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Anotace

Tato prace se zabyva navrhem moznych chemickych reakci, které mohou probéhnout na
kometach pii jejich priletu v blizkosti Slunce. V teoretické €asti prace jsou strucné
popsany vlastnosti komet spolu s procesy, které maji vztah k chemickym procesim
probihajicich ve vnitini komé. Pro vypocet vzdalenosti komety od Slunce byla odvozena
Keplerova rovnice a dale byl odvozen vztah pro pribéh teploty pfi adiabatickém
rozpinani sublimovanych plyni zjadra komety. V praktické casti prace byla jako
modelovy pfiklad zvolena kometa C/1995 Ol Hale-Bopp. K odGvodnéni navrzenych
chemickych reakci byla vypoctena vzdalenost této komety od Slunce a na zaklad¢ toho
pak byla vypoctena teplota na povrchu komety a v jeji blizkosti. V zavéru praktické casti
jsou pak navrzeny chemické reakce pro vznik osmi sloucenin majicich vztah k zivé
ptirod¢.

Annotation

The presented bachelor thesis presents possible chemical reactions that may occurs in
comets during their flyby near the Sun. The theoretical part of the thesis is devoted to the
description of comets including the description of processes connected with chemical
reactions ongoing in the inner coma. To calculate the distance between the comet and the
Sun, we have derived the Kepler equation and then has been derived the formula for
the temperature curve during the adiabatic expansion of sublimated gas out of the nucleus
of the comet. In the practical part we used the comet C/1995 O1 Hale-Bopp as a model.
To justify the proposed chemical reactions we have calculated the distance of C/1995 O1
Hale-Bopp from the Sun and based on this the surface temperature has been determined.
In the end of the practical part of this bachelor thesis, we proposed chemical reaction for
the creation of eight chemical compounds related to the living nature.
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A. Teoreticka cast

1. Uvod

Jiz od dévnych casti pozorovali lidé oblohu. Z pocatku nejvice poutalo jejich
pozornost Slunce, Mésic a hvézdy a jasné svételné padajici objekty, které nyni nazyvame
meteority a meteory, podle toho zda dopadnou nebo nedopadnou na Zemi. Pozdé&ji lidé
rozpoznali mezi hvézdami odlisn€ se pohybujici objekty - planety. Velkou pozornost na
sebe strhavaly taktéz malé objekty, které se na obloze rychle pohybovaly, zvétSovaly se a
posléze zmizely. Tyto objekty byly nazvany kometami. Byly natolik zajimavé, Ze
v piipadé, Ze se objevily, byl tento jev zaznamendvan v kronikdch, coz historikim
pomaha pii datovani historickych udélosti.

NejndpadnéjSim objektem na obloze je Slunce. Jiz dlouhd tisicileti Slunce
ohromovalo lidstvo a bylo proto predmétem zdjmu lidi vSude na svéte. Jeste pred
objevenim pisma (Sumer, 3500 pi.n.l.) se mnoho kultur oddédvalo kultu slune¢niho disku.
Poziistatky tohoto kultu jsou patrné jest¢ dnes napiiklad megality ve Stonehenge ¢i v

Carnacu.

Obr. 1.1. Rady menhiri v Carnacu-Morbihan, Francie (mapio.net).
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Velké sezonni ritudly béhem slunovrati a ritualy vzdavani dikd k dobré urodé€ jsou dnes
povazovany za slunecni ritualy.

Ve starém Egypté bth slunce Ra (nebo také Amon-Ra), byl prezentovan muzem
nosicim solarni disk na hlaveé. V roce 1364 pf.n.l. Amenofis IV vladl Egyptu a zcela
proménil cirkevni praktiky pouZzivané do této doby. Zakazal kult boha Amona a nastolil
kult boha Slunce jménem Aton, od této chvile se vladai nechal nazyvat Akhenatonem
(ten, ktery se libi slune¢nimu disku). U vSech indoevropskych nérodi nachézime kult
sluneénich bohti jako naptiklad Apollo Phoibos (Apolo zafici), Rimsky Sol Invictus
(neporazené Slunce) a persky Mithras.

Slunce bylo téz uctivano Inky a Aztéky v Jizni a Stfedni Americe. Ve Francii jesté
v 17. stoleti, termin Slunce-soleil symbolizoval kralovskou moc. Ludvik XIV si nechal
vyzdobit palac ve Versailles slune¢nimi symboly a nechaval se prezentovat jako “ le roi
soleil ” (kral slunce).

Slunce ma i dnes stale svou symbolickou hodnotu pro mnohé néarody, jak je patrné
u vlajek stat, napt. Argentina, Japonsko, Kiribati.

Slunce je nejvétSim télesem slunecni soustavy. Svou velikosti a hmotnosti
prevySuje vSechna ostatni télesa nasi slunecni soustavy, predstavuje 99,9% jeji
hmotnosti. Jadro Slunce se vytvorilo gravitatnim zhroucenim nahodného shluku
castic vzniklého v mraénech molekuldrniho vodiku pti dosazeni kritické hodnoty
hmotnosti. Pfi adiabatickém zhrouceni doslo k ohfevu tohoto jadra a vyvoj Slunce presel

do stadia protohvézdy, v jejimz jadru pak doslo k zazehnuti jadernych reakeci.

Zakladni fakta o Slunci:

Stafi: 4,5.107 let

Hmotnost: 1,99.10° kg (cca 330 000 hmotnosti Zemg)
Polome¢r: 696 000 km (cca 109 polomérti Zeme)
Primérné hustota: 1408 kg.m”

Priimérné vzdalenost od Zemg: 1 AU = 150.10° km

Gravitacni zrychleni na povrchu: 274 m.s”

Unikova rychlost na povrchu: 618 km.s™

Zafivost: 3,84.10°°



Perioda rotace na rovniku: 26 dni
Ubytek hmotnosti za sekundu: 5.10°kg.s™
Efektivni teplota fotosféry: 5778 K

Vnéjsi vrstvy Slunce

Struktura Slunce neni stejnorodd, mizeme ji roz¢lenit na n€kolik vrstev, jak je
znazornéno na obr. 1.2. Vrchni vrstvy Slunce tvofi:
Fotosféra — slunecni vrstva o tloustce 100 az 200 km a teploté¢ 5800 K ptedstavuje
viditelny povrch Slunce, na némz pozorujeme napt. granulace, slunec¢ni skvrny nebo

protuberance.

KORONA

(t>1 000 000 K)

CHROMOSFERA FOTOSFERA

(t = 20 000 K) (t= 5 785 K)

@® Zemé v porovnani
se Sluncem

SLUNCEM

Obr. 1.2 Slunecni vrstvy (nevsedni-svet.cz)

Chromosféra — slunecni vrstva o tloustce mensi nez 4000 km, jejiz teplota se pohybuje

v rozmezi 6000 K az 30 000 K

Sluneéni koréna — vrchni ¢ast slune¢ni atmosféry, kterd ma tloustku nékolika miliond

kilometrt. Je rozdé€lena na tii vrstvy F, K, E. Teploty ve slune¢ni koroné jsou extrémné



vysoké a mohou dosahovat az 3 MK, na rozdil od teploty slune¢niho povrchu (5770 K) a
teploty chromosféry (7000 K).

Tabulka 1.1 Chemické slozeni fotosféry (Dougerty, 2001)

Prvek Relativni hmotnost
Vodik: H, 73,46
Helium: He 24,85
Kyslik: O, 0,77
Uhlik: C 0,29
Zelezo: Fe 0,16
Neon: Ne 0,12
Dusik: N, 0,09
Kiemik: Si 0,07
Hoft¢ik: Mg 0,05

Sluneéni vitr

Slunecni vitr je tvofen plazmatem, které¢ pisobenim magnetického pole Slunce je
uvoliiovano ze slune¢ni kordny, viz obr. 1.3. Je tvofeno ¢asticemi, z nichz nejvétsi podil

maji protony a elektrony. Teoretické vysvétleni téchto procest podal (Parker, 1958).

magnetic field lines

\\/&\

NZ —

neutral
current
sheet

Obr. 1.3. Vznik slune¢niho vétru (spacephysics.ucr.edu).



Vlastnosti slune¢niho vétru jsou uvedeny v tab. 1.2.

