Tematické okruhy pro statni zavérecnou zkousku magisterského studia oboru

Fyzikalni chemie

TO1 je povinny, 3 okruhy z TO2-TOS8 jsou volitelné

TO1 Fyzikalni chemie

1.

10.

11.

Stavové chovani tekutin: idealni plyn; redlné tekutiny (kubické stavové rovnice; viridlové stavové rovnice;
teorém korespondujicich stav(l); stavové chovani kapalin (koeficient izobarické roztaznosti a izotermické
stlacitelnosti)

Zaklady chemické termodynamiky: termodynamické zakony; zakladni termodynamické funkce a jejich
zmény s T, p, V a pri fazové pfeméné; tepelné stroje; zkapalnovani plyn(; termochemie (Hessuv a
Kirchhoffliv zakon, entalpicka bilance, adiabaticka teplota reakce); termodynamika smési (idealni smés,
dodatkové a smésovaci veli¢iny, parcialni moldrni veliciny, chemicky potencial, aktivita, zakladni modely
pro aktivitni koeficienty neelektrolyt( a elektrolyt()

Fazové rovnovahy: rovnovahy v jednosloZzkové soustavé; zakladni typy fazovych diagrami (rovnovaha I-g,
-1, s-1); Raoultlv zakon; Henryho zakon; popis rovnovahy kapalina-para s redlnym chovanim kapalné faze;
Nernstlv rozdélovaci koeficient; idealni a redlna rozpustnost pevné latky; pakové pravidlo

Chemicka rovnovaha: latkova bilance chemické reakce; podminka rovnovahy; rovnovazna konstanta
(uréeni z experimentalnich, nebo termochemickych dat); moznosti ovlivnéni chemické rovnovahy;
chemicka rovnovaha jedné ¢i dvou chemickych reakci; iontové rovnovahy (slabé jednosytné kyseliny a
zasady, soucin rozpustnosti, pufry)

Zaklady chemické kinetiky: rychlostni rovnice pro jednoduché reakce (n-ty fad); polocas reakce; zavislost
rychlostni konstanty na teploté; chemicka kinetika zakladnich typd simultannich reakci; zakladni
mechanismy chemickych reakci

Transportni jevy: Membranové rovnovahy: osmoticka a Donnanova rovnovaha. Transport: difuze
(Fickovy zédkony), migrace (mérnda a molarni vodivost), vztah mezi difuzi a vodivosti, konvekce.
Elektrochemie: Faraday(v zakon. Galvanické ¢lanky (typy elektrod, konvence, rovnovdzné napéti,
Nernstova rovnice, typy ¢lankd, termodynamika ¢lanku).

Zaklady chemie povrchii: Povrchové napéti, mezifazova energie a mezimolekularni sily. Laplacedyv tlak,
kapilarni elevace a deprese, rozestirani. Chemicky potencial kapky (Kelvinova rovnice, homogenni
nukleace). Adsorpce (druhy adsorpce, izotermy, povrchovy prebytek a Gibbsova adsorpcni izoterma).
Surfaktanty, povrchovy tlak.

Zaklady statistické termodynamiky: Postulaty, statistické soubory, parti¢ni funkce, Boltzmannova
pravdépodobnost a Boltzmannova rovnice pro entropii. Idedlni plyn a reakce v plynné fazi. Molekularni
modelovani (silové pole, molekulovd mechanika a dynamika, simulace metodou Monte Carlo).

Zaklady kvantové chemie a molekularniho modelovani: Schrédingerova rovnice, operatory fyzikalnich
veli¢in, moment hybnosti, atom vodiku a viceelektronové atomy, elektronovy spin a Pauliho vylucovaci
princip, Bornova-Oppenheimerova aproximace, Hartreeho-Fockova metoda, korelacni energie.
Spektroskopie: Interakce atomi a molekul s elektromagnetickym zarenim (atomova a molekulova
spektra); zakladni principy optiky (odraz, lom, difrakce, emise, absorpce, rozptyl); populace
energetickych stavl (Boltzmann(v zakon); rotacni, vibraéni a elektronové prechody, spinové prechody;
kvantitativni spektrometrie (Lambert(v-Beer(v zdkon); obecné principy konstrukce optickych
spektrometrd; principy fotoelektronové spektroskopie



TO2 Chemicka termodynamika
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12.
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14.
15.
16.
17.
18.

