Statni zavérecné zkousky programu Datové
inZzenyrstvi v chemii

(plati od akademického roku 2025/2026)

Organizace a priubéh

Statni zavérecné zkousky (dale jen SZZ) magisterského studijniho programu Datové
inZenyrstvi v chemii se fidi aktualné platnym Studijnim a zkusebnim fddem VSCHT Praha a
skladaji se z obhajoby diplomové prace a ustni casti.

Pti obhajob¢ diplomové prace student prednese teze diplomové prace, vyjadii se k posudkiim
prace a diskutuje o své praci se Cleny zkusebni komise. V Ustni ¢asti SZZ se provéti znalosti
studenta tim, Ze student odpovida na otazky ¢lend zkusebni komise nejméné ze Ctyt
tematickych okruhti (jeden povinny a tfi volitelné) v souladu se schvalenou akreditaci
magisterského studijniho programu:

Povinné okruhy

TO1 M¢feni a zpracovani dat v chemii

Volitelné okruhy

TO2 Chemicka termodynamika

TO3 Kvantova chemie

TO4 Molekulové modelovani a simulace

TOS5 Chemicka kinetika

TOG Strojové uceni a uméla inteligence v chemii

Napli tematickych okruhu

TO1 Méfeni a zpracovani dat v chemii
(vychazi z predmeétic M444006 Merici technika, M402018 Analyticka chemometrika, M445002
Cislicové zpracovani signalit a obrazit)

Skladba méfticiho fetézce. Statické a dynamické vlastnosti méticich ptistroji. Snimace teploty
dotykové a bezdotykové. Snimace tlaku. Snimace hladiny. Snimace prutoku a proteklého
mnozstvi. Méfeni mnozstvi tepla. Snimace sloZeni kapalin a plynnych smési. Optické
absorp¢ni analyzatory. Magnetické analyzatory. Ioniza¢ni analyzatory. Odbé&r a Gprava vzorku
pro automatické analyzatory. Analogové a Cislicové zpracovani signalu snimaci (méfici
mustky, operacni zesilovace, prevodniky). Méfeni elektrotransportnich vlastnosti polovodicu.
Zaklady metrologie.

Nahodna velicina a jeji charakterizace, Ciselné charakteristiky rozdéleni, normalni rozdéleni a

jeho standardizace, nahodny vybér a jeho realizace, bodové a intervalové odhady parametra
zékladniho souboru, testovani hypotéz (chyba I. a II. druhu, sila testu, volba hypotézy),
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parametrické testy stiednich hodnot a rozptyll, vylu¢ovani odlehlych vysledkii,
neparametrické testy stfednich hodnot, analyza rozptylu, faktorialni pokusy, optimalizace
experimentu, kontingenc¢ni tabulky, regresni a korelacni analyza, kalibrace analytické metody,
nejistoty meteni.

Matematicky popis systému a signall. Z-transformace, zakladni definice a vlastnosti, feSeni
diferenc¢nich rovnic. Popisy systémt v Casové a frekvencni oblasti. Diskrétni pienos. Stabilita
systémi. Analyza signalt. Diskrétni Fourierova transformace, definice, slozkové vyjadrent,
zékladni vlastnosti, spektralni analyza, frekvencni charakteristiky, vybérova okénka,
kratkodobd DFT, interpretace pfi analyze vicerozmérnych dat, princip FFT.

TO2 Chemicka termodynamika
(vychazi z predmeétu M403018 Chemicka termodynamika)

Stavové chovani Cistych tekutin, kritické veli¢iny a jejich odhady. Stavové rovnice pro realné
tekutiny, teorém korespondujicich stavii. Stavové chovani realnych smési, virialni stavova
rovnice, odhady virialnich koeficientd. Termodynamické vlastnosti latek, vypocty tepla a
prace pti ruznych dé&jich. Doplitkové veli€iny a jejich pouziti. Termodynamické vlastnosti
slozek ve smési, dodatkové veli¢iny. Aktivita a aktivitni koeficienty. Rovnovahy kapalina-
para, kapalina-kapalina, kapalina-pevna faze. Rozpustnost plynt v kapalinach. Chemicka
rovnovaha Vv jednoduchych a slozitych systémech.

TO3 Kvantova chemie
(vychazi z predmétu M403001 Kvantova chemie)

Schrédingerova rovnice, operatory fyzikalnich veli€in, atom vodiku a viceelektronové atomy,
elektronovy spin a Pauliho vylucovaci princip, vypocty vlastnosti molekul, Bornova—
Oppenheimerova aproximace, Hartreeho—Fockova metoda, metody vypoéti zahrnujici
korela¢ni energii, semiempirické metody, Hiickelova metoda a moderné;si ptistupy,
relativistické efekty, mezimolekulové interakce, modelovani kondenzované faze, elektronoveé
excitované stavy.

TO4 Molekulové modelovani a simulace
(vychazi z predmeétu M403002 Statisticka termodynamika, molekulové modelovani a
simulace)

Klasické molekularni modelovani, sily mezi molekulami, silové pole. Molekulova mechanika,
okrajové podminky, vypocet dlouhodosahovych sil. Molekularni dynamika: integratory,
integraly pohybu. Termostat a barostat. Monte Carlo: Markoviv fetézec, Metropolisiiv
algoritmus, kinetické MC. Pocitacovy experiment: Navrh experimentu, méteni veli¢in v
simulacich, zpracovani namétenych dat, stanoveni nejistot.

TOS5 Chemicka kinetika
(vychazi z predmetu M403005 Kinetika chemickych a fotofyzikalnich déjit)

Zékladni pojmy chemické kinetiky. Experimentalni metody chemické kinetiky (vsadkovy,
prutokovy a trubkovy, studium rychlych reakcei). Kineticka analyza homogennich reakeci.
Reseni komplexnich kinetickych schémat. Chemicka kinetika a reakéni mechanismus:
zakladni principy, fetézové reakce, exploze, oscila¢ni reakce. Koncept katalyzy: Kinetika
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enzymovych reakci, reakce v roztocich (rozpoustédlo jako katalyzator), zaklady fotochemie
(foton jako katalyzator). Teorie chemické kinetiky: srazkova teorie, teorie tranzitniho stavu.

TOG6 Strojové uceni a uméla inteligence v chemii
(vychazi z predmeétic M445024 Strojove uceni v Pythonu, M445004 Neuronove site, M445014
Aplikovand uméla inteligence)

Normalizace dat. Umé&lé neuronové sité (matematicky model neuronu a sité, aktivacni
funkce). Typy uceni neuronovych siti, metody optimalizace vah, metrika, ztratova funkce,
gradient, trénovaci a testovaci mnoziny dat. Kapacita neuronové sité, overfitting, underfitting,
regularizace neuronovych siti. MLP, konvolu¢ni sité, soucasné architektury a modely
neuronovych siti (pro zpracovani textu a obrazu). Samoorganizujici se mapy. Support vector
machine (SVM). Algoritmus k-nejblizsich sousedt. Shlukova analyza. Rozhodovaci stromy.
Validace a vyhodnocovani ptesnosti klasifikace.

Nastroje a metody umélé inteligence. Inteligentni agenty (architektura, déleni, zdkladni
pojmy). Reprezentace znalosti, vyrokova a predikatova logika, odvozovani znalosti, neurcitost
ve znalostech a odvozovani. Expertni a produkéni systémy, znalostni fidici systémy. Fuzzy
modely, pravidla usuzovani a fuzzy fizeni. Programovaci jazyky umé¢lé inteligence.
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