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Cotoje..?

(Pfehled zakladnich termina)

Kvantova chemie

Kvantova chemie je obor teoretické chemie, kdy kvantovd mechanika je aplikovdna na
problematiku struktury a fyzikdlnich vlastnosti atom( a molekul a predevsim na
problematiku fyzikdlnich a chemickych procesli, které atomy a molekuly mohou
podstupovat. Kvantovd chemie nahlizi na atom jako na jddro majici tvar, strukturu a naboj,
které je obklopené souborem elektronll, podobné pak na molekuly a molekulové fragmenty
jako na soubory jader v prostfedi elektrond, pficemz prostiedkem k tfesSeni problému je
Schodingerova rovnice. S vyjimkou nejjednodussiho atomu vodiku, kdy je feSena uloha dvou
téles (proton a elektron), problém nema analytické reseni. To nuti kvantovou chemii, aby
pouzivala celou fadu fyzikdlnich zjednoduseni a aparat numerické matematiky, kdy fyzikalni
feSeni jsou hledana iteracnimi metodami postupnych korekci. Jde tedy o specielni oblast
teoretické chemie, ktera lezi na rozhrani chemie a fyziky, kdy chemické pojmy a otazky jsou
vysvétlovany pomoci fyzikdlnich kvantové mechanickych predstav. Z tohoto pohledu
kvantova chemie principielné dovoluje porozuméni atomové a molekulové struktury,
plvodu chemickych vazeb, chemické reaktivity a dalSich chemickych pojm( na zakladé
modernich fyzikdlnich teorii. Kvantova chemie, kterd dnes disponuje dostupnymi
komerénimi programy, se diky obrovskému rozvoji vypocetni techniky stava velmi uziteCnym
nastrojem v chemické analyze a vevyvoji chemickych technologii. Pro molekularni
inZenyrstvi mze mit v budoucnu kvantova chemie zasadni vyznam v tom, Ze poZadované
strukturné-chemické vlastnosti mohou byt kvalitné odhadovany pomoci vypoctl bez
provedeni naro¢nych a drahych chemickych syntéz.
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Chemicka fyzika

Chemicka fyzika je obecné védni obor, kdy fyzikdlni teorie a experiment je aplikovan na
chemické systémy nebo na feseni problému, které jsou nebo mohou byt predmétem zajmu
chemik(. Takto definovana chemickd fyzika zahrnuje fadu podobort, které se mohou
navzajem velmi lisit. Prikladem muzZe byt fyzika pevné faze, statistickd termodynamika,
molekulova fyzika (kvantova mechanika molekul), molekularni biochemie, kvantovd chemie,
termodynamika, molekulovd symetrie, kineticka teorie plynQ, spektroskopie, molekuldrni
dynamika, relaxacni procesy, fyzika iont(, volnych radikalt, polymer(, nanocastic atd. Obory
chemické fyziky jsou ¢asto studovany ve fyzikalni chemii, v experimentdlni fyzice nebo jsou
nékdy povazovany za samostatné odvétvi chemie (kvantova chemie) ¢i fyziky (fyzika pevnych
latek). Chemicka fyzika je tedy obecné pojmenovani pro fadu modernich obor( lezicich na
pomezi fyziky a chemie Ci biologie (fyzikalni studium proces( jako fotosyntéza atp.).

Z hlediska potfeb Ustavu analytické chemie a studijniho oboru molekularniho inzenyrstvi
budou v centru zdjmu predevsim ty kapitoly chemické fyziky, které pfimo souvisi se
strukturou a reaktivitou molekul a molekuldrnich fragmentd, kde zakladnimi experimental-
nimi technikami jsou spektroskopické metody a kde zakladnim teoretickym aparatem jsou
molekulova kvantova mechanika a chemicka statistika. Tyto kapitoly chemické fyziky se do
vysoké miry prekryvaji s modernim oborem chemie, ktery se na mnohych universitach
oznacuje jako molekuldrni fyzikalni chemie.

Molekularni fyzikalni chemie

Zatimco fyzikalni chemie jako takova se zabyva makroskopickym popisem chemickych déjd a
fenomén(, pristup molekularni fyzikdlni chemie je jiny a zkoumd soubory konkrétnich
molekul a atomd, jejich mozné interakce atp. Zakladnim teoretickym aparatem je kvantova
mechanika, kvantovd chemie a chemickd statistika, v experimentu klicovou roli hraji
spektroskopické techniky. Molekuldrni fyzikalni chemie napfiklad z energetickych hladin
molekul, které jsou ziskatelné analyzou spektralnich dat nebo kvantové chemickymi vypocty,
vytvori particni funkce a ztéchto pak muzZe pocitat termodynamické vlastnosti celého
systému, jako jsou entalpie, entropie, rovnovainé konstanty, tepelné kapacity atp.
Molekularni fyzikdlni chemie je teprve rozvijejici se obor a ve velké mife se prekryva
s vybranymi kapitolami chemické fyziky.
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Molekulova symetrie

Molekulovd symetrie je fenomén, ktery nesouvisi jen s prostorovym uspofadanim atomda
v molekule, ale ma hlubokou souvislost se spektralnimi charakteristikami molekul, s existenci
¢i neexistenci kvantovych stavl, s dovolenosti a zakdzanosti kvantovych procest a podobné,
a v této souvislosti Ize pomoci molekulova symetrie diskutovat fadu molekulovych vlastnosti.
Moderni teorie symetrie molekul se opird a matematickou teorii grup, kterd dovoluje
ziskavat presné kvalitativni vypovédi o molekulach a chemickych reakcich na zdakladé
naprosto elementdrnich vypoctu.