Kriticky bod, teorém koresponduijicich stav(

Mezimolekularni sily — pFi¢iny, zakladni typy popisu

Stavové rovnice

Dopliikové a rezidualni velic¢iny realného plynu - fenomenologie, termodynamicky popis

Stavové chovani smési — smésovaci pravidla, empirické ,,zakony*

Termodynamika roztokl neelektrolytli — smésovaci a dodatkové veliciny (molarni, parcialni molarni,
aktivita, aktivitni koeficient), jejich experimentdlni stanoveni a zavislost na stavovych proménnych
Podminky termodynamické stability a fazové rovnovahy pro Cisté latky a pro viceslozkové systémy
Moznosti korelace a odhadu aktivitnich koeficientl

Rovnovaha kapalina-para — fenomenologie, experiment a termodynamické modelovani (redlné chovani
kapalné i parni faze)

Rozpustnost plynl v kapalindch — faktory ovliviiujici rozpustnost, termodynamicky popis

Rovnovaha kapalina-kapalina v binarnich a ternarnich systémech — fenomenologie, experiment a princip
vypoctu

Rovnovdha kapalina-pevna faze v binarnich systémech — zakladni typy chovani, experiment a
termodynamicky popis

Stechiometrie simultannich reakci. Stechiometrické a nestechiometrické vyjadreni latkové bilance
chemickych reakci, uréeni poctu nezavislych reakci

Tabelace termochemickych dat a jejich prepocty na pozadované podminky ¢i skupenstvi latek
Princip stechiometrického feseni chemické rovnovahy vice reakci

Princip nestechiometrického feseni chemické rovnovahy vice reakci

lontové rovnovahy (slabé kyseliny a zasady, tlumivé roztoky, amfolyty)

Rovnovahy reakci za Ucasti Cistych pevnych latek. Rozkladné teploty pevnych latek.



TO3 Elektrochemie
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11.
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13.
14.
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Typy elektrod, HOMO-LUMO a redox energetika.

Nefaradaické déje, polarizace elektrody, nabijeci proud, fazové rozhrani, model elektrické dvojvrstvy,
adsorpce, elektrokapildrni k¥ivka.

Faradaické déje, elektrolyticka cela, dvou- a tfielektrodové zapojeni. Latkovy transport, otdzka migrace,
difuzni vrstva, Fickovy zdkony, reakce fizené latkovym prenosem, reverzibilita a Gibbsova volnd energie,
elektromotoricka sila, Nernstova rovnice, referentni elektrody.

Potencidly kapalinovych rozhrani.

Kinetika elektrodovych reakci: Rovnovaha, Arrhenilv vztah, prepéti, Tafelova rovnice a diagram,
Butlerova-Volmerova rovnice, zavislost proudu na prepéti, vyménny proud.

Potenciostatické techniky, difuze k planarni elektrodé, Cottrellova rovnice, difuze ke kulové elektrodé,
mikroelektrody.

Chronoampérometrie, chronocoulometrie.

Polarografie, llkovicova rovnice, rovnice reverzibilni viny.

Analytické vyuZiti: pulzni a tastované polarografické metody: NPP, DPP, analyza kfivek.

Cyklicka voltametrie, reversibilni, quasi-reverzibilni a irreverzibilni systémy, vyhodnoceni kfivek,
interpretace vysledkd z hlediska mechanismu, vliv nabijeciho proudu.

Galvanostatické techniky: popis, Sandova rovnice, chronopotenciometrie.

