Specializace Strukturni chemie

Statni zavérecna zkouska sestava ze tfi povinnych predmétll, pficemZ prvni z nich je povinny pro
vSechny specializace studijniho programu Chemie.

e Metody chemického vyzkumu
o Teoretické metody strukturni chemie

e Experimentalni metody strukturni chemie

Zkouska klade dliraz na dlikladné 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
i Sirsi discipliny na sou¢asné odborné urovni. Obhajoba diplomové prace ma formu ustni prezentace,
bé&hem niz uchazec seznami komisi a posluchace s tématem a cili prace, feSenymi problémy, pouzitymi
metodami a ziskanymi vysledky. Odpovidd na pripominky a dotazy obsazené v posudcich vedouciho
a oponenta prace a reaguje na dotazy vznesené v pribéhu diskuse.



Metody chemického vyzkumu
1. Pfehled a zakladni principy spektroskopickych metod (fyzikalni podstata, energie, vinové délky).

2. Pfechod svétla hmotou (lom svétla, polarimetrie, opticka rotacni disperze, Cottondv jev, cirkularni
dichroismus).

3. Metody zaloZené na absorpci infracerveného a mikrovinného zareni (symetrie molekul, spektra
rotacni a vibracni, infradervena spektroskopie, dipélovy moment, Ramanova spektroskopie,
polarizovatelnost).

4. Metody zaloZené na absorpci ultrafialového a viditelného zareni (elektronova spektroskopie, UV-
VIS, Franck-Condon(v princip).

5. Metody zaloZzené na absorpci gama zareni a elektronll (Méssbauerova a fotoelektronova
spektroskopie, rentgenova fluorescence).

6. Mikroskopické metody (elektronova mikroskopie, TEM, SEM, typy skenovacich sond, AFM, STM).

7. Hmotnostni spektrometrie (ionizace narazem elektron( a chemicka ionizace, hmotnostni
spektrum, fragmentace iontd).

8. Separacni metody (plynova a kapalinova chromatografie, HPLC, mobilni a stacionarni faze, typy
detektorq). Elektroforéza.

9. Elektroanalytické metody (elektroda a elektrodovy potencial, potenciometrie, voltametrie, méreni
vodivosti).

10. Metody termické analyzy (kalorimetrie, entalpie, entropie, ITC).
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Teoretické metody strukturni chemie
1. Symetrie a elektronova struktura malych molekul.

2. Castice v jamé, jednoelektronové systémy (atom vodiku, ionty atomd). Mnohaelektronové
systémy.

3. Variacni metoda. Linedrni variace: polarizovatelnost atomu H a metoda MO-LCAO.

4. Obycejna a rozsifend Hickelova metoda, populaéni analyza.

5. Metoda SCF a jeji rozsiteni.

6. Tuhy rotor, rotaéni hladiny molekul a rotacni spektra.

7. Harmonicky oscildtor, vibraéni hladiny, vibracné-rotacéni spektra. Elektronové prechody.
8. Molekulovd mechanika.

9. Hyperplochy potencidlni energie. Konformacni prohleddvani.

10. Molekulova dynamika. Vypocty volnych energii.
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Experimentalni metody strukturni chemie

1. Princip magnetické rezonance, spin v magnetickém poli a jeho interakce.

2. Elektronova paramagnetické rezonance, spektra EPR a jejich parametry (elektronovy g faktor,
hyperjemnd interakce).

3. Vektorovy model NMR experimentu, chemicky posun a interakéni konstanta, spinové echo.
4. Koherentni pfenos polarizace, relaxace, nuklearni Overhauserdv jev.

5. Dvoudimenzionalni NMR spektroskopie, homonuklearni a heteronukledrni.

6. NMR spektroskopie v pevném stavu, kfiZova polarizace, MAS, anizotropni interakce.

7. Vnitfni usporadani krystald.

8. Interakce RTG zareni s krystalem.

9. Méfeni a zpracovani difrakénich dat.

10. Strukturni faktor, resSeni a upresniovani struktur.
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