Ćw 9: Samorzutność reakcji chemicznych  

Ćwiczenie realizowane jest w oparciu o program Virtual Lab oraz arkusz kalkulacyjny. Aplikacja w wersji online jest dostępna na stronie internetowej:
http://chemcollective.org/vlab/vlab.php

W celu uruchomienia stosownego zadania wybieramy następujące zakładki: 
File → Load an Assignment → Chemical Equilibrium → DNA Binding Problem

Odczytane w programie Virtual Lab wielkości oraz obliczone wartości należy zapisywać w odpowiednich tabelach w zakładce „ćw 9” w arkuszu kalkulacyjnym „arkusz_chemia_fizyczna”.

I. Problem 1

W natywnej strukturze DNA wyróżniono pary zasad komplementarnych: adenina – tymina oraz guanina – cytozyna. Bazując na odczynnikach dostępnych w programie Virtual Lab zaproponuj i wykonaj doświadczenie, które zademonstruje i wyjaśni zjawisko komplementarności zasad w strukturze DNA. 

Musimy przeprowadzić reakcje pomiędzy zasadami występującymi w DNA. Potrzebujemy wszystkich możliwych kombinacji par zasad azotowych: A-T, A-C, A-G, T-C, T-G oraz C-G. 
Wykorzystamy wartości powinowactwa chemicznego czystych składników, A. Powinniśmy zauważyć różnicę pomiędzy parami komplementarnymi (A-T oraz C-G) a pozostałymi.

[image: ]1.Przeprowadź reakcje syntezy w oparciu dostępne roztwory zasad azotowych. 
Do zlewki o poj. 250 cm3 wlej po 10 cm3 0,1 M roztworów dwóch wybranych zasad następnie procedurę powtórz w osobnych zlewkach dla pozostałych roztworów tak aby uzyskane dane pozwoliły opisać wszelkie układy reakcyjne możliwe do uzyskania przez kombinacje dostępnych odczynników (łącznie 6 reakcji: A-T, A-C, A-G, T-C, T-G oraz C-G). 
UWAGA: Dla każdego uzyskanego układu ustaw temperaturę naczynia reakcyjnego na 25°C.
Następnie odczytaj wartości stężeń równowagowych reagentów notujące je w arkuszu kalkulacyjnym. 
(Uwzględniając że każda analizowana reakcja zachodzi w układzie stechiometrycznym 1 – 1 oraz używa się roztworów wyjściowych o analogicznych objętościach i stężeniach nie ma potrzeby zapisywania oddzielnych wartości stężeń dla poszczególnych substratów, wystarczy zapisać tylko stężenia CSUB i CPROD gdzie CSUB to stężenie identyczne dla obu zasad azotowych).

2. Za pomocą uzyskanych wartości należy wyznaczyć stałe równowagi dla wszystkich rozpatrywanych reakcji realizowanych w poszczególnych temperaturach. 

Przykładowa reakcja	G + C = GC

W celu obliczenia stałej równowagi reakcji korzystamy z poniższego wzoru:
KX = XGC/(XG∙XC)	
KX – stała równowagi wyznaczona w oparciu o ułamki molowe
XGC ; XG ; XC  – ułamki molowe poszczególnych reagentów  wyrażające ich zawartość w mieszaninie reakcyjnej 

Aby obliczyć powyższą stałą konieczne jest obliczenie ułamków molowych, zgodnie z przykładowym wzorami:
XGC = NGC / (NGC+ NG +NC)
XG = NG / (NGC+ NG +NC)
XC = NC / (NGC+ NG +NC)
NGC ; NG ; NC  – liczba moli poszczególnych reagentów w mieszaninie reakcyjnej

Aby obliczyć liczbę moli poszczególnych reagentów należy podzielić stężenie równowagowe odczytane z programu Virtual Lab przez objętość roztworu, przykładowo:
NC = NG = cSUB ∙ V
NGC = cPROD ∙ V
cSUB ; cPROD  – stężenia równowagowe substratów i produktów
V  – objętość roztworu, tj. 20cm3 (pamiętaj o wyrażeniu objętości w dm3)

3. Bazując na uzyskanych wartościach stałych równowagi należy wyznaczyć powinowactwo chemiczne czystych składników w oparciu o wzór:

A=-ΔGr = R ∙ T ∙ ln(K)
R - stała gazowa -  8,3145 JK-1mol-1 
T – temperatura [wyrażona w Kelwinach]
K – stała równowagi

Obliczenia należy wykonać dla każdej z 6 par zasad azotowych.