Rotujici diskova elektroda, rychlostni profily kapaliny v blizkosti disku, koncentracni profily, rotujici
prstencova elektroda a tzv. "ring-disk", interpretace vysledka.

AC-techniky, méreni faradaické impedance, nahradni obvod pro elektrochem. celu, Nyquistav diagram.
Elektrolyzy objemu roztoku, zasady konstrukce preparativni cely, coulometrie.

Potenciometrické titrace.

Anodickd a adsorptivni rozpoustéci (stripping) analyza.



TOA4 Fyzikalni chemie déju na fazovych rozhranich
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21.

Podminka mechanické rovnovahy na zakfiveném rozhrani - Laplaceova-Youngova rovnice

Rovnovaha mezi kapalnou a parni fazi v systémech se zakfivenym rozhranim za konstantni teploty.
Kelvinova rovnice

Smaceni a rozestirani, Youngova rovnice, Uhel smaceni,

Rozestirani, rozestiraci koeficient, kohezni a adhezni prace, Kapildrni elevace a deprese

Povrchové filmy nerozpustnych latek na kapalindch, povrchovy tlak

Povrchové filmy na pevnych latkach (filmy Langmuira a Blodgettové), Gibbsova adsorpéni izoterma
Povrchové napéti Cistych kapalin a roztok(, teplotni zavislost povrchového napéti

Mezifazové napéti mezi dvéma kapalnymi fazemi, teplotni zavislost mezifazového napéti

Adsorpce plynd na pevnych latkach, adsorpcni izotermy, stanoveni velikosti plochy povrchu a pérovitosti
pevnych latek, povaha adsorpce z hlediska adsorp¢nich sil

Adsorpce na poréznich adsorbentech - kapildrni kondenzace a adsorpcni hystereze

Experimentdlni stanoveni adsorpce na fdzovém rozhrani pevna latka - plyn

Adsorpce z roztok( na pevnych latkach - molekularni a iontova adsorpce

Elektrické vlastnosti fdzovych rozhrani, elektricka dvojvrstva, elektrokineticky potencial, elektrokinetické
jevy

Termodynamika elektrolytd (Newtonova-Planckova rovnice, Nernstova-Einsteinova rovnice, spojeni
difuze, migrace a konvekce)

Zaklady nerovnovazné termodynamiky — definice systému, lokdlni rovnovdha, staciondrni stav, Saxenovy
relace, aplikace na binarni systémy

Obecna rovnice kontinuity, produkce entropie

Definice rychlosti, hustot a tokl hmoty pro viceslozkové systémy

Potencial kapalinového rozhrani, Donnanova rovnovaha, Donnan(v potencial, Hendersonova rovnice
Osmoticky tlak (Morseho a van’t Hoffova rovnice), osmometrie, reverzni osmdza

Difuze v roztocich a membrandch, metody stanoveni difuzniho koeficientu

Membranové separacni procesy (principy, hnaci sily, typy membran)



TO5 Fyzikalni chemie pevnych latek
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Geometrie krystalové struktury, prostorova mrizka, krystalografické soustavy, operace symetrie, grupy
symetrie.

Strukturni typy prvk( a sloucenin.

Realny krystal, poruchy krystalové struktury, jejich rovnovaha a interakce, metody zjistovani.

Difrakce rentgenového zareni na krystalu, rentgenova strukturni analyza, rentgenova fazova analyza.
Reakce pevnych latek, jejich kinetika a mechanismus, nukleace, difluze, tepelné rozklady, oxidace kovd,
interkalace, adi¢ni a vyménné reakce, transportni reakce, fazové transformace. Vazebné sily v pevnych
latkach, mrizkova energie.

Kovalentni, iontové a molekularni krystaly, pevné roztoky, intermedidlni faze.

Kvantovd teorie pevnych latek, pasovy model, Brillouinovy zény.

