1.

a) Vi far enligt uppgift anvinda oss av:

h2 n2 n2 n2
= )

ny 0y 2
8m Ll L2 L3 dar L1=L2:L3= 1% 10_9 m;

m i detta fall ir m¢=9.11*10"" kg. Vi ska beriikna A for 6vergéngen fran 1:a till 3:dje
energinivan. Forsta energinivan har nj=n,=n3=1 och tredje har n;=n,=2, ns=1.
Energiskillnaden blir:

h* h
AE=—2 ((n12+n§+nf) —(nlz+n§+nf) ¢
8mL ) )

nivdett ) 7

nivdtre

Fran detta 16ses A ut till att vara 550 nm (mitt i det synliga omradet)

b) Fran formelsamlingen vet vi att

g= SeMi= syt .
states levels energierna i uttrycket ges av ekv i la.

De fem energinivaer som giller &dr de som har kvantuppsittningarna: (111); [(211), (121),
(112)]; [(221), (212), (122)]. Alltsa degenarationsgraderna, g;, ar g,=1; g,=3; g3=3.

T=298K

Berikning ger bidraget fran niva 1: 7.67888E-20
Berikning ger bidraget fran niva 2: 2.25592E-38
Berikning ger bidraget fran niva 3: 1.73229E-57

g=7.68E-20 och andelen i tillstand 2 blir p,=2.25592E-38/q=3E-19 (alltsd mkt mkt lag andel)
T=5000K

Berikning ger bidraget fran niva 1: 0.07257

Berikning ger bidraget fran niva 2: 0.01603

Berikning ger bidraget fran niva 3: 0.00116

q=0.09 och andelen i tillstand 2 blir p,=0.01603/0.09=0.178 (alltsa nistan 20%)

Detta visar att det kridvs mkt hoga temperaturer for att fa signifikant population i forsta
exciterade tillstandet och att detta tillstand knappt bidrar alls vid rumstemperatur.
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2.

Fran InK = (FS) = -AG,’/RT = -AH,°/RT + AS,°/R sa foljer det att om AH,° och AS,° dr
oberoende av temperaturen sa skall en (van’t Hofft-) plot av InK mot 1/T vara linjir med
lutningen -AH,;’/R och med intercept vid 1/T = 0 som ir ges av AS,°/R. Bifogad figur visar att
en sadan plot dr hyfsat linjir, och att den ger

interceptet = -17.32, dvs AS,° = -17.32R = -143 J/K/mol (AS,’ < 0 rimligt for dimerisering)

lutningen = 8712 K, dvs AH,’ = -8712K-R = -72.4 kJ/mol

Linear Fit for InK vs 1/T
intercept = -17.32 (dimlds) = AS°/R
lutning = +8712 (K) =-AH°R

| R =0.99665
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b)

AH,° = AHF(A,) - 2AH{(A) AS,° = Si’(Az) - 2SK°(A)
dvs dvs

AH{(Az) = AH,” + 2AH{(A) = Sm’(Az) = AS,° + 2S,°(A) =

=-72400 + 2-101800 = 131200 J/mol =-143 +2:226.6 = +310 J/K/mol



a) Provar om forsta ordningens uttryck fungerar. Forsta ordningen innebir att man ska
anvinda In[L]= In[L], — kt. Alltsa bor man plotta In[L] ={ L beskrivs av emissionen} mot t.

Da fas foljande graf:

®  |nem
Datatlnem

In[L]

T T T T T T T
0.000000 0.000002 0.000004 0.000006 0.000008 0.000010 0.000012

t/s

Eftersom grafen blir linjér kan vi dra slutsatsen att det dr forsta ordningens reaktion och fran

den I6ses k fran lutningen; k=4*10s™". (kan dven 16sas m.h.a. halveringstider)

b) Man kan hir gora pa samma sitt som i 3a och plotta vid de fyra temperaturerna (behover

inte anvinda alla data i tabellerna for att 16sa detta men gor det hir). Da fas foljande graf:

In[L]

T 1 T T T T T T T T T T T 1
0.0000000.0000010.0000020.0000030.0000040.000005).0000060.0000070.000008

t/s

Ur dessa grafer kan k beriiknas. Man far di att k(293K)=4.01*10" s™'; k(298K)= 6.27*10° s
k(303K)=9.66%10° s'; k(308K)= 1.48*10° s”';

Vidare vet vi att k = Ae P/RT eller Ink = In A —Ea/RT; darfor plottar vi nu Ink mot 1/T for att
fa lutningen som dr —Ea/R:
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Lutningen blir —-Ea/R=-7870 dvs Ea=65.4 kJ/mol.
¢) Ea minskar. Jamvikten fordndras e;j.
4.

a) Likemedelsmolekylen bor vara positivt laddad i ena &dndan (jon-joninteraktion). I andra
dndan bor den ha en grupp som kan vitebinda alternativt en dipol som kan vixelverka med
dipolen i karbonylgruppen (dipol-dipolvixelverkan) och en annan opolér del som kan
vixelverka med kolvitekedjan (inducerad dipol-inducerad dipol). Dessa interaktioner &r hér
rangodnade i hur deras storlekar dr (jon-jon starkast). Dessutom nimns att likemedels-
molekylen dr hydrofob. Dirfor finns med storsta sannolikhet ett entropibidrag vid bindningen.
Detta kan vara stort; sékert i samma storleksordnings som jon-jon eller dipol-dipol.

b) Reaktionen som sker ir P + L <> PL. Vi vet att [L]o=5%*10" M och [P]o=1*10" M. Det
innebir att [P]=[P]o-[PL]=1*10"-[PL] och att [L]= 5*10°—[PL]. Vidare &r K=[PL]/([P][L]).
Losning av detta ger en andragradsekvation med foljande utseende:

[PL]%-(6*10”+1/K)[PL]+5*10%=0

16sning av denna med K = 2#10" M ger (om orimlig rot ignoreras) [PL] = 9.88*%10™° M.
Innebir att nistan 99% av proteinet har molekyl bunden till sig. Vid K = 2%10’ M fas pa
samma sétt endast 9% dvs en mkt stor del av det sjukdomsalstrande proteinet &r fortfarande
verksamt; inte bra for ett likemedel.

¢) Hir far vi anviandning for en tillstandsumma 6ver tva tillstand och dir vi sétter Ey=0 och
E=5.93* 1021 7. (Aven okej 16sa om man ansitter att A,G° dr NAo*E; och 16sa A;G°=-RTInK)

q= KT | o593E2UKD _ 1 | 995 = 1.25:
po=1/q=1/1.25=4/5; p;=1-p¢=0.2.



