Specializace Fyzikalni chemie

Statni zavérecna zkouska sestava ze tii povinnych predmétl, pricemzZ prvni z nich je povinny pro
vSechny specializace studijniho programu Chemie.

e Metody chemického vyzkumu
e Metody kvantové chemie a statistické termodynamiky

e  Studium chemickych, elektrochemickych a nerovnovaznych procesu

Zkouska klade dliraz na dikladné porozuméni souvislostem a poznatklim ziskanym absolvovanim
povinnych a povinné volitelnych kurz(i magisterského studia, pfihlédnuto je ke specializaci kandidata,
dané zamérenim jeho diplomové prace. RAmcové okruhy témat ke statni zavérecné zkousce jsou
uvedeny niZe. Soucdsti statni zadvérecné zkousky je téZ obhajoba diplomové préce, pfi niz ma uchazec
prokdzat schopnost prezentovat ziskané vysledky a orientovat se v problematice specializované
oblasti iSirsi discipliny na soucasné odborné urovni. Obhajoba diplomové prace ma formu Ustni
prezentace, béhem niz uchaze¢ sezndmi komisi a posluchace s tématem a cili prace, reSenymi
problémy, pouzitymi metodami a ziskanymi vysledky. Odpovida na pfipominky a dotazy obsazené v
posudcich vedouciho a oponenta prace a reaguje na dotazy vznesené v pribéhu diskuse.



Okruhy otazek:

1. Metody chemického vyzkumu

Metody zaloZené na absorpci gama zareni (Moessbauerova spektroskopie). Metody zaloZené na
absorpci elektrond (hmotnostni spektroskopie — ionizace narazem elektron(i a chemicka ionizace,
analyza a detekce iontl, hmotnostni spektrum, fragmentace iontl, metastabilni ionty). Metody
zaloZzené na difrakci elektron(l, neutronl a roentgenova zareni (difrakéni metody). Metody zaloZzené
na absorpci roentgenova a ultrafialového zareni a na absorpci elektront (fotoelektronova a Augerova
spektroskopie, roentgenova fluorescencni analyza). Metody zaloZené na absorpci ultrafialového
a viditelného zareni (elektronova spektroskopie — typy prechod(, luminiscence, fluorescence,
fosforescence, Jablonského diagram, vyhasinani luminiscence, pfechody odpovédné za luminiscenci,
typy excitace, instrumentace pro fluorescenéni spektrometrii, fluorescencéni znacky a sondy).
Molekuly v elektrickém poli (permitivita dielektrika, polarizovatelnost, indukovana a orientacni
polarizace, indukovany a permanentni elektricky dipélovy moment). Pfechod svétla latkami (lom
svétla, refrakce, polarimetrie, polarizované svétlo - vlastnosti a vznik, polarimetrie, optickd rotacni
disperze, Cottonlv jev, cirkularni dichroismus, CD spektrometrie). Molekuly v elektrickém poli
svételné viny (Rayleighliv a RamanUv rozptyl, Ramanova spektroskopie — pruzny a nepruzny rozptyl
elektromagnetického zareni, Stokesovy a anti-Stokesovy linie v Ramanové spektru, polarizovatelnost,
SERS, LASER — princip funkce, druhy laser(, disperzni a FT-RA spektrometry). Metody zaloZené na
absorpci infracerveného a mikrovinného zareni (spektra rotacni, vibracni a rotacné-vibracni, princip
vzniku infracervenych spekter, dipdlovy moment a symetrie molekul, valen¢ni a deformacni vibrace
vazeb, méreni IR spekter v transmisnim maddu, ATR méreni, FTIR, Michaelsonlv interferometr).
Molekuly v magnetickém poli (magneticka indukce, magnetizace, permanentni magneticky dipdlovy
moment, anizotropie magnetické susceptibility, diamagnetika, paramagnetika a ferromagnetika).
Metody zaloZené na absorpci mikrovinného a radiofrekvencniho zafeni latkami v magnetickém poli
(elektronova paramagnetickd a nukledrni magneticka resonancni spektroskopie).