Tabulka 1.2 Parametry slunecniho vétru ve vzdalenosti 1 AU od Slunce

primér | median | minimum | maximum
Rychlost (km/s) 440 415 260 2140
Hustota (cm™) 7.3 57 0,1 135
Teplota (K) 83 000 |69 000 |6000 3 800 000
mag.indukce (nT) 6,7 5,9 0,26 72
He++/H+(%) 4 4,1 0,1 30




2. Komety

Komety jsou astronomické objekty, které se od asteroidi lisi tim, ze komety mayji
ve svém okoli plynny obal tvofeny sublimujicim ledem a prachovymi ¢asticemi, které
tvoii jejich jadro. Studium komet ndm dava moznost blize poznat procesy, probihajici pfi
vzniku sluneéni soustavy.

Komety se pohybuji vétsSinou po velice vystiednych eliptickych nebo
parabolickych drahach kolem Slunce, které v prvnim piiblizeni urcuje jejich drahy. V
zavislosti na gravitaénim ptsobeni planet se mize drdha komet zménit na hyperbolickou
a nasledkem ¢ehoz, kometa definitivné opusti slune¢ni soustavu. Na Zemi pozorujeme
predevsim ohon komet, obr. 2.1, ktery se sklada z osvétlenych castic prachu a zaticiho

plynového oblaku.

Obr. 2.1. Obrazek komety C/1975 V1 West s bilym prachovym a modrym plynovym ohonem
(www.zmescience.com)

Experimentalni podklady pro studium struktury komet jsou ziskavany piedevsim
na podkladé astronomickych a spektroskopickych pozorovani. Dnes se tato oblast
vyzkumu komet stala samostatnym oborem. Diky tomu je v soucasné dobé mozno data o
poloze a slozeni komet ziskat z publikaci. Proto nebylo tieba vyhleddvat spektra,

abychom ziskali informace o slozeni komet.



Komety jsou klasifikovany podle svych obéznych dob (period) na
kratkoperiodické, dlouhoperiodické a jednonavratové.

Kratkoperiodické komety maji obézné doby kratsi nez 200 let a jejich draha se
nachazi v roving ekliptiky, stejné tak jako u planet.

Dlouhoperiodické komety maji obézné doby delsi, ale stale zlstavaji gravitacné
zavislé na Slunci. Jejich drahy jsou veliké a jsou rozloZeny na obloze bez jakéhokoli
sméru. Pro dlouhoperiodické komety byla navrzena fada riznych modell vysvétlujicich,
pro¢ jsou komety odklonény do velmi excentrickych drah. Patfi mezi né ptiblizeni k
jinym hvézddm na cesté¢ Slunce nasi Galaxii, piisobeni hypotetického privodce Slunce
Nemesis a nebo pisobeni, zatim nezndmych transneptunickych téles, jako naptiklad
hypotetické Planety X. Nejpfijimanéjsi hypotéza je, ze k témto poruchdm drah dochézi
nadhodné vzajemnym ovliviiovanim se téles v Oortové mracnu.

Jednonavratové komety maji parabolické ¢i hyperbolické obézné drahy, které je
vynesou navzdy mimo slunecni soustavu po jediném priletu okolo Slunce. Opacnym
extrémem je kratkoperiodickd Enckeova kometa, kterd ma obé&znou dréhu, ktera ji

nedovoli se vzdalit od Slunce dal nez k ob&zné draze Jupitera.

2.1 Puvod komet

Rozdéleni komet do dvou skupin dle jejich periodicity vedlo astronomy postulovat
existenci dvou na sob¢é nezavislych zasobnikli komet a tim jsou Kuipertiv pas a Oortiv
oblak.

Oortitv oblak: Oortiv oblak byl pojmenovan podle holandského astronoma Jana
Hendrika Oorta (1900-1992), ktery vyslovil v pribéhu 50. let teorii, podle které existuje
rezervoar malych objektd nachéazejicich se na konci slunecni soustavy ve vzdalenosti
jdouci od 20 000 do 100 000 AU (az 1,5 ly) (Oort, 1950). Je velmi pravdépodobné, ze
Oortiiv oblak se vytvofil v raném stadiu vytvafreni slunecni soustavy. Externi hranice
Oortova oblaku je také gravitatni hranici slune¢niho systému. Oortlv oblak je
zasobnikem pro komety s dlouhou periodou a obsahuje stovky miliard kosmickych
objekta.

Kuiperiv pas: Gérard Kuiper (1905-1973) v roce 1951 vyslovil hypotézu, podle které

existuje za drahou Neptunu oblast nachézejici se v zoné ekliptiky, ve kterém se nachazi
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jadra komet a asteroidy vSech velikosti. Tato hypotéza umoznuje vysvétlit ptivod komet
s kratkou periodou. Tento pas se velmi pravdépodobné nachazi zhruba ve vzdalenosti
30 AU az 100 AU od Slunce.

Odhaduje se, ze Kuiperiiv pas obsahuje vice nez 200 milioni malych ledovych
téles, ktera se mohou stat kometami. Jde o podobné seskupeni téles, jako je hlavni pas
planetek, ovSem mnohem vétsi, pfiblizné 20 krat $irsi a 20 az 200 krat hmotné&jsi (Jewitt
and Senay, 1994). Podobné¢ jako hlavni pas asteroidl se Kuiperiiv pas sestavd zejména z
malych téles, ktera zde zlistala z pocatku vyvoje slunecni soustavy. Zatimco hlavni pas se
skladé prevazné z kamennych a kovovych téles, objekty Kuiperova pasu, téz oznacované
zkratkou KBO (z anglického vyrazu Kuiper Belt Objects), jsou tvofeny piedev§im
zmrzlymi prchavymi latkami jako metan, amoniak ¢i voda. Jeho souc¢ésti jsou mimo jiné
také tii trpasli¢i planety — Pluto, Haumea a Makemake. Existence Kuiperova pasu byla

potvrzena v roce 1992, kdyz védci nasli téleso 1992 QB1 ve vzdalenosti 30 AU.

2.2 Struktura komet

Komety se skladaji zjadra, komy a ohonu (Samarasinha et al., 2004). Jadro
komety ptedstavuje pevnou ¢ast komety, zatimco koma a ohon komety piedstavuji jeji
plynnou ¢ast, ktera je viditelnd na obloze viz obr. 2.2. VétSinu znalosti o pohybu komet

mame z jejich pozorovani ze Zem¢. O jejich slozeni mame informace z analyzy spekter.

Components Of Comets

1on
Ta

Coma—-.
MNudieus

=

-~

Comel's /
Ol /". aun @

¥
Obr. 2.2. Schéma struktury komety (abyss.uoregon.edu)
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2.2.1 Jadro komety

Jadro komety tvofi pevnou c¢ast komety o velikosti v fadu kilometri az desitek
kilometrt (vétsina kolem 16 km) (Huebner, 1990). Kometarni jadra vznikala kondenzaci
uhlikatych a kiemicitych latek na periférii systému planet, na které namrzala voda. Diky
tomu je jadro komety tvofeno prachovymi Césticemi, které jsou spojeny vodnim ledem,
tuhym oxidem uhli¢itym, oxidem uhelnatym, dal§imi zmrzlymi plyny, které pak
nachdzime v kom¢ a ¢asten¢ i v ohonu komety, viz obr. 2.3. V prachovych ¢asticich je

obsazen Mg, Si, C, O (Wang et al., 2005).

Obr. 2.3. Struktura jadra komety (obspm.fr).

Kometarni jadra patii mezi nejcernéjsi zndmé objekty ve slunecni soustavé. Sonda
Giotto naptiklad zjistila, Ze jadro Halleyovy komety odrdzi pfiblizné¢ 4 % dopadajiciho
svétla. Sonda Deep Space 1 podobné zjistila, ze povrch komety Borrelly odrazi jen mezi
2,4 % az 3,0 % dopadajiciho svétla. Pro porovnéni, asfalt odrazi 7 % dopadajiciho svétla.
Vseobecné se zastava nazor, Ze tuto tmavou povrchovou latku tvofi slozité organické
slouceniny s dlouhym fetézcem, které zlstavaji na povrchu komety, zatimco teplo ze
Slunce vypuzuje prchavé slozky. Velmi tmavy povrch jadra komet zptsobuje silnou

absorpci slune¢niho zéfeni a tim i1 ohfev jadra komet. V roce 1996 se piekvapivé zjistilo,
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ze komety vyzafuji i rentgenové zafeni (Lise et al., 1998), které je pravdépodobné
generovano srazkami vysokoenergetickych iontd ve sluneénim vétru s kometarnimi

atomy a molekulami.

