Obecné poznamky k pracovnim biochemickym vypoctam

Pozn.: tento text se tyka vypoctd, jak je provadime v biochemické laboratofi, chceme-1i napft.
pribézné sledovat pribeh izolace, enzymové reakce apod. Mohli bychom také hovofit o
,vypocetnich odhadech* a zadani takovych ptikladii by mohla zacinat frazi ,,odhadnéte vypoctem®.
Jinak samoziejmé neni na vypoctech v biochemii nic zvlaStniho a specidlniho, plati pro né totéz, co
pro vypocty v ostatnich chemickych oborech, ve fyzice atd.

Pracovni vypocty v biochemii maji nékolik zvlaStnosti a uskali, ktera si postupné probereme:

- omezena piesnost (Casto inherentné, tj. neodstranitelng),

- malokdy jsou k dispozici pifimo vzorce pro vypocet (jde o rizné ,,fetézové operace™),

- numericky nepiijemny rozsah fadt (malé navazky, objemy, velké molekuly).”

1.Pfesnost

Biochemicky material - at’ uz jde o vychozi material pro izolace (svalova tkan, semena atd.) nebo
ziskané/izolované bio(makro)molekuly, je Casto proménlivy a nejednotny - napt. mize mit rizny
obsah vody/susiny, molekuly, které chceme izolovat, se mohou liSit riznymi modifikacemi nebo
¢aste¢nou degradaci, jejich biologicka aktivita miize byt proménliva v ¢ase apod.

Proto je v biochemii jen zfidkakdy dosazitelna ,,analyticka ptresnost®, resp. takové presnosti lze
dosahnout jen za zvlastnich okolnosti a aplikaci specialnich postupti.

V bézné praci to obvykle mozné neni.

Ptesnost naSich vysledki miizeme vyjadiovat riznym zplisobem (podrobné¢ to popisuje a fesi tzv.
teorie chyb), ale v praxi ¢asto vysta¢ime se zjednodusenym vyjadienim, tzv. poétem platnych Cislic.
Toto ¢islo vyjadiuje, kolik mist (Eislic) ve vysledku méfeni je spolehlivych s ohledem na moZznosti
méfici metody.

(Ptiklad: opakovanym ptikladanim dfevéného métitka o délce jeden metr jsme zméftili vzdalenost
od radnice ke kostelu jako 65 m - vysledek ma DVE platna mista. Podobnym méfitkem, ale s
délenim po 1 cm jsme ziskali hodnotu 65,35 m - vysledek ma CTYRI platnd mista. Pokud takové
méteni opakujeme napt. desetkrat a primérnd hodnota bude 65,347 m se stfedni kvadratickou
chybou primeéru 0,007 m, je piesnost vysledku také na Ctyfi platnd mista. Tento pocet platnych mist
se nezméni, ani kdyz vysledek pfevedeme na centimetry, tedy 6500 cm v prvém a 6535 cm ve druhé
ptipadé. Prave tak, zmefime-li na§im métitkem velikost kandlové mtizky jako 0,32 m, bude pocet
platnych mist jen DVE - 32 cm.)

Plati pfitom zasada, ze celkova piesnost vysledku (ziskaného napt. vypoctem s pomoci nékolika
méfenych veli¢in) je v nejlepsi ptipadé rovna presnosti NEJTHORSIHO z méfenych vstupnich dat.
Takze 1 kdyz napft, vazime na analytickych vahach s presnostii na pét platnych cislic, odmétovani
objemu dé€leno pipetou s piesnosti na tii mista zplisobi, ze vypoctena koncentrace je v nejlepsim
piipadé presna na tii mista.

S ohledem na vyse fecené plati, ze vétSinou v pracovnich biochemickych vypoctech pracujeme s
piesnosti dve az tii platna mista. Diky tomu napt. obvykle mizeme zanedbavat zmény celkového
objemu kapalin pii miseni, rozdily v hustoté roztok (vétSinou jde o vodné roztoky a jejich hustotu
bereme rovnu jedné) nebo vliv malych zmén teploty na koncentraci atd.