Fyzikalni vlastnosti pevnych latek a jejich souvislost s vnitini strukturou.

Mechanické chovdni, elasticita, plasticita, te¢eni, mechanicky lom, tvrdost.

Dynamika struktury pevnych latek, teplotni modely, tepelna vodivost a roztaznost.

Elektrickd vodivost, kovy, polovodice, izolanty, iontové vodice, supravodice.

Magnetické chovani, diamagnetismus, paramagnetismus, feromagnetismus, antiferomagnetismus,
ferimagnetismus.

Optické vlastnosti, polarizace, lom, dvojlom, barva pevnych latek, laser.

Amorfni latky, jejich struktura a vlastnosti.



TO6 Chemicka fyzika
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Postulaty kvantové mechaniky. Casové zavisla a bezéasova Schrodingerova rovnice.

Matematika kvantové mechaniky: operatory, vlastni ¢isla, vlastni funkce, linearita operatord, Hilbertiv
prostor, vlastnosti hermitovskych operator(i, komutacni relace, princip neurcitosti.

Jednoduché kvantové-mechanické modely. Castice v 1D a 3D krabici. Metoda separace proménnych.
Odhady vypoctl excitacnich energii jednoduchych systému. Harmonicky oscilator.

Rotacni pohyb a moment hybnosti. Operatory a jejich vlastni hodnoty, zakony zachovani. Rotacni
hladiny.

Elektronovy spin antisymetrie vinové funkce. Pauliho princip. Sternliv-Gerlachlv experiment. Hartreeho-
Fockova metoda.

Atomy. Atomy vodikového typu. Mnohaelektronové atomy. Elektronové termy. S¢itani momentu
hybnosti.

Vypocty vlastnosti molekul. Bornova-Oppenheimerova aproximace a hyperplocha potencidlni energie.
Baze atomovych orbitall. Kvalitativni teorie MO.

Metody vypoctd zahrnujici korelacni energii. Variacni a poruchové pfistupy, metody CC. Metody
zalozené na funkcionalu hustoty.

Semiempirické metody. Hiickelova metoda a modernéjsi pristupy.

Statistickd termodynamika: postulaty, pravdépodobnostni rozdéleni, soubor. Klasicky popis, ekviparti¢ni
princip; kvantovy popis, populace stavu.

Mikrokanonicky, kanonicky a grandkanonicky soubor. Boltzmannova pravdépodobnost. Entropie a dalsi
termodynamické funkce.

Idedlni plyn: Maxwellovo-Boltzmannovo rozdéleni, termodynamické funkce idealniho plynu, rovnovahy
v plynné fazi.

Redlny klasicky plyn, viridlova stavova rovnice.

Kapaliny, korela¢ni funkce a strukturni faktor.

Modelovani v chemii: od hrubozrnného po QM/MM. Klasické molekularni modelovani, sily mezi
molekulami, silové pole, molekulova mechanika.

Molekulova dynamika: Verletova metoda, konstantni teplota v MD.

Simulace metodou Monte Carlo: Metropolis(iv algoritmus, kinetické MC.

Meéreni velicin v simulacich, pribéh pseudoexperimentu a zpracovani namérenych dat.



TO7 Spektroskopie
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Interakce atom( a molekul s elektromagnetickym zarenim

Zakladni principy optiky — odraz, lom, difrakce, absorpce, emise rozptyl, dudlni charakter
elektromagnetického zareni, linearné a cirkuldrné polarizované zareni

Populace kvantovych stavq, vliv teploty, degenerace stavll, doba Zivota stavu.

Aplikace teorie grup ve spektroskopii — definice grupy, bodové grupy symetrie, maticové reprezentace,
tabulky charaktert a jejich vyuziti.

Atomova absorpcni a emisni spektra, popis energetickych stavi, dovolené a zakazané prechody,
vybérova pravidla.