2.2.2 Koma komety

V piipadé¢, ze se kometa dostane do blizkosti Slunce, dochdzi k sublimaci jadra
(Jewitt and Senay, 1994). Vznikd tak koma, pfedstavujici plynnou c¢éast komety
nachazejici se v okoli jadra komety. Uvolilované ¢astice difunduji ptfes tenkou porézni
povrchovou vrstvu a dochazi tak k uniku vody a dalSich plynnych sloucenin, vcetné
uniku prachovych ¢astic. Pfi interakci plynnych slouc¢enin komy se slune¢nim zafenim
dochazi k castecné fotoionizaci a ve vétSich vzdalenostech od jadra komy potom navic
dochazi k vyméné nabojii se slune¢nim vétrem. Pfi vzajemnych srazkach molekul v komé
dochazi k chemickym reakcim, jejichz mechanizmus je znacné odliSny od mechanizmu
chemickych reakei probihajicich v pozemskych podminkach. Chemické reakce v komé
probihaji vsilné zfedéném prostiedi, kde jsou jen cCastecné splnény podminky
termodynamické rovnovahy. Strukturu komy proto rozd¢lujeme na vnitini a vnéjsi ¢ast,
podle toho nakolik je v obou ¢astech splnéna podminka termodynamické rovnovéhy.
2.2.3 Ohon komety

Ve vétsi vzdalenosti od jadra komety se koma rozdé¢luje a piechazi do ¢asti,kterou

nazyvame ohon, obr. 2.4. U komety, kterd ma jadro o priméru kolem 50 km, muze mit

Hydrogen
Envelope

Dust Tail
Coma -

Nucleus —

-~
-~

Comet’s .~
Orbit//

¥

Obr. 2.4. Obrazek komety s bilym prachovym a modrym plynovym ohonem (cse.ssl.berkley.edu).
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ohon vétsi nez Slunce a miize dosadhnout délky 150 miliontt km i vice.

Existuji ¢tyfi druhy ohonti, z toho dva jsou viditelné:
1) Plynny ohon je tvofen sublimovanymi plyny. Tyto plyny se pohybuji velmi rychle a
unikaji smérem od Slunce, vypada jako stin komety, protoze je odtlatovan slune¢nim
vétrem. Ohon komety je rovny a je pfevazné tvofen plazmatem, teplymi plyny a
ionizovanymi plyny jemn¢ modré barvy.
2) Prachovy ohon je tvofen prachovymi ¢asticemi, které se pohybuji daleko pomaleji
nez plyny a proto je prachovy ohon zakfiven smérem k draze komety.
3) treti ohon je pozorovatelny pouze optickymi pfiistroji. Je tvofen molekularnim
vodikem nebo sodikem.
4) Nekteré komety maji anti ohon, je tvofen objemnéjSimi Casticemi nez ostatni ohony,
proto jsou méné dotcené radiacnim tlakem Slunce, tak Castice antiohonu sleduji drahu

komety.

2.3 Popis vybranych komet
2.3.1. Elementy drahy

Jednoznaény popis dréhy néjakého télesa ve vesmirném prostoru vyzaduje
stanoveni tzv. elementt drahy, které urcuji velikost i tvar drahy a jeji orientaci vzhledem
ke smluvené roving, viz obr 2.5. U téles slunecni soustavy je to rovina drahy Zemé, tedy
rovina prolozend ekliptikou. Jednotlivé elementy eliptické drahy jsou:
Q - délka vzestupného uzlu, je oblouk mezi pfimkou prochéazejici Sluncem a jarnim
bodem a tzv. Uzlovou pfimkou tj. prise¢nici roviny drahy s rovinou ekliptiky.
i sklon drahy, je thel sevieny rovinou ekliptiky s rovinou drahy
w - argument perihelu, ¢ili délka perihelu ve draze, je thel mezi priiseCnici obou rovin a
poloosou drahy, méfeny od sméru vystupniho uzlu k perihelu, nabyva hodnot 0° az 360°
soustavy.
e - linearni excentricita dradhy, vyjadfuje relativni velikost odchylky drahy télesa od
dokonalé kruznice.
T - okamzik priichodu periheliem, je okamzik prichodu télesa periheliem, umoznuje urcit

okamzitou polohu télesa ve draze.
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Az Osa X sméfuje k jarnimu bodu,
osaZ k severnimu pélu ekliptiky.

P - perihelium,

F - ohnisko {Slunce),

i - sklon drahy,

w - argument délky perihelia,

2 - délka vystupného uzlu.

ROVINA EKLPTIKT

X

Obr. 2.5 Elementy drahy pro popis pohybu komety kolem slunce (nebmech.astronomy.cz).

2.3.2 Kometa C/2011 W3 Lovejoy

kterd byla detekovdna v rentgenové oblasti dalekohledem (Hinode-2007). Sungrazer
kometa je ndzev komety, ktera prochazi béhem svého perihelia extrémné blizko Slunce a
obcas prolétne i pouhych nékolik tisic kilometri od slune¢niho povrchu. Perihélium
komety C/2011 W3 Lovejoy bylo pouhych 0,2 Rs od fotosféry. Bylo to poprvé, kdy bylo
mozné zpozorovat a zméfit dusledky prichodu komety koronou. Drahové elementy

komety C/2011 W3 Lovejoy jsou popsany nize (Sekanina, Chodas, 2012).

Obr. 2.6. Prilet komety C/2011 W3 Lovejoy slune¢ni koronou (nasa.gov).
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Tabulka 2.1. Drahové elementy komety C/2011 W3 Lovejoy (http://ssd.jpl.nasa.gov)

elementy hodnoty Smérodatna odchylka jednotka
e 0,99993 2,236.107

a 78,68294 0,24975 AU
q 0,00555 1,0909.107 AU

i 134,35581 0,00180 stupeii
Q 326,36915 0,00419 stupenl
peri 53,50921 0,00307 stupeii
M 359,98586 6,7391.107 stupent
tp 2455911,51181 6,2161.10° ID
perioda 697,96 3,323 rok
Q 157,36033 0,49948 AU

2.3.3 Kometa C/1995 O1 Hale-Bopp

Kometa C/1995 O1 znama pod nazvem C/1995 O1 Hale-Bopp je povazovana za
nejpozorovanéj$i kometu XX. stoleti. Je také jednou z nejjasnéjSich komet poslednich
desetileti. Byla vidét pouhym okem po dobu 18 mésicli, coz je rekord, v porovnani

s predeslym rekordem, zaznamenanym Velkou Kometou z roku 1811.

Obr. 2.7. Obrazek komety C/1995 Ol Hale-Bopp s bilym prachovym a modrym plynovym
ohonem (Www.celestronimages.com 1997).
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Tabulka 2.2. Hodnoty drahovych elementd komety C/1995 O1 Hale-Bopp
(http://ssd.jpl.nasa.gov/)

elementy hodnoty Smérodatna odchylka jednotka
e 0,99508 8,9166.10”

a 185,8643 0,0338 AU
q 0,91413 7,734.107 AU

i 89,43015 9,3333.10° stupent
node 282,47085 6,0982.10'6 stupeii
peri 130,58949 5,6168.107 stupeii
M 359,97116 7,8823.10° stupent
t 2450539,63729 3,2687.107 D
perioda 2533,97 0,6919 rok
Q 370,81452 0,067501 AU
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3. Pohyb komety kolem Slunce

Z fyzikédlniho hlediska je pohyb komety popsdn v prvnim pfiblizeni
diferencialnimi rovnicemi popisujicimi pohyb hmotné ¢astice v centralnim poli.
Z druhého Keplerova zédkona plyne, Ze ploSna rychlost je konstantni. Proto pro rychlosti

Vs, Vp ve vzdalenosti O, g komety od Slunce v aféliu a perihéliu plati:

Ve O =Vv,q. 3.1
Ze zakona zachovani energie plyne pro rychlosti v,, v, vztah:
1 M 1 M
—my’ eI 2 —Km—, (3.2)
2 Q0 g

kde M je hmotnost Slunce a m je hmotnost komety. Po dosazeni do vztahu (3.2) za v, ze

vztahu (3.1) dostaneme:

—my, > —K—— =— -K—,
™M, 0 0 Sm, p
_ 1 2 2
21 1,2 4
Q@ 27\ 0
Pro rychlost v perihéliu:

v - /ZKM Q (3.3)
q+Qq

Pro plosnou rychlost w plati vztah:

1 - 2kM 1 2kM 2kM
W= q=a eJ KM a+e =_\/K_(a2_62) =é K_’ (34)
27 2 a a-e 2 a 2\ «a

kde a, b jsou hlavni a vedlej$i poloosy eliptické drahy komety, jak je patrno z obr. 3.1, na

némz se Slunce nachazi v ohnisku F elipsy. Proménna e je tzv. linedrni vystfednost

pomoci niz jsme dosadiliza Qag vztahy QO =a +e a g=a-e.
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Y

0 ll-"b a x

Obr. 3.1. Znazornéni polohy télesa a excentrické anomaélie £ pro odvozeni vztahl pro vypocet
dréhy.