Sprawozdanie 
Zebrane dane oraz obliczone wartości zestawić w Tabeli 1. Przedstawić obliczenia oraz podać wnioski.

II. Problem 2

Wśród odczynników udostępnionych w wykonywanym doświadczeniu znajduje się substancja oznaczona „Unknown”. Jest to nieznana zasada azotowa, zaproponuj i wykonaj doświadczenie, które umożliwi zidentyfikowanie tego związku.

Musimy ponownie sprawdzić wszystkie możliwe kombinacje: G-X, C-X, A-X, T-X.
Obliczymy wartości powinowactwa chemicznego czystych składników A dla tych kombinacji i sprawdzimy, do której z czterech zasad ten nieznany związek ma największe powinowactwo. Procedura jest identyczna jak w Problemie 1

Sprawozdanie 
Zebrane dane oraz obliczone wartości zestawić w Tabeli 2. Przedstawić obliczenia oraz podać wnioski.

III. Problem 3

Jak powinowactwo chemiczne czystych składników zależy od stężenia reagentów i temperatury zachodzącego procesu?

3a. Jak powinowactwo chemiczne czystych składników zależy od stężenia?

Sporządź następujące roztwory 0,05 M, 0,03M, 0,02M, 0,01M, 0,001M dGMP w ilości 50 ml.
Przykładowo dla roztworu 0,03 M, dysponując roztworem o stężeniu 0,1 M:
0,1 M ∙ X ml = 0,03 M ∙ 50 ml
X = 15 ml roztworu 0,1 M
woda = 50 ml  – 15 cml  = 35 ml
Obliczamy w ten sposób kolejne roztwory.

Do zlewki o poj. 250 cm3 wlej 10 cm3 0,1 M roztwór dCMP, a następnie dodaj taką samą objętość 0,1 M roztworu dGMP. Po przeprowadzeniu reakcji należy ustawić temperaturę w naczyniu na 25oC, a następnie odnotować stężenia reagentów w stanie równowagi.
 
Powtórz procedurę dla kolejnych stężeń używając cały czas 10 cm3 0,1 M roztwór dCMP i 10 cm3 roztworu dGMP o zmieniającym się stężeniu.
Dla każdego układu oblicz ułamki molowe, stałą równowagi oraz powinowactwo chemiczne czystych składników jak w Problemie 1.
UWAGA: Konieczne jest odnotowywanie i uwzględnianie w obliczeniach stężeń obu substratów (stosunek niestechiometryczny) jako C1 I C2.

3b. Jak powinowactwo chemiczne czystych składników zależy od temperatury?

Do zlewki o poj. 250 cm3 wlejemy 10 cm3 0,1 M roztwór dCMP, a następnie dodamy taką samą objętość 0,1 M roztworu dGMP. Temperaturę w zlewce ustawiamy na 36.6oC, pamiętając o jej wcześniejszym zaizolowaniu. Następnie należy odnotować stężenia reagentów w stanie równowagi.
Następnie należy zmieniać temperaturę zlewki kolejno na 25, 15, 5 i 0oC ponownie odnotowując stężenia reagentów w fazie równowagi.
Mając odpowiednie dane należy obliczyć ułamki molowe, stałą równowagi oraz powinowactwo chemiczne czystych składników jak w Problemie 1.
UWAGA: W tym przypadku stężenia substratów są sobie równe (stosunek stechiometryczny) i możne je oba zapisać jako CSUB.

Sprawozdanie 
Zebrane dane oraz obliczone wartości zestawić w Tabelach 3 i 4, odpowiednia dla podpunktu 3a i 3b. Dla obu podpunktów przedstawić obliczenia oraz podać wnioski. Sporządzić wykres zależności powinowactwa chemicznego czystych składników od temperatury. 
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Information

Name: 250 mL Flask
Volume: 20.000 L.

[Species (aq) Molarity -
H 1.01552¢-7
A 000164307
T 000164307
AT 00483569

Temperature: 25.28°C





