Okruhy ke statnim zavére¢nym zkouskam v navazujicich magisterskych
programech FCHT

Studijni program Chemie (N104)

Specializace Anorganicka chemie (N104A)
3 povinné okruhy:
— Aplikovana fyzikdlni chemie
— Metody uréovani struktury latek
— Systematicka anorganicka chemie a anorganicka technologie

1 okruh voleny studentem z:
— Chemie a fyzika pevnych latek
— Koordinaéni chemie



Podrobna specifikace okruh(
Aplikovana fyzikalni chemie

vychazi z predmétl

Kinetika chemickych a fotofyzikalnich déji (vSechny specializace),

FyzikdIni organicka chemie (Organickd chemie),

Kvantova chemie, Teoretické principy anorganické chemie (Anorganickd chemie),
Vypocty a vizualizace molekul (Organickd a Makromolekuldrni chemie ),

FyzikdIni chemie polymer( (Makromolekularni chemie)

Cast spolecna:

1. Zakladni principy kvantové mechaniky — vinova funkce, orbitaly, Schrédingerova rovnice,
moment hybnosti, spin, elektronova hustota, operatory

2. Kvantové-mechanicky popis molekul, baze AO, symetricky prizplsobené orbitaly, MO-LCAO,

metody vypoctu, hrani¢ni orbitaly, celkova energie

Zaklady chemické kinetiky, rychlostni rovnice, reakéni intermediaty, tranzitni stav

Srazkova teorie, energetickd hyperplocha, katalyza homogenni a heterogenni

Termodynamicky popis roztokl, smésovaci veliéiny, solvatace

Termodynamicka rovnovaha, termochemie

Interakce latek s elektromagnetickym zarenim — excitované stavy, rotace, vibrace,

elektronové excitace, fotochemie

Nouhsw

Cast organicka chemie:

8. Vztahy mezi strukturou a reaktivitou, korelacni rovnice, isotopové efekty

9. Kyseliny a baze, obecna a specificka katalyza, kyselost a bazicita v nevodnych roztocich,
basicita vs. nukleofilita

10. Substitucni a eliminacni reakce, kompetice, druhy Sy a E reakénich mechanism{, variace
tranzitniho stavu, Ucast sousednich skupin, stereochemie

11. Aromatickd substituce elektrofilni a nukleofilni, substitu¢ni efekty, aktivujici skupiny, efekt
odstupujici skupiny, regioselektivita

12. Adice nukleofilni a elektrofilni, meziprodukty, tranzitni stavy, katalyza

13. Molekulové presmyky a pericyklické reakce, soucinné vs. nesoucinné, termické vs.
fotochemické reakce, klasické a neklasické karbokationty

14. Radikalové reakce, efekt rozpoustédla, metody studia mechanism, kinetika

15. Hydrolyza ester( karboxylovych kyselin, Ingoldova klasifikace

Cast anorganicka chemie:

8. Symetrie molekul, transformacni matice, teorie grup, tabulky charakterd, rozklad na
neredukovatelné reprezentace, aplikace na vibracni stavy molekul a molekulové orbitaly

9. Atomy aionty v ligandovém poli — termy, spin-orbitalni interakce, multiplety, multipélovy
rozvoj potencialu, parametry ligandového pole, Tanabe-Suganovy diagramy



10. Homogenni rovnovaha v plynech a kapalinach, bilanéni matice, nezavislé reakce, rovnovazny
rozsah reakce, podminky rovnovahy

11. Vodné roztoky, acidobazické a redoxni rovnovahy, konstrukce Pourbaixovych diagram

12. Koordinacni komplexy — vazba, termodynamické a kinetické aspekty reaktivity, optické a
magnetické vlastnosti.

13. Fazova rovnovaha, podminky rovnovahy, T-x diagramy, ternarni diagramy —izotermalni rfezy a
projekce ploch likvidu, pole primarni krystalizace

14. Heterogenni rovnovahy kondenzovanad faze-plyn, ¢aste¢né oteviené systémy, Ellinghamovy,
Kellogovy diagramy, log(a)-T diagramy, izoaktivitni fezy

