouZit aproximace x << mg, , X << ma .
[(a) A/G® = 16729,416 T mol '; K=1,17211 - 10~ (b) mgg = 6,06-10 ° mol kg ' ]

4 Vypocet rovnovazné konstanty ze slozeni rovnovazné smési, teplotni zavislost

Molekuly savéich hemoglobinti jsou sloZzeny ze dvou parti dvou typt polypeptidovych fetézci
(A a B). Tyto oligomery A,B, v roztoku reverzibiln¢ disociuji na dvé AB molekuly:
Asz =2 AB.

(a) Pti teploté 25°C bylo zjisténo, Ze v roztoku, ktery plivodné obsahoval 1,5 g hemoglobinu (M =
64500 g mol ') ve 150 cm’, pieslo po ustaveni rovnovahy 19,7 % procent hemoglobinu na
formu AB. Vypocitejte rovnovaznou konstantu a reakéni Gibbsovu energii pro standardni stav
nekone&né ziedéni, ¢ = 1 mol dm za teploty a tlaku soustavy. Aktivitni koeficienty povazujte
za rovny jedné.

(b) Ma-li reakéni teplo hodnotu —60 kJ mol™', zjistéte, pii jaké teplotd bude stupei piemdny
hemoglobinu polovicni?

[(a) K=3-10"; A,G® = 25,815 kI mol ; (b) 44,7°C]

5 Vypocet rovnovazné konstanty, vypo&et slozeni rovnovazné smési, teplotni zavislost

Jednou z reakci katalyzovanych oxido-reduktasami je transhydrogenace typu
AH, +B=A + BH;

Pti koncentracich 0,02 mol AH, a 5 mmol B v 1 dm’ pocateéni smési je pii teplotd 25,5°C

v rovnovazné smési obsazeno 3 mol.% BH,

(a) Vypocitejte rovnovaznou konstantu pii této teplot¢ pro standardni stav nekonecné ziedéni,
=1 mol dm, za teploty a tlaku soustavy. Aktivitni koeficienty povazujte za jednotkové.

(b) Vypotitejte, kolik substratu AH, (v mmol dm™) zbude v rovnovazné smési, jestlize vychozi
smés obsahuje stejnd mnoZstvi obou substratt AH, a B, 0,04 mol dm .

(c) Vypocitejte reakéni teplo transhydrogenace jestlize vite, ze pii teploté 33°C a stejnych
pocatecnich koncentracich, 65 mmol dm™ , obsahuje rovnovazna smés 9,75 mmol A v 1 dm’.

[(a) K| = 6,8755-10 ; (b) cam = 0,03694 mol dm ™ ; (¢) AH® = 153106 J mol ']



6 Vypocet rovnovazné konstanty, vypo&et slozeni rovnovazné smési, teplotni zavislost

Lyasy katalyzuji nehydrolyticky rozklad substratii na dvé slozky
AB = A + B .

(a) Vypocitejte rovnovaznou konstantu této reakce pii teploté¢ 25°C pro standardni stav nekonecné
ziedéni, =1 moldm”, za teploty a tlaku soustavy, jestlize v roztoku, ktery ptivodnd
obsahoval 0,4 mol AB a 0,1 mol A v 1 dm” bylo po ustaveni rovnovahy nalezeno 22,4 mmol A
v 1 dm’. Aktivitni koeficienty povazujte za jednotkové.

(b) Jaké by byly rovnovazné koncentrace AB, A a B, kdybychom vychazeli z roztoku AB o
koncentraci 7,6 mmol dm>?

(c) Ma-li v uvazovaném oboru teplot reak&ni entalpie konstantni hodnotu 42,8 kJ mol ™', vypotitejte,
pfi jaké teploté se vytézek reakce za podminek ad (a) zdvojnasobi.

[(a) K, =7,261-107 ; (b) ca = ¢ = 0,003622 mol dm ™ , cag = 0,00398 mol dm ™ , (c) 7> = 315 K]

7 Vypo&et rovnovazné konstanty, vypodet sloZzeni rovnovazné smési, teplotni zavislost

Nejméné pocetnou tfidou enzymi jsou izomerasy, jejichz funkce spociva v udrzovani rovnovahy

mezi dvéma izomery:

A=B.

(a) Vypoditejte rovnovaznou konstantu izomerace (standardni stav: nekone¢né ziedéni, ¢ =1
mol dm™, za teploty a tlaku soustavy) z t&chto udaji: pii teploté 48°C obsahoval systém
v objemu 8 dm’ na po&atku 1,28 mol A a 0,048 mol B, v rovnovéze zbylo 0,72 mol A (y5 =
0,62; yg = 1,028).

(b) Vypocitejte rovnovazny stupen premény a rovnovaznou koncentraci slozky A pro ptipad, Ze
vychazime z Cisté slozky A o stejné koncentraci jako v pfipadu (a). Kdy dosdhneme vyssiho
vytézku? (ya = 0,66; yg = 1,05).

(c) Pii 28°C obsahuje rovnovazna smeés izomerd A a B 65 mol.% A (ya= 0,58; yg=1,12).
Vypocitejte A.H® a AS® uvedené reakce. Piedpokladejte, Ze tyto veliiny jsou v uvazovaném
teplotnim intervalu nezéavislé na teploté.

[(a) Ki = 1,4; ey = 0,4375; (b) ay = 0,4681; ca = 0,0851 mol dm™, v piipadé (b) je vytézek vyssi;

(c) AH® =11950,743 Jmol '; A,S° =40 J K" mol ']