Pti dal§im odvozovani vyjdeme z obr. 3.1, z n€hoZ je vidét, Ze pro soutfadnice x a
v urcujici polohu komety vici ohnisku F plati:
X = acoskE -e (3.5)
y = bsinkE, (3.6)

pricemz vzdalenost r od tohoto ohniska je podle Pythagorovy véty rovna

r=a/x>+y°. (3.7)

Obsah plochy S opsané priivodicem za dobu ¢ pak miizeme podle vztahu (3.4) a

obr. 3.1 vyjadfit pomoci tzv. excentrické anomalie £ ve tvaru:

baby begp
a 2 2

bt [2kM _

a’E  aesinE
S=WI=E -

2 2

a

kde FE je vyjadfeno v radidnech. Po vyndsobeni tohoto vztahu 2/ab dostaneme Keplerovu

rovnici:

/KM .
—5I= E —ESIHE,
a a

kterou vyjadiime ve vhodnéjsim tvaru pro dalsi vypocet jako:
E -¢esinE =Kt, (3.8)
kde ¢ je numericka vystfednost:

s € (3.9)
a

a konstanta K je rovna:

K=w/%. (3.10)
a
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4. Fyzikalni procesy probihajici na kometé

4.1 Procesy probihajici na povrchu komety

Struktura jadra ptedstavuje porovitou strukturu ledu a prachu, ze které¢ sublimaci

unikaji t€kavé slozky ledu, které vytlacuji z pori piitomné prachové ¢astice obr. 4.1.

//r"\\f\f\ solar flux

.—_e:tcc:;u:.uon “\_ ——m reflected radiation Daughter products

- A |
. (neutrals, 10ns) |~
("N thermal radiation - Ex"
> o
Parent molecules [ e & z
O a
e I
*— *—> :
S Z
*— o
*—— |
*~—— *-—> - —
— e =
Molecules outgassing from the dust Lad - N
>
o o
*—
o = o~ s o =
*—> *— *—>
*—
Dust *—> *—>

Obr. 4.1 Schematické zobrazeni procestt vedoucich ke vzniku komy a ohonu
modra a zelen4, Castice prachu - hnéda) (Helbert, 2002).

(Castice plynu -

Dominantni slozkou ledu jsou molekuly vody a dalsi t€kavé latky jako jsou CO,

CO;, HCN, N, (Privalnik, 2002). Sublimaci z povrchu komety ve vzdalenosti » od Slunce

popisuje vztah (Lewis, 1997) :
(1-A)F,
2

r

=d4eoT; +4e0T),

4.1)

kde vyraz na levé strané rovnice predstavuje absorbovanou slune¢ni energii a vztah na

pravé strané je tepelnd emise. Ts je povrchova teplota, Tx je efektivni kineticka teplota,

F je slune¢ni konstanta, ¢ je teplotni emisivita, 4 je albedo (odrazivost) a ¢ je Stefan -

Boltzmannova konstanta. KdyZz se kometa pftiblizi ke Slunci, pfevladne vypafovani a

vztah (4.1) je mozno upravit na tvar (Lewis, 1997):

1-A)F, d
% —4e0T" +q,—,
r dr
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kde g. je vyparné latentni teplo ledu a dm/dt prestavuje hmotnostni tibytek jadra komety.

Vypocet povrchové teploty podle tohoto vztahu je pomérné slozity. Pii zanedbani

hmotnostniho ubytku mizeme vsSak vztah (4.2) upravit na tvar, ktery pouzil (Sekanina,

Chodas, 2012) ve své praci:
280

-

kde vzdalenost od Slunce je vyjadiena v AU.

(4.3)

4.2 Procesy probihajici ve vnitfni komé komety

Po sublimaci prachovych c¢astic a molekul na povrchu jadra komety dochazi
k jejich expanzi do okolniho prostoru a vytvoii se koma. Ve vesmirném prostoru se
w7 e 4 . w7 v 77 + 1.r v
castice komy setkdvaji se slunecnim vétrem obsahujicim H', vznikd slozita struktura

zndzornéna na obr. 4.2.

SOLAR WiND
v~ 400 km/s

Ay~ S cm’
FIELD-ALIGNED
ELECTRON BEAM

B~ 3 aT IONOPAUSE

COMETO~

INNER SHOCK

NEUTRAL SHEET AND

CROSS-TAIL CURRENT

\

MASS LOADING

ENMANCED
MASS

LOADING

MAGNETIC BARRIER

\ \\

BI-DIRECTIONAL
ELECTRON
STREAMING

UPSTREAM PLASMA WAVES

Obr. 4.2. Interakce komety se slune¢nim vétrem (Mendis, 1988).

Pro matematicky popis je vSak takto slozita struktura zjednoduSena tim, Ze
uvazovana pouze cast komy, v niZ dochazi k pomérn¢ Castym interakcim a lze komu

popsat jako kapalinu tvofenou neutralnimi ¢asticemi, ionty a elektrony. Za predpokladu
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stacionarniho, sféricky symetrického pohybu castic vkomé dostaneme ze zdkont

zachovani poctu ¢astic, hmoty, hybnosti a energie soustavu diferencidlnich rovnic, které

maji pro jednotlivé slozky komy nasledujici tvar (Rodgers et al, 2005) :

1 d
?a(rzn.v) =N, 4.4)
1 d
?—(rzp.v) =M, 4.5)
1 d dpP

(r oV )+—=F (4.6)

1
drvpv+)/
7 dr 2 yl

kde r je vzdalenost komety od Slunce, n(r) je Ciselnd hustota ¢dstic, o(r) je hmotova

1
=G+Fv+—Mv’, 4.7
2

hustota ¢éstic, v je rychlost ¢éstic, P je tlak, y je pomér specifickych tepel, N je rychlost
generace poctu Céstic, M je hmotova rychlost generace, F' je rychlost generace Castic
s hybnosti, G je rychlost generace tepla.

Za predpokladu, Ze se Castice chovaji jako idedlni plyn, muZe byt vztah (4.4)
upraven derivaci na tvar:

dng _Ns _nsdv_2ng 48)

dr % v dr r

kde index s oznaCuje uvazovanou slozku. Podobné lze upravit (5.5) pro hmotnostni

hustotu p(7):
do _M pdv _2p (4.9)
d v wvdr r

Po upravé odvodime rovnice pro rychlost a teplotu neutralniho plynu:
dv 1 2y.Py
—=———|Fv-(y-DG - M + , 4.10
dr pvz—yP( v-r=D ' r ) (19
dr 21 1
———+—(F - My’ —NkT+—(nkT pv )) (4.11)
dr r nkv

Kazda ze tii kapalin v komé (neutrélni ¢astice, ionty a elektrony) ma svou teplotu
a podobné rovnice mohou byt odvozeny pro d7;/dr a d7,/dr.

Reseni vy$e uvedenych rovnic piedstavuje pomérné slozity numericky vypodet,
proto byla v této praci vnitini koma rozdélena na cast blizkou jadru komety a na Cast
vzdalenou. V blizké ¢asti komy lze pouzit piedstavu toho, Ze plynné a prachové slozky

komy unikajici z jadra vytvaii kolem jadra zhruba kulovy oblak, ktery se adiabaticky
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rozpina, ¢imz dochézi k jeho ochlazovani. Pfedpoklad adiabatického d&je je opravnény
diky tomu, Ze se odehrava ve vakuu a navic velmi rychle.