Separacni metody: Plynovda chromatografie (instrumentace, zpUsoby davkovani vzorku, kolony
naplnové a kapildrni, sloZeni stacionarnich fazi, typy konvencnich detektord, retencni charakteristiky
v plynové chromatografii (retenc¢ni ¢as, redukovany a mrtvy Cas, kapacitni pomér), Van Deemterova
a Golayova rovnice, kvalitativni a kvantitativni analyza (vnitfni normalizace, metoda standardniho
pridavku, absolutni kalibrace, kalibrace s wvnitfnim standardem, fingerprinting), Inverzni
a vicedimenziondlni plynova chromatografie, spojeni GC-MS). Kapalinovd chromatografie (zakladni
princip chromatografické separace, kolonovd chromatografie, vysokoucinna kapalinova
chromatografie. Instrumentace v kapalinové chromatografii, ¢asticové a monolitické stacionarni faze,
rozdéleni separacnich mechanisml (reverzni faze, normdlni faze, hydrofilni interakce, iontova
vymeéna, stérickd vyluka), charakterizace kolon a retencni charakteristiky (retencni cas, retencni
faktor, rozliseni, Ucinnost, selektivita, van Deemterova rovnice), mozZnosti gradientové eluce, ultra
vysokotlakad kapalinova chromatografie, prevod metody, vicerozmérné separacni techniky, prevod
frakce, ortogonalita, superkriticka fluidni chromatografie a jeji aplikace, zaklady preparativni
a tenkovrstvé chromatografie, spojeni LC-MS: ionizacni techniky v LC-MS: ESI, APCI, APPI, APLI,
praktické aspekty: vliv parametr( interface, matrice, pritoku a slozeni mobilni faze. Cipy pro LC-MS).
Kapildrni elektroforéza (elektroforéza, elektroosmdza, elektroforeticka pohyblivost, elektroforeticky
tok, pufr, instrumentace pro kapildrni elektroforézu, ucinnost elektroforetické separace,
izotachoforéza, Kohlrauschova regulaéni funkce, samozaostiovaci efekt, spojeni CE-MS).

Elektroanalytické metody: Redox, elektroda a elektrodovy potencidl (Galvani, Volta, standardni,
formalni, absolutni), Fermiho energie, elektrochemicky clanek, potenciometrie, ISE a pH elektroda,
polarizace elektrody, prepéti (Butler-Volmer a Tafel). Potenciostatické/galvanostatické techniky,
stacionarni voltametrie (RDE, pelektroda), nestaciondrni voltametrie (LSV, CV, pulzni metody),
metody zaloZené na Uplné elektrolyze, analytické aplikace, senzor, biosenzor, nanosenzor.



Metoda s indukéné vdzanym plazmatem: Atomizace, ionizace, stimulovana emise, instrumentace,
laserova ablace, spojeni ICP-MS.

Metody termické analyzy: Tepelné zpracovani material(, krivky chladnuti, kalorimetrické metody
stanoveni tepla fazovych premén a tepelné kapacity materiald, zakladni metody termické analyzy
(TGA, DTA, DSC, simultanni termicka analyza). Fazové ptemény 1. a 2. fadu.

2. Metody kvantové chemie a statistické termodynamiky

Uvod do kvantové chemie: VInova povaha hmoty a &astice v jednorozmérné potencidlové jamé. lon
typu vodiku, moment hybnosti, mnohaelektronové atomy. Interakce dvou AO na rlznych centrech,
metoda fragmentovych orbital( a jeji aplikace na nékteré modelové systémy. Interakce mezi dvéma
fragmentovymi orbitaly: linearni AH, a trigondlni AHs Interakce mezi tfemi fragmentovymi orbitaly:
lomenda AH; a pyramidalni AHs.

Metody kvantové chemie: Postulaty a teorémy kvantové mechaniky. Variaéni metoda. Obycejnd
Hiickelova metoda a rozsifend Hiickelova metoda. Metoda SCF — princip. Metoda HF-SCF — rovnice,
energie, fyzikdlni vyznam a limitace.