Pojem symetrie aplikovany na kvantové mechanické vinové funkce kvantovych stavi
molekul a atomi vede k nesmirné dllezitému zobecnéni Pauliho principu, kdy se uplatriuje
dalsi kvantové mechanicky fenomén: spin jader a elektronld. Podle kvantového Ccisla
spinového momentu hybnosti (spinu) lze délit elementarni ¢astice na bosony (/=0 nebo
sudému nasobku %) a fermiony (lichy nasobek %), pficemz toto déleni predurcuje fadu
fyzikdlné chemickych vlastnosti molekul, odlisné statistické vlastnosti avyuzivani prostoru
Casticemi. Zatimco hodnota kvantového Cisla spinu elektron( je % a jde o fermion, v pfipadé
jader tato Cisla nabyvaji jak hodnot 0, 1, 2 atp., (bosony), tak i hodnot %, 3/2, ... atd.
(fermiony). To znamen3, Ze i nepatrnd zména jednoho jadra za jiny isotop muiZe vyrazné
ovlivnit vlastnosti molekuly.

Supramolekularni chemie

Supramolekularni chemie je mezioborova disciplina, ktera se zabyva pfipravou a vlastnostmi
komplexnich molekuldrnich systém(, ve kterych dllezitou roli hraji nekovalentni interakce
mezi molekulami, které lze béiné pozorovat v radé biologickych procest (pfi tvorbé
fosfolipidové dvojvrstvy nebo pfi translaci a transkripci DNA). Otevird se tim moZnost
pfipravy usporadanych molekularnich komplex(, které obvykle nelze pfipravit béznymi
metodami organické chemie dosahnout. Vedle kovalentnich vazeb se pfi pfipravé téchto
molekuldrnich komplex( vyuzivaji vodikové vazby, koordinacni vazby, hydrofobni interakce,

ni—7 interakce a jiné slabé interakce.

Supramolekularni chemie se uplatiuje pfi tvorbé usporadanych monovrstev molekul,
pfi selektivnim interakci mezi molekulami (molekuldrnimu rozpoznavani), pti rychlé pripravé
molekul pomoci molekularnich knihoven apod.
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Molekularni inZenyrstvi

Terminem ,,molekuldrni inZenyrstvi“ se ¢asto oznacuje cilené zhotovovani funkénich zafizeni
miniaturnich rozmért a pfipadné tvorba novych materidld cilenymi manipulacemi s
jednotlivymi atomy a molekulami. Casto jde v této souvislosti o tvorbu novych typ( molekul
¢i molekularnich zafizeni, kterd v pfirodé sama bez lidského intelektu nevznikaji. Tyto
systémy jsou tvoreny v nesmirné malych rozmérech, radové nanometrech, pficemz pfi jejich
navrhu, vypoctu Ci pripravé jsou aplikovany poznatky kvantové chemie, chemické fyziky,
molekularni fyzikalni chemie a supramolekuldrni chemie. Vedle zcela novych materiall jsou
tvoreny ¢i je uvazovdna tvorba i takovych systémd, které jsou zndmé z naseho ,,makrosvéta“,
jakymi jsou napf. elektronické soucdstky (vodice, diody, tranzistory). JelikoZ vétSina
zminovanych experiment( probiha v rozmérech od jednotek do stovek nanometr(, mluvi se
o Casto v této souvislosti o nanotechnologii.

Nanotechnologie

Pod souhrnny ndzev nanotechnologie se zahrnuji vSechny postupy zahrnujici tvorbu a
manipulaci s objekty o velikostech jednotek az stovek nanometra. Je tedy ziejmé, Ze terminy
molekularni inZenyrstvi a nanotechnologie se do zna¢né miry kryji. Jde o myslenkové a
fyzikdIni pristupy, které ndm zpfistupnuji zcela novou oblast material(i. Pfikladem mohou byt
uhlikaté nanotrubky objevené pred necelymi 20 lety. Vedle Cisté technologickych postupd,
jakymi jsou nanolitografie pomoci paprsku foton(, elektronl nebo iontd se uplatiuji i
techniky mikroskopie s rastrovaci sondou umoziujici jak manipulace s jejich jednotlivymi
¢astmi (prenos z mista na misto nebo litografické postupy), tak i analyzu nanooobjektl (od
kvantovych tecek a molekularnich klastrd po samoskladné monovrsty). Nanotechnologické
postupy, ve kterych nad ryze technologickym pfistupem prevazuje pfristup chemicky,
reprezentuji metody pouzivané v supramolekularni chemii; zde Ize zminit napf. spontdnni
tvorba usporadanych souborl molekul (samoskladné monovrstvy, koordinacni polymery
apod.).