Pii odvozovani vztahu pro teplotu v této ¢asti komy vyjdeme z predstavy kulové
vrstvy o tloustce Ar, kterd rovnomérné expanduje. Pokud je tato tloustka uvazované

kulové podstatné mensi, nezli polomér kulové slupky mizeme psat:

Vir) = 47 Ar. (4.12)
Pro adiabaticky d&j plati vztahy (Kvasnica, 1965) :
pV' =p, V! (4.13)
a
PV _psYs (4.14)
T T,

kde index s oznaCuje pfislusnost oznacené veli¢iny k povrchu a y je Poissonova
konstanta. Ze vztahti (4.12) az (4.14) pak dostaneme
e R e I (S @.15)
Ds Vs V) Vg % r
Pro oblast vzdalenéjsi od jadra komy jiz tuto silné€ zjednodusujici pfedstavu nelze
pouzit. Proto budou v praktické c¢asti prace pouzity vysledky numerického feSeni

soustavy diferencidlnich rovnic (4.4) az (4.11), které publikoval (Combi, 2002).
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5. Chemické reakce probihajici na kometé

Studium chemie komet umoznuje hlub$i pochopeni procesti probihajicich na
kometé.
Komety nam nabizeji ndhled na chemii jejiho matefského mra¢na, ze kterého vznikla
nase slune¢ni soustava

Existuji domnénky (Chyba and Sagan, 1997), Ze pfi dopadu komet  byly

pfeneseny prebiotické molekuly na Zemi.

5.1 Reak¢éni mechanismy organickych reakei

Na atomarni Grovni lze na reakci nahlizet jako na sérii srazek doprovazenou
zanikem puvodnich a vznikem novych vazeb. Pouzijeme k tomu model chemické reakce
vychazejici z chemické kinetiky.

Chemické kinetika vychazi z ptedstavy srazkové teorie a teorie aktivacnich

komplexii. Oba mechanismy jsou ponékud odlisné, jak je patrno z obr. 5.1.

O A

E,=Es-E O
EA (srazkova teorie) A AK REARIANTY

Aktivacni energie nutna k
; H vytvoieni AK - mnohem
H niZz$i hodnota neZ energie
: KRB potiebna k Giplnému
. 3 rozstépeni vazeb vychozich
AP ] latek
. 5 EA(AK)
LSS, SE0 R,
-
g s AH
1
1 T vam
- . I 2AB
vychozi aktivovany !
latklkl komplex '; produkty
reak¢ni koordinata

Obr. 5.1. Zmeéna energie v pribehu chemické reakce podle teorie srazek a teorie aktivovaného
komplexu (eluc.kr-olomoucky.cz).
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KdyzZ uz vime, jaké typy reakci existuji, mlizeme se nyni podivat na prub¢h téchto
reakci. Celkovy popis pribéhu ur€ité chemické reakce nazyvame reakcni mechanismus.
Mechanismus popisuje pfesné a podrobné, vSe, co se d&je v kazdém kroku chemické
pfemény. Popisuje, které vazby a v kterém poradi se $tépi, které vazby a v jakém poradi
se tvoii a jaké jsou relativni rychlosti jednotlivych krokl. Pii vSech reakcich dochazi ke
tvorbé a Stépeni kovalentnich chemickych vazeb. Kdyz se dvé molekuly k sobé ptiblizi,
reaguji spolu a vytvofi produkty, $tépi se pritom konkrétni vazby v reagujicich
molekulach a vytvéaieji se vazby nové v produktech.

Existuji dva zakladni zplsoby, kterymi se kovalentni vazba §tépi. Miize dojit ke
Stépeni elektronové symetrickému, coz znamend, ze kazdému ze vzniklych fragmenti
zustava jeden elektron. Nebo se molekula mize rozsteépit elektronové nesymetricky, a
oba vazebné elektrony zlstavaji soucasti jednoho z fragmentli, zatimco druhému zbyde
prazdny orbital. Symetrické S$tépeni vazeb oznacujeme jako homolytické Stepeni,
nesymetrické Stépeni se oznacuje jako heterolyticke stépeni.

Procesy, ve kterych se vazby §tépi nebo tvofi symetricky, nazyvame radikalovymi
reakcemi. Radikal je neutralni chemickd Castice, ktera obsahuje lichy pocet valen¢nich
elektronti a ma proto v nékterém ze svych orbitalli jeden nepéarovy elektron. Procesy
s nesymetrickym Stépenim nebo nesymetrickou tvorbou vazby oznacujeme jako iontové
reakce. lontovych reakci se ti€astni ¢éstice, které maji sudy pocet valen¢nich elektront, a

maji tudiz ve svych orbitalech elektronové pary. ( McMurry, 2007)

5.2 Rozdéleni organickych reakci

Ze §irsiho hlediska Ize na chemické reakce organickych sloucenin nahlizet dvéma
zpusoby: k jakym reakcim dochézi a jak tyto reakce probihaji. Nejprve se podivime na
to, jaké typy reakci jsou znamé: existuji Ctyfi obecné typy reakci organickych sloucenin:
adice, eliminace, substituce a presmyky (McMurry, 2007).

Adicni reakce Jako adi¢ni reakce se oznacuji takové, pii nichz se dva reaktanty
spoji dohromady, za vzniku jediného nového produktu. Jako ptiklad mtize slouzit reakce
alkenu, tieba etenu s HBr za vzniku brometanu. Pfi adi¢nich reakcich dochazi ke snizeni

fadu vazby (McMurry, 2007).
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Br

|

H,C=—CH, + HBr —————> HyC——CH,

Eliminac¢ni reakce jsou vjistém smyslu opakem reakci adi¢nich. Jsou to
reakce, pfi kterych se §tépi jeden reaktant na dva produkty, a dochazi tak k navySeni fadu

vazby. Ptikladem je reakce halogenalkant s bazi na kyselinu a alken (McMurry, 2007).

Br

Substitucni reakce probiha tehdy, kdyz si dva reaktanty vyméni své ¢asti, za
vzniku dvou novych produktti. Tteba reakce alkanu s plynnym chlorem pfi ozafovani
ultrafialovym zafenim poskytuje chloralkan. Atom chloru z Cl, substituuje atom vodiku
v alkanu za vzniku dvou novych produkti a vznikaji dva nové produkty (McMurry,

2007).

CH, + Cl—Cl ———> HsC—Cl + HcI

Presmyky jsou reakce, pii kterych v molekule reaktantu dochazi k preskupeni
vazeb a atomu a vznika isomerni produkt. Jako ptiklad pfesmyku lze uvést prevedeni 1-
butenu na jeho konstitu¢ni isomer, 2-buten, piisobenim kyselého katalyzatoru (McMurry,

2007).

S WA

CcC—C - C—

SN N

23



5.2.1 Radikalové reakce

Radikalové reakce nejsou tak bézné jako reakce iontové, nicméné maji
v organické chemii diilezitou roli. Radikaly jsou velmi reaktivni ¢astice, nebot’ obsahuji
atom, v jehoz valen¢ni slupce je misto stabilniho oktetu vzacného plynu lichy pocet
elektrond. Potfebny oktet miize radikal ziskat nékolika zplisoby, napiiklad odtrhne atom
s jednim vazebnym elektronem jiné molekule a vytvofi tim novy radikal. Vysledkem je
radikalova substitucni reakce (McMurry, 2007).

Radikalové substitucni reakce bézn¢€ zahrnuji tfi kroky: imiciaci, propagaci a

terminaci.

hv
Initiation: @—Cl—x— cl + ¢
Ha@—QQ. — CH; + HCl

Propagation: /) (\(\ .
cH, /lctc —=H,c—cl T Cl

CH;/lQ° — H;C—Cl
lermination: CI'/> cf — = CI—Cl

CH;,/)@; —> HC—CH;

Obr. 5.2. Mechanismus radikalové substituce (chem-is-you. blogspot. com).

5.2.2 Iontové reakce

Iontové reakce jsou vyvolany existenci pfitazlivych sil mezi kladné a zdporné
nabitymi naboji v riiznych funkénich skupinach molekul.

Pti popisu zakladnich iontovych procest a ¢astic, které se jich ucastni se pouzivaji
pojmy nukleofil a elektrofil. Nukleofil ma elektronové bohaty atom a muze poskytnutim
volného elektronového paru elektronové chudému atomu vytvofit vazbu. Nukleofily
mohou byt neutralni nebo zdporné nabité. Elektrofil mé elektronové chudy atom a muize
vytvoftit vazbu piijetim elektronového paru od nukleofilu. Elektrofily mohou byt neutralni

nebo kladné nabité.
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6. Prakticka cast

6.1 Uvod

Jako modelovy pfipad pro navrh chemickych reakci probihajici na kometach byla
pouzita kometa C/1995 O1 Hale-Bopp vzhledem k dostupnosti idajii o poloze a slozeni
této komety, které jsou uvedeny v podkapitole 2.5.2

Domnénka plynouci ze studia interakce Slunce s kometami vychazi z existence
presolarniho mrac¢na, které vzniklo, pfi vybuchu supernovy. Pfi vzniku supernovy doslo
k tak zvané nukleosyntéze, pifi které se vytvofily chemické prvky. Z mracna se
zformovalo Slunce a kolem ného obihajici planety a komety. Domnivame se, Ze z prvki
které komety na sebe ‘“nabalily”, pifi jejich opakovaném priletu stfedem slunecni
soustavy a jejich vyslednym ohfevem puisobenim Slunce, mohlo na téchto kometach
vzniknout mnoho biologicky zajimavych sloucenin.