Cast makromolekularni chemie

8. Molarni hmotnost polymerd, jeji priiméry a distribuce

9. Rozmérové charakteristiky polymernich molekul

10. Zmény termodynamickych veli€in pfi vzniku roztoku polymeru

11. Koligativni vlastnosti roztok(l polymerd

12. Rozptyl svétla z roztokd polymer(, dynamicky rozptyl svétla

13. Viskozimetrie roztokd polymerd

14. Frakcionace polymer(, fazové diagramy, srazeci a rozpoustéci frakcionace

Metody urcovani struktury latek

vychazi z predmétu Metody uréovani struktury latek

Spolecné
1. Molekulova spektroskopie, principy absorpce a emise zareni, méreni UV spekter.
2 Kvantitativni analyza v molekulové spektroskopii, Lambertliv-Beer(iv zakon.
3. Zakladni principy infracervené a Ramanovy spektroskopie.
4 Hmotnostni spektrometrie — fyzikalné-chemicka podstata, metody ionizace, hmotnostni
detektory.
5. NMR spektroskopie, princip metody, vznik a vyvoj NMR signalu.
6. Strukturni krystalografie — princip metody a pouZiti v uréovani struktury latek.
7. Elektronova spektroskopie pro chemickou analyzu (ESCA), princip metody a pouZiti.

Organickd chemie

8. Méreni a interpretace jednodimenzionalnich NMR spekter jader vodiku, uhliku a fluoru.

9. Interpretace dvoudimenziondlnich NMR spekter — homonuklearni (COSY) a
heteronuklearni (HSQC a HMBC) techniky.

10.  Nuklearni Overhauseruv efekt a jeho vyznam v NMR spektroskopii.

11.  Vyuziti hmotnostni spektrometrie ve strukturni analyze, molekulova hmotnost, presna
hmota a izotopova distribuce molekulového iontu.

12. Interpretace MS spekter, fragmentacni mechanismy.

13.  Vyuziti IC spekter ve strukturni analyze.

14. Chiroptické metody (ECD a VCD) a jejich vyuziti ve strukturni analyze organickych
sloucenin.



Anorganicka chemie

8. Elektronova mikroskopie a elektronova difrakce, principy instrumentace, vyuziti

9. Rentgenova a neutronova difrakce a strukturni analyza — principy, instrumentace vyuziti
10. Rietveldova metoda — strukturni parametry, kvantitativni analyza, urceni velikosti ¢3stic.
11. Fotoelektronova spektroskopie a rentgenofluorescencni analyza

12. Magnetometrie — metody detekce magnetické odezvy, typy méreni, vyhodnoceni dat
13. Metody termické analyzy — DTA, DSC, TGA, vhazovaci kalorimetrie, dilatometrie

14. Metody méreni velikosti ¢astic a mérného povrchu

Makromolekularni chemie (vychazi také z predmétu Fyzikalni chemie polymer)

8. Metody stanoveni moldrni hmotnosti (osmometrie, rozptyl el.mg. zareni, SEC, princip
univerzalni kalibrace, Viskozimetrie, MALDI-TOF MS)
9. Metody stanoveni rozmérd polymernich retézcd

10. TGA/DSC/DMA-principy, zakladni fazové prechody polymerd
11. Hodnoceni vlastnosti polymernich tavenin

12. Hodnoceni vulkaniza¢niho procesu a polymernich siti

13. Metody méreni velikosti ¢astic a mérného povrchu

Chemie a fyzika pevnych latek

vychazi z predmét Chemie a fyzika pevnych latek, Krystalochemie

1.

w

10.

11.

12.

Idedlni krystal a jeho symetrie — prvky a operace symetrie, Bravaisovy mfize, bodové a
prostorové grupy

Teorie difrakce, reciprokd mftiz, rentgenova strukturni a fazova analyza

Strukturni typy prvkd, bindrnich a ternarnich sloucenin, intermetalik, kiemicitan(.

Poruchy krystalové struktury, jejich identifikace, termodynamicky popis nestechiometrickych
fazi.

Reakce a metody syntézy pevnych latek, kinetika a mechanismus reakci pevnych latek,
nukleace, difuze, tepelné rozklady, fazové transformace, transportni reakce.

Klasifikace pevnych latek podle typu vazby, vazebné sily, iontovy model, mtiZova energie,
Madelungova konstanta, kohezni energie.

Kvantova teorie pevnych latek, pasovy model, baze rovinnych vin, teorie tésné vazby, baze
lokalizovanych orbital(, Fermiho energie a plocha, tepelna kapacita elektronu.

Dynamika krystalové struktury, akustické a optické fonony, fononové spektrum, tepelna
kapacita, Debyelv a Einsteinlv model, tepelna vodivost, tepelna roztaznost.

Elektrické transportni vlastnosti, transportni koeficienty, elektricka vodivost, rozptylové
mechanismy, Seebeck(v a Peltiertv jev. Kovy, polovodice, supravodivost.

