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Cile:

A. Porozuméni konceptiim s ohledem na dfive, soubézné¢ a pozdéji probihajici kurzy.
B. Postupné budovani abstrakce.

C. Zbéhlost v praktickych vypoctech se silnym diirazem na zdklady a aplikace
termodynamiky. Proto cviceni u tabule se 3 testy béhem semestru.

Okruhy:
L. Struktura. 3 prednasky, 2 MM + 1 DH.
II. Termodynamika. 7 pfednasek 6 MM + 1 DH
III.  Kinetika a rovnovazna elektrochemie, 3 prednasky. 2 DH + 1 JH.

Témata odsunuta do podzimniho semestru:
Realné plyny. Realné roztoky. Transportni vlastnosti. Aplikace standardnich potencialt. Statisticka
termodynamika. Povrchy

Zkouska: Pisemnd, nikoli elektronicka, v délce trvani 2 hodiny. VSechna zadani ze seminare
budou zptistupnéna 1 tém, ktefi nemaji seminaf zapsan, aby byly ospravedInény vypocetni
ulohy. Literatura: Atkins (Cesky piekladoO.

Osnova :
1. Atomové orbitaly.

Plancktv vztah, vinovy charakter ¢astic, vinové funkce pro piiklad ¢astice na kruhu.
Hledani vinovych funkei a energii, pojem operatoru jako prostiedku k nalezeni obojiho.
Fyzikalni piijatelnost vinovych funkci a disledek: kvantovani energie. Rozlozeni
pravdépodobnosti. Atomové orbitaly: fyzikalni vyznam kvantovych Cisel a vyznam
ruznych zplisobli znazorniovani. Energie AO, efektivni ndboj, Slaterova pravidla.

2. Molekulové orbitaly.

Vznik chemické vazby na piikladu molekulového iontu H,". Molekulové orbitaly jako
linearni kombinace atomovych, ptispévky k energii, vazebny a protivazebny MO

z hlediska energie a elektronové hustoty. Elektronova struktura dvouatomovych molekul:
porovnani popisu molekulovymi orbitaly a pomoci hybridizace. Vztah k experimentu.

3. Interakce elektromagnetického zareni s molekulami.

Vnimani barev, barvy komplementarni, aditivni a subtraktivni. Obecny tvod do
spektroskopie: déleni spektroskopii, vlastnosti svétla, podminky pozorovéani spektralnich
ptechodll. Zateni Cerného télesa, Boltzmanovo rozdéleni energii, Einstienovy koeficienty
pfechodil. Spektra a jejich charakteristiky: ¢arova, pasova. Zavedeni pojmi transmitance,
absorptance, reflektance, absorbance. Ptehled zékladl nékterych spektralnich metod:
rotacni, vibracni, elektronové a difrakéni spektroskopie.

. Idealni plyn a prvni véta termodynamiky

Tlak (p), teplota (7), nultd véta termodynamiky. Boyliv zakon, Charlestiv zakon a
Avogadriiv princip. Stavova rovnice idedlniho plynu. Teplo (g), vnitini energie (U),
vypocet pro jednoatomovy plyn. Stavové a nestavové veliCiny. Prvni véta
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termodynamiky. Expanzni prace, pojem ptirGstku (diferencialu) drahy, objemu (V) a
prace (W), geometricky vyznam ur¢itého integralu. Vratna zména.

Termochemie, enthalpie a entropie.

Predavani tepla: kalorimetrie, tepelna kapacita a molarni tepelna kapacita. Enthalpie (H) a
jeji zména, vztah ke zmén€ U. Zména H s T. Standardni zmény enthalpie, Hesstiv zakon.
Standardni tvorné enthalpie, Born-Haberiiv cyklus. Pojem disperze energie, entropie (S)
jako reverzibilni zména tepla pti dané teploté.

Druha a treti véta termodynamiky, zaméreni na systém.

Vypocet zmény entropie pro izotermdlni expanzi idedlnitho plynu, druhd véta
termodynamiky. Boltzmanniv vztah pro entropii, Clausiova nerovnost. Tieti véta
termodynamiky. Vyhodné termodynamické funkce: Helmholtzova (4) a Gibbsova (G)
energie. PrirGstky G, 4 pro konstatni 7. Kritéria spontdnni zmény pro konstantni 7,V a
konstantni 7,p. Maximalni dostupna prace a maximalni neexpanzni prace.

Reak¢ni Gibbsova energie.

Vypocet zmény G doprovazejici reakci (AG). Definice a vypocet standardni reakcni
Gibbsovy energie (AG") a standardni Gibbsovy energie tvorby slougeniny. Minimum G,
rozsah reakce ¢. Posouzeni pribéhu funkce jedné proménné pomoci smeérnice.
Spontaneita chemickych reakci. Reakéni Gibbsova energie A,G, reakce exergonické a
endergonické. Popis rovnovahy pro preménu idealniho plynu a obecnou reakci.

Fazové prechody Cistych latek. Jednoduché smési I. Pojem faze, fazovy diagram Cisté
latky (H,O), Gibbsovo fazové pravidlo. Popis slozeni smési v TD: Parcidlni molarni
objemy slozek ve smési. Chemické potencialy kapalin. Idedlni roztok na ptikladu smési
benzen-toluen, Raoultiiv zakon.

Jednoduché smési II. Fazovy diagram dvouslozkového systému. Diagramy s tlakem par.
Diagramy teplota-slozeni. Destilace smési, azeotropy. Fazové diagramy rovnovahy
kapalina-kapalina. Aktivity: rozpoustédlo, rozpusténa latka, regularni roztok, ionty
v roztoku.

Chemicka rovnovaha Reakcni kvocient (Q). Zavislost reakéni Gibbsovy energie na
reakénim kvocientu, termodynamickd rovnovazna konstanta (K). Zapis a vypocet K.
Ovlivnéni rovnovahy zménou tlaku a Le ChatelierGv princip. Ovlivnéni exotermnich a
endotermnich reakci teplotou. Van’t Hoffova rovnice a méfeni reakéni enthalpie. Hodnota
K pftiriznych teplotach.

Rychlosti chemickych reakei I.

Empirickd chemickd kinetika. Monitorovani zmény tlaku pro rozklad N,Os. Definice
reakéni rychlosti jako smérnice tecny ke kiivce zavislosti koncentrace na case. Rychlosti
spotieby reaktantli a tvorby produktii. Rychlostni zdkon a konstanta, reakéni fad. Urceni
rychlostniho zdkona metodou pocatecnich rychlosti. Teplotni zavislost reakéni rychlosti:
Arrheniova rovnice.

Rychlosti chemickych reakei II.

Jednotlivé typy reakci. Reakce prvniho fadu. PolocCas a stfedni doba zivota. Ptiblizovani
koncentraci jejich rovnovdZnym hodnotdm. Rychlostni zédkon reakce druhého ftadu.
Nasledné reakce. zména koncentrace s Casem, aproximace stacionarniho stavu, rychlost
uréujici krok, kineticky a termodynamicky fizené reakce. Retézova reakce. Kinetika
fluorescence.

Rovnovazna elektrochemie.



Iontova sila, Debye-Hiickeltiv zdkon. Poloreakce, typy elektrod. Rozepsani reakce, zapis
reak¢niho kvocientu poloreakci. Druhy a zéapis ¢lankii. Elektromotoricka sila £ a vztah
k A,G. Nernstova rovnice, standardni &lankovy potencial E°. Clanky v rovnovaze:
vypodet K z E° a vypocet E° pomoci dvou jinych standardnich potenciali.