V této casti se pokousime organickymi reakcemi popsat podminky vzniku téchto
slouc¢enin. Vychazime z tabulek vyjadiujicich zastoupeni a pomér slouc¢enin na kometach
a porovnavame se slou¢eninami nalezenymi v mezihvézdnych mra¢nech v nasi a v cizich
galaxiich a v tak zvanych protosolarnich zrnech. Protosolarni zrna jsou mezihvézdna
hmota v pevném stavu v podobé malych zrn, kterd vznikla pfed zformovanim Slunce a
ukazuji nam piiblizné sloZeni plivodni pralatky.

Nize vypsané tabulky dokumentuji vyskyt a druhy molekul v protosolarnich
discich, v mezihvézdnych mra¢nech a molekuly nalezené na metereoritech.

Ze slozeni protosolarnich zrn a z mezihvézdnych mraden miZzeme castecné
popsat, jaké druhy molekul se objevily po vybuchu supernovy a porovnat tyto latky
s latkami nalezenymi na kometéach.

V tabulkach 6.2 a 6.4 si miizeme v§imnout, Ze se v mracnech a na protosolarnich
zrnech vyskytuji jednodussi molekuly nez na kometach a tudiz se domnivame, ze na
kometach dochazi k syntéze nékterych sloucenin, zejména téch biologicky aktivnich.

Nize uvedenymi reakcemi se snazime popsat vznik organickych latek na
kometach. Porovnavame tak sloZeni latek na kometach se slozenim latek v mrac¢nech a v
protosolarnich zrnech v souladu s podminkami panujicimi na kometach. Nase domnénka
je, Zze kometa “nasbira“ pii svém vzniku latky, které pfi priletu komety smérem k Slunci

a od Slunce vzajemné reaguji coz vede k syntéze novych sloucenin. Vybrali jsme i
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slouceniny, které se zdaly nejzajimavéjsi a to podle jejich role v biologickych systémech

nebo jako biologické prekurzory.

6.2 Vypocet drahy a povrchové teploty komety

K vypoctu trajektorie a vzdalenosti komety od Slunce byla pouzita Keplerova
rovnice (3.8) odvozena v teoretické Casti prace spolu se vztahy (3.9) a (3.10)
urcéujicimi hodnoty konstant v této rovnici. Excentrickd anomadlie £ ve vztahu

(3.9) byla povazovana za nezavisle proménnou, s jejiz pomoci pak byl uréen cas #:
1
t=—(E-¢€sinE 7.1
% ( ) (7.1)

odpovidajicimu mistu o soufadnicich (x, y), vnémz se kometa pro tuto
excentrickou anomalii nachazela. Poloha komety a jeji vzdalenost od Slunce byla
uréena pomoci vztahit (3.5) az (3.7). Vlastni vypocet byl proveden v Excelu, v
némz byly pro vhodné zvolené krokovani excentricity postupné vypocteny
soufadnice a vzdalenost komety od Slunce. Vypoctené hodnoty jsou znédzornény

na obr. 6.1 a 6.2. Cas ¢ = 0 odpovida poloze komety v perihéliu.

Osay [AU]
w

-8 -6 -4 -2 0 2
Osa x [AU]

Obr. 6.1. Vypoctena trajektorie pro kometu C/1995 O1 Hale-Bopp.
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Obr. 6.2. Vzdalenost komety C/1995 O1 Hale-Bopp od Slunce v zavislosti na ¢ase.

Vzdalenost komety od Slunce je potom urcujici pro vypocet povrchové teploty
komety pomoci vztahu (4.3) v teoretické Casti prace. Takto vypocteny pribéeh teploty je

zndzornén na obr. 6.3.

350

300 -

250

200

150

Teplota [K]

100

50

0 200 400 600 800
Cas [dny]

Obr. 6.3 Priubeh zavislosti teploty na povrchu komety C/1995 O1 Hale-Bopp na Case.
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6.3 Vypocet teploty ve vnitini komé komety

Po sublimaci prachovych ¢astic a molekul na povrchu jadra komety, dochézi k jejich
expanzi do okolniho prostoru. Tato expanze je popsana soustavou diferencialnich rovnic.
Pro blizké okoli jadra je vSak mozno pouzit zjednoduSenou piedstavu popsanou
v teoretické Casti prace a pro teplotu v této Casti komy lze pouzit vztah (5.20). S jeho
pomoci pak byla vypoctena teplota v blizkosti jadra komety. Vypoctené hodnoty jsou
uvedeny v tab. 6.1. Graficky je prubéh vypoctenych hodnot teploty znazornén na obr. 6.4.

Tabulka 6.1. Teplota ve spodni ¢asti komy pro rizné vzdalenosti komety od Slunce a pro
rizné vzdalenosti od povrchu jadra komety

Vzdalenost od povrchu jadra komety (km)
Vzdalenost komety
od Slunce 0 1 10 100 500
Perihélium 292,86 | 286,53 | 241,80 | 110,29 | 43,26
1AU 280,00 | 273,95 | 231,18 | 105,45 | 41,36
1,5 AU 228,62 | 223,68 | 188,76 | 86,10 33,77
2 AU 197,99 | 193,71 | 163,47 | 74,56 | 29,24
3 AU 161,66 | 158,17 | 133,47 | 60,88 | 23,88
300
250
< 200 ;lf —e—Perihelium
? \ —a—1AU
£ 150 —a—15 AU
= i 3AU
\
50 \‘§\§
0
0 100 200 300 400 500

vzdalenost od povrchu [km]

s w2z

Obr. 6.4. Zavislost teploty vnitini ¢asti komy na vzdalenosti od povrchu pro rizné vzdéalenosti
komety od Slunce
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Pro vétsi vzdalenosti vyjdeme proto z pritb¢hu teploty, ktery publikoval (Combi,
2002), ktery pouzil jednorozmérny sféricky symetricky stacionarni model. Ohiev
vyvolany fotochemickymi procesy iteracné modifikovan podle vysledkd vypoctli Monte
Carlo simulujicich srazky s piehfatymi (superthermal) atomy vodiku (Combi and Smyth,

1989). Publikovany pribéh teplot pro kometu C/1995 O1 Hale-Bopp je zndzornén na

10AU

2F 15AY

20 AU

25AU

Radial Outflow Velocity (km/s)

1000 ~ ey -
10AU

15 AU
20AU
1200} 25AU
30AU

10

Gas Kinetic Temperature (K)

PUE

1 : . .
w0 107 10 ? 10 * 10° 10° w0’

Distance from the Center of the Nuclous (km)

Obr. 6.5. Vypoctené hodnoty rychlosti proudéni plynti v komé a kinetické teploty pro kometu
C/1995 O1 Hale-Bopp pro rizné vzdalenosti komety od Slunce (Combi et al, 2000)
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obr. 6.5. Z obrazku je patrno, Ze se v zavislosti na vzdalenosti komety od Slunce teplota
pohybuje od 10 K az do 800 K pro vzdalenost 1 AU od Slunce az do 2,5 AU. Jak vyplyne
z kapitoly o chemickych reakcich, podminky pro tvorbu novych sloucenin jsou tedy
v tomto rozmezi. Zatimco v piipad¢, kdy se kometa nachdzi ve vétsi vzdalenosti nezli 3

AU od Slunce, jsou podminky pro tvorbu novych sloucenin Spatné.

6.4 Slouceniny nalezené na vesmirnych objektech

Z hlediska organické chemie je nejvyznamnéjsi pfitomnost grafitu, diamantu a
karbidu kfemicitého, ze kterych mohly nadale vznikat organické slouCeniny.

Tabulka 6.2 Zastoupeni slou¢enin v prosolarnich zrnech, (Huss and Draine, 2006)

Material Vydatnost ( ppm)
Diamant =~ 1400
Karbid kfemicity-SiC 13-14
Grafit 7-10
Korund (A,O3) 0,01
Spinel (MgAl,04) 1,2
Hibonit (CaAhzO]t)) 0,02
Forsterit (Mg,Si04) 10-1800
Enstatit (MgSiO3) 10-1800
Amorfni silikaty 20-3600

Nize popsana reakce ukazuji, jak se ze zdkladnich prvki vytvoii metanol a kyslik,
ze kterych déle vychazime pfi svych syntézach.