Magnetické vlastnosti, plivod magnetického momentu, Langevinlv diamagnetismus,
paramagnetismus lokalizovanych elektront, Pauliho paramagnetismus kovd,
feromagnetismus, feri- a antferomagnetismus

Dielektrika, lokalni elektrické pole, permitivita a polarizovatelnost, feroelektrické krystaly,
piezoelektricky jev.

Optické vlastnosti, polarizace, dielektricka funkce, lom, dvojlom, opticka odrazivost, excitony,
barva pevnych latek, lasery.



13.

14.

Mechanické chovani pevnych latek, elastické vlastnosti a konstanty, plastickd deformace,
dislokace, mechanicky lom, tvrdost.

Amorfni latky, struktura, usporaddani na kratkou vzdalenost, parova distribucéni funkce,
relaxace, skelny prechod, vlastnosti skel.

Koordinacni chemie

vychazi z predmétu Koordinacni chemie

vk N e

Koordinacni polyedry, isomerie, vazebné typy ligand(, moZnosti popisu struktur.

Teorie valencni vazby, teorie krystalového pole: srovndani pfistupu a moznosti.

Stabilizujici faktory: HSAB, chelatovy efekt, vliv elektronové konfigurace (kineticka inertnost).
Molekulové orbitaly v koordinacnich slouceninach. Pravidlo 18 elektron, vliv rtinterakce.
Popis multielektronovych systémui. Mikrostavy, spektroskopické termy, jejich stépeni vlivem
okoli.

Vlastnosti koordinacnich slouéenin: barevnost.

Vlastnosti koordinacnich slouéenin: magnetismus.

Mechanismy prenosu elektronu v koordinacnich slouceninach.

Mechanismy substitucnich reakci, vliv nezt¢astnéného ligandu, trans-efekt.

. Zména vlastnosti volného a vazaného ligandu: CO, NO, Na.
. Zména vlastnosti volného a vazaného ligandu: deprotonace, hydrolyza, substituce s Ucasti

baze.

. Fotoreaktivita. Obecné principy, Jablonského diagram, typy reakci, fotoredoxni déje.
. Dvoujaderné komplexy mustkové, komunikace mezi centry. Komplexy s vazbou kov-kov:

moznosti nasobné vazby, stericita.

. Klastry pfechodnych kovu: princip isolobality, strukturni typy, PSEPT.

Systematicka anorganicka chemie a anorganicka technologie
vychazi z predmétu Anorganickd technologie

1.

10.

Reaktivita a struktura elementarnich nekovid (atmofilni prvky, vzacné plyny, viceatomové
molekuly nekovd, polymerni pevné nekovy)

Molekulové slouceniny nekovi (oxidy, halogenidy, halogenid-oxidy, hydridy); vztah struktury
a reaktivity; mechanismy reakci Lewisovskych kyselin a bazi

Oxokyseliny a oxoanionty; acidobazicka a redoxni reaktivita

Anorganické kovalentni pevné struktury (oxidy, bindrni pevné kovalentni slouceniny); vztah
struktury, povahy vazby a chemické reaktivity

lontové anorganické latky; reakce iontl ve vodnych roztocich (stabilita a hydrolyza iont()
Kovy; redoxni chovani kov(; vliv téchto vlastnosti na formy kov( v pfirodé a metody jejich
vyroby

Vyroba kyseliny sirové ze siry, podminky katalytické oxidace SO, dvoustupnova konverze,
absorpce SO;

Pfiprava syntézniho plynu z plynnych a kapalnych paliv, syntézni okruh pro vyrobu amoniaku
Vyroba kyseliny dusi¢né, katalyticka oxidace amoniaku, absorpce oxid( dusiku a jejich
odstraniovani z koncovych plyn(, dusikata hnojiva

Vyroba sody amoniakalnim postupem



11.

12.

13.

14.
15.

Fosfatové suroviny, vyroba fosforu, termické a extrakéni kyseliny trihydrogenfosforecné,
fosforeéna hnojiva

Elektrolyza vody, vyroba vodiku a kysliku, Vodikové hospodarstvi. Vyroba, transport a
skladovani vodiku, konverze energie

Elektrolyza roztok( alkalickych kovl amalgdmovym, membranovym a diafragmovym
zplUsobem

Slouceniny chloru a jejich vyroba

Vyroba Al,Os , zaklady teorie a technologie vyroby hliniku