2. Komplexnost

Prace v biochemické laboratofi je ¢asto organizovana tak, Ze se nejprve ptipravuji koncentrovanéjsi
zasobni roztoky, jejich fedénim pak pracovni roztoky a teprve ty se pak pipetuji do reakéni smési.
(Divodem je také to, ze jinak by bylo nutné napft. pipetovat velmi malé objemy tadu jednotek
mikrolitrd. To je operace velmi malo ptfesnd - s chybou kolem 5-10%, tedy max. na dvé platna
mista, a pokud to jde, snazime se postupovat jinak.

Proto je Casto vyhodné postupovat pfi feseni vypoctu ,.krok za krokem®, rovnou si vycislovat
mezivysledky - jednak je miizeme pozd¢ji potfebovat znovu (napft. koncentraci zasobniho roztoku)
a jednak tim mame snazsi kontrolu nad postupem prace.

Tento postup si pozdéji ukdzeme na konkrétnich prikladech.



3. Numericka stranka vypocti
Zdanlivé nejde ve véku kalkulacek o zadny problém. Piesto je pfi praci s (velmi) velkymi a malymi
¢isly pomérné snadné udélat chybu v zadéni ¢isla. Také proto doporucuji pouzivat tzv. védecky
zapis Cisel. Libovolné Cislo N v ném je mozno vyjadfit pomoci vyrazu
N=M. 10"
kde M oznacujemé jak mantisu a m jako charakteristiku. (Podle analogie s logaritmickym
vyjadienim). Pfitom se zpravidla hodnota M voli tak, aby byla mezi 1 a 10.

Misto 128; 0,00035 a 4 500 000 pak piseme 1,28x 102; 3,5x 107; a 4,5x10°, coz usnadiiuje
vypocty. Nasobime-li takova cCisla (nebo délime), ndsobime (délime) jen mantisy, charakteristiky se
s¢itaji nebo odcitaji.

Pozn.: srovnejte situaci s (dekadickymi) logaritmy c¢isel (budu pro né€ pouzivat oznaceni logN)

napf. log 128 =2,08991, log 1,28 = 0,08991, log 0,128 = (0,08991-1,00000) = -0,91009

log (128x1,28x0,128) = log 128 + log 1,28 + log 0,128

Pouzivani mantis a charakteristik pochdzi pravé z vyuziti logaritmii pro vypocty - v dobé&, kdy
nebyly kalkulacky, bylo mnohem snazsi realizovat s¢itani nez nasobeni, s¢itat ,,na papife™ lze
vcelku snadno libovolné mnozstvi ¢isel, kdezto nasobit (délit) jen dvé.

Ziskate-li v této metod¢ zrucnost (a to by nemelo trvat dlouho), velmi vdm pomtize pii vyc¢islovani i
slozitych vypocti. Jako ,,bonus* ziskate i pfimé povédomi o ,,poctu platnych cCislic* svého vysledku
(je to pocet nenulovych ¢islic v mantise).

Vedle této ,,védeckeé notace* se pouziva (zejména v technickych oborech, v¢. technické chemie a
chemické technologie) také tzv. ,,inzenyrska notace* - ta je v zasadé¢ stejna, pouze hodnoty
charakteristik jsou omezeny na celo¢iselné nasobky tfi (tedy. ..., +6, +3, 0, -3, -6, ...), coz odpovida
doporuc¢enym dekadickym nasobkiim jednotek SI (resp. ptislusnym predponam: ..., mega, kilo, mili,
mikro, ...).

Vyhodou inzenyrské notace je, ze diky omezeni moznych hodnot charakteristik je snazsi jednotliva
Cisla scitat €1 od¢itat (k tomu je totiz potfebné nejprve je prevést na stejnou hodnotu charakteristiky,
a v inzenyrské notaci uz je to ¢asto udélano), Jak zndmo, nelze séitat (pfimo) metry a milimetry