Rentgenova spektralni a difrakéni analyza — principy a metody, RTG fluorescence, RTG difrakce, Laueho
rovnice, Braggova rovnice, strukturni/fazové informace — praskové vzorky a monokrystaly.

Molekulova spektroskopie, spolecny teoreticky zaklad - Jablonskiho diagram, elektronické, vibracni a
rotacni prechody, zarivé a nezativé procesy, Born-Oppenheimerova aproximace, dipélovy moment
prechodu, vybérova pravidla.

Elektronicka spektra — absorpcni, emisni, asoveé rozlisSena spektroskopie.

Vibraéni spektroskopie - normalini soufadnice, normalni vibraéni médy, harmonicky a anharmonicky
oscilator, koncept vibracnich méda funkénich skupin, infradervena a Ramanova spektrometrie.
Rotacni spektra — typy setrvacnikd, struktura molekul.

Teoretické principy kvantitativni analyzy, metody multikomponentni analyzy.

Obecna konstrukce optickych spektrometrd - zdroje zareni, detektory, optické materidly a jiné prvky
spektroskopickych pfistroja.

NMR a EPR spektroskopie — principy metod, skldpéci pulsy a pulsni sekvence, volné vyhasinani
magnetizace a relaxacni procesy, 1D NMR spektra a jejich zakladni interpretace, princip 2D NMR
experimentl — COSY, HETCOR, NOESY; EPR spektra.

Fotoelektronova spektroskopie (UPS, XPS, ESCA), spektroskopie Augerovych elektron(, analyza povrchd.
Spektralni zobrazovani a mapovani, principy mikrospektroskopie, opticka mikroskopie blizkého pole.



TO8 Chemicka kinetika
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20.

Zakladni pojmy chemické kinetiky: definice rychlosti reakce, rychlostni rovnice, fad reakce, rychlostni
konstanta.

Teplotni zavislost rychlostni konstanty, Arrheniova rovnice. Souvislost chemické kinetiky a
termodynamiky.

Elementdrni a sloZzené reakce, reakéni mechanismus. Rozdéleni chemickych reakci z pohledu chemické
kinetiky.

Integrace rychlostnich rovnic pro zakladni typy reakci.

Experimentalni metody chemické kinetiky (vsadkovy, pritokovy a trubkovy).

Studium rychlych a ultrarychlych reakci. Zableskova fotolyza, femtochemie. Relaxacni metody-
Kineticka analyza homogennich reakci. Integrélni a diferenciadlni metoda, metoda polocasu. Izolaéni
metoda.

Re$eni komplexnich kinetickych schémat. Paralelni, nasledné a bo¢né reakce. Metoda Laplaceovy
transformace.

Numerické metody v chemické kinetice. Eulerova metoda, metody Rungeho-Kuttovy.

Aproximace stacionarniho stavu. Mechanismus a chemicka kinetika.

Linedrni fetézové reakce. Retézové polymerace.

Rozvétvené retézové reakce. Exploze.

Oscila¢ni reakce, Belousova-Zabotinského reakce.

Koncept katalyzy. Homogenni a heterogenni katalyza.

Povrchové katalyzované reakce. Langmuirova adsorpcni izoterma, disociativni adsorpce a koadsorpce.
Chemisorpce a fyzikalni sorpce. Langmuir(v-Hinshelwood(v a Eley(v-RidealGv mechanismus.

Kinetika enzymatickych reakci: kompetitivni, nekompetetivni a antikompetitivni inhibice.

Reakce v roztocich. Difuzné a chemicky fizené reakce. Reakce v roztocich fizené chemickym déjem. Vliv
tlaku, permitivity, iontové sily.

Srazkova teorie, stéricky faktor.

Teorie tranzitniho stavu. Odhad stérického faktoru. Koncept hyperplochy potencialni energie, reaktanty,
produkty a aktivacni energie.

Zaklady fotochemie. Jablonskiho diagram, zarivé a nezafivé prechody. Kvantovy vytézek, kinetika
fluorescence.
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