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Aggregatzustinde der Materie, kinetische Gastheorie, Transporterscheinungen:

Ideale Gase: das ideale Gasgesetz, Mischungen von Gasen, Geschwindigkeiten von Gasteilchen, Effusion, Sto3e zwischen
Gasteilchen.

Transporterscheinungen: Diffusion, Viskositdt, Warmeleitung, Ionentransport in Elektrolytldsungen: mikroskopische
Betrachtung der lonenwanderung im elektrischen Feld, Diffusion in Elektrolytlosungen, Faraday-Gesetze und
Coulombmeter, Uberfiihrungszahlen, Leitfihigkeit von schwachen Elektrolytldsungen.

Reale Gase: zwischenmolekulare Kréfte, Virial- und van der Waals-Gleichung.

(Flussigkeiten: niedermolekulare Fliissigkeiten, Fliissigkristalle, Losungen von Makromolekiilen.

Kristalline Festkorper.)

Chemische Kinetik:

Formale Reaktionskinetik: Grundbegrifte und Messmethoden, Geschwindigkeitsgesetze erster und hoherer Ordnung,
Bestimmung der Reaktionsordnung, Bestimmung der Geschwindigkeitsgleichung, Temperaturabhéngigkeit der
Geschwindigkeitskonstanten.

Komplexe Reaktionen: reversible Reaktionen, Parallelreaktionen, Folgereaktionen,

Kettenreaktionen, Explosionen, (Polymerisationsreaktionen).

Kinetik biochemischer Reaktionen: Enzymkinetik.

Theorien der Elementarreaktionen (Details spéter in Statistischer Thermodynamik): Stoftheorie bimolekularer Reaktionen,
Theorie des Ubergangszustandes, Katalysatoren.

Reaktionen in Losung: Reaktionen zwischen Neutralteilchen (und Ionen).
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Thermodynamik:

Erster Hauptsatz der Thermodynamik: Begriffe und Definitionen, Formulierung des ersten Hauptsatzes der
Thermodynamik, innere Energie und Enthalpie, Warmekapazitdt, adiabatische Prozesse, Thermochemie.

Zweiter und dritter Hauptsatz der Thermodynamik: Einfithrung der Grof3e Entropie, Eigenschaften der Entropie,
Gibbs-Energie und Helmholtz-Energie.

Mischungen: partielle molare Gréf3en, das chemische Potential, Mischungsgroflen, Exzessgroflen, das Raoultsche
Gesetz, das Henrysche Gesetz, kolligative Eigenschaften.

Chemische Gleichgewichte: Gleichgewichtskonstanten, Temperatur- und Druckabhingigkeit der
Gleichgewichtskonstanten.

Phasendiagramme: Gibbssche Phasenregel, Einkomponentensysteme, Zweikomponentensysteme, Klassifikation von
Phasenumwandlungen.

Grenzflichenerscheinungen:

Die Oberflachenspannung.

Gleichgewichtsbedingungen fiir gekriimmte Oberfléchen.

Thermodynamische OberflachengrdéfBen.

Oberflachenerscheinungen von Mischungen: Grenzflachenkonzentration, Spreitungsdruck von Oberflachenfilmen.
Gasadsorption an Festkorperoberflichen: Theorien der Gasadsorption.

Elektrochemie:

(Ionentransport in Elektrolytlosungen: mikroskopische Betrachtung der lonenwanderung im elektrischen Feld,
Diffusion in Elektrolytldsungen, Faraday- Gesetze und Coulombmeter, Uberfithrungszahlen, Leitfahigkeit von
schwachen Elektrolytlosungen - siche PC 1)

Thermodynamische Eigenschaften von Ionen in Losung.

Aktivitatskoeffizienten von Elektrolytlosungen: Debye-Hiickel-Theorie.

Elektrochemische Thermodynamik: die Elektromotorische Kraft (EMK), Bestimmung von Standard-Potentialen,
Aktivitatskoeffizienten und pH-Werte, Diffusionspotentiale, Konzentrationsketten.

Technisch wichtige galvanische Zellen und Elektrolytzellen.

Zellspannung von Zellen unter Strom, Potentiale von stromdurchflossenen Elektroden.

Elektrochemische Zellen mit festen Ionenleitern.
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Quantentheorie, Atombau und Grundlagen der chemischen Bindung:

Elektromagnetische Strahlung, Teilchen-Welle-Dualismus. Experimente zur Quantentheorie: Schwarzer Strahler,
photoelektrischer Effekt, Compton-Effekt, Elektronenbeugung, Atomspektren.