Kvantova chemie a spektroskopie: Castice na kruhu a sféfe, rotace molekul. Castice v parabolickém
potencidlu a vibrace molekul. Princip vybérovych pravidel a jejich znéni pro rotacni a vibraéni
prechody. Vibra¢né-rotaéni spektra. Elektronové prechody a Franck-Condon(v princip. Elektronova
paramagnetickd rezonance: operatory a vlastni funkce spinu, elektronovy a jaderny spin
v magnetickém poli, parametry EPR spinového Hamiltonidnu a jejich vztah ke struktufe molekul.

Statistickd termodynamika. Postulaty statistické termodynamiky. Populace stavu, konfigurace
systému a jeji vaha. Boltzmannovo rozdéleni. Molekuldrni parti¢ni funkce a jeji pfispévky (translacni,
rotacni, vibracni, elektronovy). Molekularni parti¢ni funkce a vnitfni energie a tepelna kapacita.
Boltzmanniv vztah pro entropii. Mikrokanonicky, kanonicky a grand-kanonicky soubor. Dominantni
konfigurace a fluktuace. Kanonicka particni funkce a jeji vztah k termodynamickym veli¢inam (U, A, S,
G). Vztah mezi molekularni a kanonickou parti¢ni funkci. Statistické vyjadieni chemické rovnovahy
a vypocet rovnovazné konstanty reakce. Fyzikdlni statistiky. Statistickd termodynamika idealnich
a redlnych plynQ, kapalin (burikova teorie, distribu¢ni funkce) a krystalt (Einsteiniv a Debyelv
model). Fonony, vibracni a konfiguracni entropie.

3. Studium chemickych, elektrochemickych a nerovhovaznych procest

Zakladni pojmy chemické kinetiky (rychlost reakce, rychlostni konstanta, fad reakce). Urceni fadu
reakce (metoda pocatecnich rychlosti, integracni, frak¢nich casd, izolacni). Reakéni mechanismus
a rychlostni zakony (molekularita, elementarni reakce). Nasledné, soubéiné a zpétné reakce
(ustdleny stav, rychlost urcujici krok). Katalyzované reakce (homogenni, enzymatické, heterogenni).
Retézové reakce (polymerace, rozvétveny fetézec). Reakéni termodynamika (Arrheniova rovnice,
kolizni teorie a teorie pfechodového stavu). Difuze (1. a 2. Ficklv zakon).

Elektricky dipélovy moment (permanentni, indukovany). Polarizovatelnost a struktura. Nekovalentni
interakce. Pravad a neprava vodikova vazba. Gausslv zdkon elektrostatiky. Polarni dielektrikum ve
statickém a proménném elektrickém poli. Teorie elektrické polarizace (Debye, Onsager, Kirkwood,
Frolich). Dielektricka relaxace. Komplexni permitivita. Dielektrickd spektroskopie. Disperze svétla.
Molarni refrakce a struktura molekul. Optoelektricky jev (Kerr). Starklv efekt. Dielektrické vlastnosti
nanomaterial(l a metamaterial(.



Rovnovazind elektrochemie — redox, elektroda a elektrodovy potencial (Galvani, Volta, standardni,
formalni, absolutni), Fermiho energie, elektrochemicky ¢lanek, potenciometrie, ISE a pH elektroda
Nernstlv a Donnanlv potencial, rovnovainé konstanty. Dynamicka elektrochemie — elektrolyza,
transport a transfer elektronu, Marcusova teorie, polarizace elektrody, aktivacni prepéti (Butler-
Volmer a Tafel), vyménna proudova hustota, koncentracni (difuzni) pfepéti, kinetika elektrodovych
procest, potenciostatické/galvanostatické metody, stacionarni a nestacionarni voltametrie.
Elektrochemické sensory. Kombinované elektrochemické metody

Zaklady termodynamiky nevratnych procest (produkce entropie, fenomenologické rovnice
a Onsagerovy reciprocni vztahy, evolucni kriteria a stabilita stacionarnich stavl). Termodynamicka
analyza sprazenych procesl (pfeména energie, osmdza a elektrokinetické jevy, termoelektrické
jevy). Matematické modelovani nelinearnich dynamickych systém( (zékladni pojmy, atraktory,
bifurkace, vznik prostorovych struktur, oscilujici Belousova a Zabotinského reakce, analyza fizeni
metabolismu, prebioticka evoluce).
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