2C+0,——2C0O

CO+2H,——CH,OH

MgSiO,—— SiO, + MgO,2MgO——>2Mg + O,

2AL0,——4Al+30,

Z tabulek 6.2 a 6.3 je patrné, ze slouCeniny na protosolarnich zrnech jsou
podstatné jednodussi nez slouCeniny nalezené na kometach. Jedna se pievazné o
karbidy, anorganické soli a jednoduché organické slouceniny. Popis vzniku kysliku je
potiebné pro popis vzniku formaldehydu oxidaci metanolu. Podle (Hanner, 1998)

nachazeji se tyto silikaty na kometach.
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Tabulka 6.3. Slouceniny nalezené v protoplanetarnich discich (Ciesla et Charnley, 2006)

Objekt Molekuly

DM Tau 2C0,"”Cco,H,D",c"*0,H"”CO" N,H",Si0,SiS,H,S,C3H,,HCO
HCN,HNC,CN,CS,HC;N,CH;0H,CO",
C*S,HCOH,HCO",C,H,S0,80,,SiC,,HNCS,HCOOCH,

GG Tau 2C0,"”c0,C"™0,HCN,CN,CS, HCOH,HCO",
HNC,C*S,H"”CO+,C,H,N,H"

L1157 CH;0H

LkCal5 C0,"CO,HCOH,HCN,CN,HCO" N,H",CS,DCO+,H,D" ,H"”CO",
OCS,HNC,CH;0H,HDO,DCN

TW Hya CO,CN,HCN,DCO" ,H,D",HCO',H"”CO",HNC,DCN,H"°CN,CH;0H

SO,N,H"

Tabulka 6.4. Vyskyt molekul v mezihv€zdnych plynech, v ledech a kometarnich
tékavych latkach. (Ehrenfreund and Charnley, 2000)

Molekuly W33A | NGC7538 | Elias29 | Eliasl6 Teplé Halley | Hyakutake Hale-
jadro Bopp
Orionu
H,O 100 100 100 100 >100 100 100 100
CcO 16 5.6 25 1000 15 6-30 20
CO, 14 20 22 15 2-10 3 2-4 6-20
CH, 2 <16 - - 0,2-12 0,7 0,6
CH;0H 22 5 <4 <3,4 2 1-1,7 2 2
HCOH 1,7-7 5 - - 0,1-1 0-5 0,2-1 1
OCS 03 0,05 <0,08 - 0,5 - 0,1 0,5
NH; 15 13 <9,2 <6 8 0,1-2 0,5 0,7-1,8
C,H, - <04 - - - - - 0,06
HCOOH 0,4-2 3 R R 0,008 - - 0,006
OCN- 3 1 <0,24 <04 - - - -
HCN <3 - - - 4 0,1 0,1 0,25
HNC - - - - 0,02 - 0,01 0,04
HNCO - - - - 0,06 - 0,07 0,06-0,1
C,H, - - - - 3-10 - 0,05 0,1
CH;CN - - - - 0,2 - 0,01 0,02
HCOOCH; - - - - 0,1 - - 0,06
HC3N - - - - 0,04 - - 0,02
NH,CHO - - - - 0,002 - - 0,01
H,S - - - - 1 0,04 0.8 1,5
H,CS - - - - 0,01 - - 0,02
SO - - - - 0,5 - - 0,2-0,8
SO, - - - - 0,6 - - 0,1
Poznamka:

Kometa C/1995 O1 Hale-Bopp-perihelium: 0,914 AU- misto pavodu: Oortiv oblak

Kometa C/1996 B2 Hyakutake-perihelium: 0,230 AU-misto piivodu:Oortiv oblak
Kometa 1P/Halley-perihelium: 0,586 AU-misto piivodu Kuipertv pas

Z tabulky 6.4 je patrné, Ze vyskyt sloucenin na C/1995 O1 Hale-Bopp a C/1996

B2 Hyakutake se lisi, pfestoze vznikly ze stejného materidlu a na stejném misté ve slu-
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6.5 Tabulka slouceniny nalezené na kometé C/1995 O1 Hale-Bopp (Crovisier et al, 2005)

Druh Molekula Nézev Vyskyt
H H,0O Voda 100
H,0, Peroxid vodiku <0,03
C,0 CO Oxid uhelnaty 23
CO, Oxid uhlicity 6
CH CH4 Metan 1,5
C2H6 Etan 0,6
C2H2 Etyl’l 0,2
CsH, Diacetylén 0,05
CH;C,H Propyn <0,045
C,0.H CH;0OH Metanol 2.4
HCOH Formaldehyd 1,1
CH,OHCH,0OH Etylenglykol 0,25
HCOOH Kyselina mravenci 0,09
HCOOCH; Metylester kys. mravenci 0,08
CH;COH Acetaldehyd 0,025
H,CCO Keten < 0,032
C-C,H,O Oxiran <0,20
C,Hs;OH Etanol <0,1
CH,OHCHO Glykolaldehyd <0,04
CH;0CH; dimetylether <0,45
CH;COOH Octovi kyselina < 0,06
N NH; Amoniak 0,7
HCN Kyanovodik 0,25
HNCO Kyselina isokyanata 0,1
HNC Isokyanovodik 0,04
CH;CN Acetonitril 0,02
HC;N Kyanoacetylen 0,02
NH,CHO Formamid 0,015
NH,OH Hydroxylamin <0,25
HNCO Kyselina kyanata <0,0016
CH,NH Metanimin <0,032
NH,CN Kyanamid < 0,004
N,O Oxid dusny <0,23
NH,-CH,-COOH Glycin <0,15
C,H;CN Etylkyanid <0,01
HC,CN Kyanodiacetylen < 0,003
H,S Sulfan 1,5
COS Karbonyl sulfid 0.4
SO Oxid sirnaty 0,3
SO, Oxid sifi¢ity 0,2
CS, Sirouhlik 0,17
H,CS Thioformaldehyd 0,02
S, Disira 0,005

necni soustave, je mozné usoudit, Ze na kometach probihaji chemické procesy, ve kterych

dochazi ke vzniku sloucenin, jak vyplyvd zndvrhu chemickych reakci
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v praktické c¢asti. Pravdépodobnou pficinou je odliSna vzdalenost perihelia od Slunce,
kterd urcuje maximalni teploty vyskytujici se na kometach.

Z tabulky 6.5 je patrné, ze na kometé je piitomno 43 sloucenin, znichZ jsou
z hlediska zivé ptirody vyznamné vSechny slouceniny, ale vybral jsem kyanovodik,
metanol, dimetylether, metylester kyseliny mravenci, formamid, formaldehyd, glycin,
glykoladehyd jako biologické prekurzory.
Kyanovodik je vyznamny jako zdroj vodiku, uhliku a dusiku.
Z metanolu vychazi syntéza dimetyl etheru i methylesteru kyseliny mravenci.
Formamid je moZny prekurzor pro vznik purinovych bazi.
Glycin (kyselina aminooctovd) je nejjednodussi aminokyselina. Ve vét§Sim mnozstvi je
obsazena v kolagenu a elastinu. Je vychozim metabolitem pro biosyntézu purinovych
bazi.

Glykoladehyd je nejjednoduss$im monosacharidem.

6.5 Vznik komplexnich sloucenin na kometach

Dtsledkem interakci komety se Sluncem-respektive se Slune¢nim vétrem a
naslednym ohfevem komety vznikaji komplexnéjsi organické molekuly, nez existujici
pivodni molekuly na protosoldrnich zrnech, které jsou pouze jednoduchymi
anorganickymi latkami (karbidy, kfemicitany atd.....). Existuje mnoho otdzek ohledné
pribéhu chemickych reakci probihajicich na kometach. Reakce neprobihaji
v termodynamické rovnovaze a na kometach se nachazi nulovy tlak. Prozatim neexistuje
mnoho zdroji zabyvajicimi se témito reakcemi.

Vtomto odstavei navrhuji mozné syntézy, které mohly vést ke vzniku
komplexnich organickych molekul na kometéch.

Na zéklad¢ vybéru provedeném v predchozi kapitole, jsme se zaméfili na reakéni

mechanismy nasledujicich reakci, které odpovidaji podminkam v komé.
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1) HCN vznika pfimou reakci metanu a amoniaku ( 1270-1470) K
NH; + CH, ——> HC==N —+ H,

Podle autorti Chyba and Mckay mohou reakce probihat na prasnych zrnech a aktivacni
energie je 2,65 eV. (Chyba and Mckay, 2005)
2) Metanol vznika reakei metanu s oxidem uhlicitym.