Bohrsches Atommodell, De Broglie-Beziehung, Heisenbergsche Unschérferelation.

Schrodinger-Gleichung, Operatoren, Erwartungswerte, Wahrscheinlichkeitsinterpretation.

Anwendungsbeispiele: Teilchen im Kasten, Tunneleffekt, Rastertunnelmikroskop, harmonischer Oszillator, Drehimpuls,
freier starrer Rotator.

Aufbau der Atome: Wasserstoffatom, Elektronenspin, Stern-Gerlach-Versuch, magnetische Eigenschaften der Atome,
Zeemann- Effekt, Mehrelektronenatome, Variationsmethode, HF-SCF-Methode, Pauli- Prinzip, Hundsche Regeln, Aufbau
des Periodensystems, Spin-Bahn-Wechselwirkung, Termsymbolik von Atomen.

Aufbau der Molekiile, Bindungstypen, zweiatomige Molekiile (H,"), mehratomige Molekiile, Ndherungsverfahren, LCAO-
MO-Methode, lokalisierte MO's und die Methode der Hybridorbitale, Walsh-Diagramme, Hiickel-MO-Methode,
Koordinationsverbindungen.

Ab initio-Verfahren und Computational Chemistry.

Grundlagen der Molekiilspektroskopie:

Elektrische Eigenschaften der Materie: permanente und induzierte Dipolmomente, dielektrische Eigenschaften.
Theoretische Behandlung der Wechselwirkung von Licht mit Molekiilen: Quantenmechanische Grundlagen,
Storungstheorie, Ubergangsdipolmoment, Einstein-Koeffizienten, Oszillatorenstiirke, Auswahlregeln.
Rotationsspektroskopie: starrer und nichtstarrer zweiatomiger Rotator, mehratomige Molekiile, Isotopeneffekt, Stark-Effekt.
Schwingungsspektroskopie: zweiatomige Molekiile, harmonischer und anharmonischer Oszillator, mehratomige Molekiile,
Rotationsschwingungsspektren.

Ramanspektroskopie: Rotations- und Rotationsschwingungsspektren, Polarisationseigenschaften.

Elektronen- und Elektronenschwingungsspektren: Chromophore, Franck-Condon-Prinzip, Bandenintensitdten, Dissoziation,
Préadissoziation, Laserprinzip, Fluoreszenzspektroskopie, Photoelektronenspektroskopie.

NMR-Spektroskopie: Kerne im Magnetfeld, chemische Verschiebung, Spin-Spin-Wechselwirkung, NOE, 2D-NMR,
Relaxationszeiten, dynamische Prozesse, Festkdrper-NMR.

ESR-Spektroskopie: g-Faktor, Hyperfeinwechselwirkung, Anwendungen.
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Statistische Thermodynamik - Grundlagen und Anwendungen in Chemie und Biowissenschaften:

Grundlagen der klassischen statistischen Mechanik, klassische Ensembletheorie, Boltzmannstatistik, Zustandssumme,
Zusammenhang mit thermodynamischen Grofen, Gleichverteilungssatz.

Grundlagen der Quantenstatistik, quantenmechanische Ensembletheorie, Systeme aus ununterscheidbaren Teilchen,
Maxwell-Boltzmann-, Fermi-Dirac- und Bose-Einstein-Statistik.

Anwendungen der statistischen Thermodynamik: Berechnung chemischer Gleichgewichte idealer Gase,
Absolutberechnung von Reaktionsgeschwindigkeiten, reale Gase, Fliissigkeiten, Mischungen und Losungen,
Phaseniibergidnge und kritische Phanomene, Adsorptionsisothermen, Festkorper (Gitterschwingungen, Halbleiter).

Konformation und strukturelle Phaseniibergiange makromolekularer und biopolymerer Systeme: Statistisches Knéuel,
Polymerelastizitit, Flory-Huggins-Theorie, Proteine, Proteinfaltung, Helix-Kn#uel-Ubergang, Zipper-Modell,

nichtregulére Strukturen.

Berechnung biomolekularer Assoziationsgleichgewichte: Wechselwirkung zwischen Makromolekiilen, Ligandenbindung,
Kooperativitit.

Computersimulations-Methoden: Molekulardynamik- und Monte Carlo-Verfahren.
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