C4020 POKROCILA FYZIKALNi CHEMIE
(2 4|2 zk|k Kubacek)
sylabus pfednasky

PFednasku doprovazi C4040 Pokrocila fyzikalni chemie - seminar.
Doporucuje se, aby seminaf C4040 byl zapsan soucasné s predmétem C4020.

Anotace:

V druhém modulu fyzikalni chemie jsou ddle rozvijeny koncepty teoretické chemie s diirazem na vztah mezi mikroskopickou struktu-
rou a makroskopickymi vlastnostmi latek. Jsou zahrnuty kapitoly z kvantové chemie, chemické statistiky, termodynamiky, elektroche-
mie a kinetiky. Piredmét C4020, spolecné s predmétem C4660 Zdklady fyzikalni chemii, na ktery navazuje, mé za cil obsdhnout po-
znani fyzikalni chemie v rozsahu bakaldarského studijniho programu chemického zaméreni. Podminkou zapisu je absolvovani C4660.

¥ v

1. Varia¢ni metoda, prosta (HMO) a rozSitena (EHT) Hiickelova metoda, Z-matice, Mullikenova populaéni ana-
lyza. Metoda selfkonzistentniho pole. Metody funkcionalu hustoty.

2. Elektronové, vibraéni, rota¢ni a transla¢ni stavy molekul. Lineérni harmonicky oscilétor, energie nulového bo-
du, vibrace dinuklearni molekuly, tuhy rotor.

3. Kanonicky soubor a kanonicka parti¢ni funkce, statisticko-termodynamické vyjadieni vnitini energie, entropie
a Gibbsovy funkce, rovnovazné konstanta.

4. Reélné plyny, stavové rovnice, fugacita, fugacitni koeficient a jeho zavislost na tlaku, kriticky stav, princip ko-
respondujicich stavi.

5. Termodynamické zavislosti, teplotni zavislost vnitini energie a entalpie, adiabaticka expanze. Popis smési, mi-
seni, parcialni molarni veli¢iny, Gibbsova-Duhemova rovnice.

6. Koligativni vlastnosti, zvy3eni bodu varu a sniZeni bodu tuhnuti, osméza. Fdzova rovnovaha v dvouslozkovych
systémech, azeotropy, soustavy s chemickou reakci.

7. Aktivity iontl, Debyeova-Hiickelova teorie, iontova atmosféra. Termodynamika elektrochemickych élankad,
zavislost elektromotorické sily na teploté.

8. Kineticka teorie idealniho plynu, Maxwellovo-Boltzmannovo rozdéleni rychlosti, rozdéleni energii, mezimo-
lekulové srazky, srazkovy prufez, frekvence srazek, sttedni volna draha.

9. Transportni vlastnosti, tok molekularni veli¢iny, statistické zpracovani diflze (random walk), transport iontd,
vodivost, Debyeova-Hiickelova-Onsagerova teorie, iontové pohyblivosti.

10. Kinetika reakci se sloZzenym mechanismem, ptibliZzeni stacionarniho stavu, monomolekularni reakce, katalyza
a autokatalyza, chemické oscilace.

11. ZAvislost reakéni rychlosti na teploté. Teorie tranzitniho stavu, sraZzkova teorie, PES a reakéni koordinata, ak-
tivovany komplex a tranzitni stav, Eyringova rovnice.

12. Modely elektrodové dvojvrstvy, vyménna proudova hustota, Butlerova-Volmerova rovnice, piepéti a polariza-
ce, koroze. Elektricka dvojvrstva.
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energie

e > Everything you've learned in school as "obvious" becomes less
reakéni koordinata and less obvious as you begin o study the universe.

For example, there are no solids in the universe.
There's not even a suggestion of a solid.

There are no absolute continuums.

There are no surfaces.

There are no straight lines.

Richard Buckminster Fuller (1895 - 1983)
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