3CH, +2C0, =2CH,0OH +2H,0+3C
Podle (Thorkild , Brockmeier, 1970) probiha tento d¢j za 0,13 Pa.

Dal8i moznym procesem vzniku metanolu je reakce metanu s oxidem uhli¢itym.
CH, + 0=C=0 —— H,C—OH -+ H,0-+CH,

Syntéza metanolu pfimou reakci oxidu uhli¢itého s molekularnim vodikem.

0=—C=—0 + H, >HC—OH +  H,0

3) Dimetylether (400) K
Dimetylether vznika v pfitomnosti kyseliny v podobé H', ktery se nachazi ve slune¢nim
vétru, viz tab. 1.2. V prvnim kroku reakce probghne pfipojenim H™ k OH skupiné
alkoholu. H" se pfipoji k jednomu z alkoholi a dochazi ke vzniku metyloxoniového
kationtu. V nasledujicim kroku, elektronovy par z kysliku od druhé alkoholové molekuly
si vytvoii vazbu s CHj skupinou od prvni molekuly.
Reakce kon¢i, kdyz anion, ktery ziistane po kyseling, si pfipoji vodikovy atom z
metyloxoniového kationtu, tim vznikne ether a odstépi se voda.

H

ﬁo<+ H,C—O0—H

HyC—O—H + HC—O0—H —— Hsc\—L/

S
— H3C—§LCH3 + O—H-——> H,C—O—CH,

H
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4) Metylester kyseliny mravenci (323,15-333,15)K

Vznika reakci kyseliny mravenéi se metanolem. H' pochazi ze sluneéniho vétru.
V prvni fazi H' napadne karbonylovou skupinu, tzn. C = O a vznikne kation. Na vznikly
kation se diky svym dvéma volnym parim elektronti pfipoji kyslik z OH skupiny
druhého alkoholu. Dojde potom k tak zvanému proton-transferu, kde kyslik od OH
skupiny pievezme vodik ve struktufe CH;-O"-H .Baze ktera zbyla po odtrzeni kysliku od
kyseliny si vezme od OH skupiny vodik a vazba se ptesune na uhlik, tim vznikne C=0

skupina a proces esterifikace je dokoncen.

/O\ j'/O_H
\ _

G T HG—O—H—— H&\_H‘}‘ HC—0—H

_ = /N
H3C_c‘3?+_i [O—H ; ﬁ
%é HC—O—H — Hc_é%)/ HC\O/CH3
| M i
|0—H »
o)
\CH3

5) Formaldehyd ( 523-673) K
Vznikd oxidaci metanolu. Molekularni kyslik se nachazi v hojném mnozstvi na

kometach ( Bieler. A et al., 2015).
i

WV

H,C—O—H C
H/ \H

6) Formamid ( 353,15-373,15) K

Velmi dulezitd molekula z biochemického hlediska, vychazi z ni syntézy purinu, adeninu,

guaninu, které jsou pospany nize.

O NH, o A O




7) Glycin
Reakce probiha za teploty 600 K a tlaku 107’ Pa (Stark et al, 2013)

CH,+0, =HCOH + H,0
CO+NH,——HCN +3H,

CH,+ NH,——HCN +3H,

HCOH + HCN + NH,—— NH, + NH,CH,COOH

8) Glykolaldehyd

Nejjednodussi latka podobna sacharidiim

H—O
®)
I N )\ o
H,C=0 ——>HC__ O ch ch,
HyC
0]
o /H\ _o—H

H
NC. _NH,  HN__CN NZ SN
I hy \ = /I- P
5 ~N
NC™ "NH; NSC D:;:l SaN purine

/ 4 DAMN o NH
‘ H
g hy ) = HNC+H;0 » TN 7 k\N/*-N"
N HP RN HCN+H,0 ’Jh: 6b adenine
1 2 H k" N(s:b‘mcn LM
formamide \\ | 'y /\I‘_‘ )
- 3 0y S A
U H 7 SN
HyN° “l > 6c hypoxanthine

v .

HANT N o
Sc AICA mj«\’""r-"‘“
HaN" N7 N
6d guanine

Obr. 6.6 Syntéza purinovych bazi z ozafeného formamidu UV zéatfenim (Barks et al, 2010).
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Nézvy latek vytvotenych touto syntetickou cestou:

1) Purin

Purin je hetorocyklickd sloucenina tvofena kondenzovanym pyrimidinovym a
imidazolovym kruhem. V Cistém stavu je to krystalickd, zasaditd latka. Jeji derivaty,
nukleové baze, jsou biologicky vyznamné latky, soucasti nukleovych kyselin (Wikipedia,
2016).

Kromé toho, Ze puriny jsou stavebnimy jednotkami DNA a RNA, nachazeji se puriny téz
ve vyznamnych biomolekuldch jako ATP, GTP, cyklicki AMP, NADP SAM nebo
v koenzymu A. Molekula ATP je zvlasté dilezitd, protoze je zdrojem energie pro Zivé
burky a je kofaktorem pro mnoho enzymt (Wikipedia, 2016).

2) Adenin

Je zakladni stavebni jednotka Zivych organizmi. Najdeme tuto molekulu vSude v lidském
téle samotnou nebo sdruzenou s riznymi molekulami. Nachazi se ve formé& nukleotidi
v DNA.

3) Hypoxantin

Nachazi se v antikodonu tRNA ve formé nukleosidu inosinu.

4) Guanin

Je purinova baze. Nachazi se ve form¢ nukleotid, v DNA, v podobé desoxyguanosinu

monofosfatu.

Vyse uvedené reakce vychdzi ze znalosti vykyvil teploty na kometé€ a z latek na
nich nalezenych.

Vzhledem ktomu, ze komety C/1996 B2 Hyakutake a C/1995 O1 Hale-Bopp
vznikly ze stejného materidlu a na stejném misté ve sluneCni soustavé a presto maji
rozdilné slozeni, je mozné usoudit, ze na kometach probihaji chemické procesy, ve
kterych dochazi ke vzniku slou€enin, jak vyplyvd zndvrhu chemickych reakcich

popsaného v praktické ¢asti.
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7. Zavér

V teoretické casti bakalarské praci, jsou shrnuty zdkladni udaje o kometach.
Podrobnéji jsou pfitom popsany zejména fyzikalni procesy tykajici se stanoveni teploty
na povrchu jadra a v komé. Matematicky popis téchto procesii ve vnitini komé vSak vede
1 pfi pouziti sférické symetrie komy na soustavu diferencialnich rovnic, jejichz feSeni
prekracuje radmec této bakalaiské prace. V dalsi casti teoretického uvodu je vénovéana
pozornost chemickym reakcim, jejichz znalost je néasledné pouzita v praktické casti
bakalarské prace k navrhu chemickych reakei.

Praktick4 cast bakaldiské prace je pak zaméfena na kometu C/1995 O1 Hale-
Bopp, kterd je pouzita jako modelovy piipad pro objasnéni chemickych procesi
vedoucich k navrhu vzniku vybranych molekul, které maji vztah k zivé ptirodé.
Rozhodujicim parametrem urcujicim rychlost téchto reakci je teplota. Nejprve byla
stanovena pomoci Keplerovy rovnice vzdalenost komety od Slunce. V dalsim kroku pak
byla vypoctena pomoci semiempirického vztahu teplota na povrchu komety. Model
adiabatického rozpinani byl pak pouZit pro stanoveni teploty v bliz§i ¢asti vnitini komy.
Pro vzdalengjs$i ¢ast vnitini komy jsou pak pouzity publikované vysledky o pribéhu
teploty ve vnitini ¢asti komy.

V nejdilezitejsi ¢asti prace je pak vénovana pozornost chemickym reakcim. Na
zaklad¢ porovnani chemického slozeni mlhovin, molekul na protosolarnich zrnech a
vnitini ¢asti komy byly vybrany slouceniny, které vznikaji na kometé. Z provedeného
srovnani vyplynulo, Ze molekuly nalezené v mlhovindch a na protosolarnich zrnech jsou
podstatné jednodussi nezli na kometach. Pro vybranych osm sloucenin, které maji vztah
k zivé pfirod¢, byly navrzeny chemické reakce vedouci k jejich vzniku. Jako hlavni
argument pro zdivodnéni pfitomnosti navrzenych chemickych reakci byla pouzita

teplota.
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