Pavel Hobza ma diky novému objevu velkou
sanci znovu prepsat ucebnice fyzikalni
chemie
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Tym Pavla Hobzy v puvodni praci popsal nepravou vodikovou vazbu X-H...Y. Ta se
neprojevovala ocekavanym cervenym posunem (posun k nizSim frekvencim) vibracni
frekvence vazby X-H, ktera se podili na vodikové vazbé, ale naopak, modrym posunem
(posun k vyssim frekvencim). V nové studii publikované v casopise Journal of the American
Chemical Society védci navrhuji nové zpresnéni a zjednoduseni definice vodikové vazby.
Kromé protonické vazby by do ni na zakladé jejich vyzkumu méla noveé pribyt i hydridicka
vodikova vazba.

,Soucasnd definice vodikové vazby vychdzi z naseho objevu nepravé vodikové vazby, kterd se
vyznacovala modrym, a nikoliv ocekdvanym cervenym posunem vibracni frekvence vazby X-H. Nase
nedavné studie jdou jesté dal. Ukdzaly, ze vodikovd vazba se tvori i v pripadé hydridického a nikoliv
pouze protonického vodiku. Navrhujeme proto upravit stavajici definici vodikové vazby tak, aby
zahrnula vsechny typy vazeb,” vysvétluje profesor Pavel Hobza.

Voda se znamym vzorcem H,0 je velmi jednoducha molekula tvorena kyslikem a dvéma atomy
vodiku, pricemz vodik je nejleh¢i ze vSech existujicich prvka vubec. Za fakt, Ze voda tece v kapalném
stavu z kohoutku a ze varu dosahuje pri teploté 100 °C je zodpovédna tzv. vodikova vazba. Ta vznika
mezi vodikovym atomem jedné molekuly vody a atomem kysliku druhé molekuly. Jedna se o tzv.
nekovalentni interakce, diky nimz drzi pohromadé dvousroubovice DNA a které se nachazeji ve
vSech proteinech ¢i enzymech. Vodikova vazba tedy hraje naprosto zédsadni a nepostradatelnou roli
ve vétsiné chemickych a prakticky ve vSech biochemickych procesech na planeté.

Vétsina prvki v periodické tabulce ma niz$i elektronegativitu, tedy schopnost k sobé pritahovat
elektrony nez vodik. Pouze nékolik prvka (napr. uhlik, dusik, kyslik, halogeny) méa elektronegativitu
vyssi. Ve zminéné molekule vody k sobé pritahuje kyslik elektrony z vodiku a ten se pak stava
castecné kladné nabitym. Pokud se v blizkosti kladné nabitého vodiku ocitne molekula obsahujici
prvek, ktery mé elektronu nazbyt a mize se o né podélit, napr. kyslik nebo dusik, vznikne protonicka
vodikova vazba. Pritom se oslabi a prodlouzi vazba mezi vodikem a elektronegativnéjSim atomem.
Takové prodlouzeni se projevi zmensenim vibracéni frekvence této vazby, tzv. ¢ervenym posuvem
meéritelnym infracervenou spektrometrii. Chemicka vazba se vlastné chova jako struna a jejim
prodlouzenim se snizi frekvence, a naopak zvysi vinova délka smérem k Cervené Casti spektra.
Podobny jev zname ze hry na kytaru, kde Ize ménit vySku tonu pravé zkracovanim a prodluzovanim
struny na hmatniku.

V urcitych pripadech ale muze vazba mezi vodikem a elektronegativnéj$im prvkem naopak zesilit,
coz se projevi zvySenim jeji vibracni frekvence, tzv. modrym posunem. V takovém pripadé mluvime o
uz zminéné nepravé vodikové vazbé. Tedy o ptivodnim objevu Pavla Hobzy.

Pokud se ovsem atom vodiku navaze na prvek s nizsi elektronegativitou, bude vodik najednou nabity
zaporné. Pavel Hobza a jeho kolegové zkoumali nové konkrétné trimethylsilan, Me,-Si-H, kde je atom
vodiku navazany na méneé elektronegativni atom kremiku a nese tudiz zaporny naboj, a to v
komplexech s riznymi elektronové chudymi molekulami. Vazbu, jez v takovém pripadé vznika,
nazvali védci hydridickou vodikovou vazbou.



Pomoci vypocetnich metod dosli k tomu, zZe za popsanych okolnosti kovalentni vazba mezi
kremikem a vodikem oslabi a prodlouzi se, zatimco jeji vibracni frekvence se snizi. Dojde
tedy k ¢cervenému posunu, stejnému, jak ho zname z protonické vodikové vazby. Vypocty
provadéli na ostravském superpocitaci v IT4Innovations, uvedeny predpoklad vsak bylo
nutné potvrdit experimentalné.

Autori experimentalné prokazali tento ¢erveny posuv u hydridické vodikové vazby jako prvni na
svété. Pouzili k tomu infraCervenou spektrometrii za nizkych teplot. Tim se jim podafilo dolozit, Ze
hydridicka vodikové vazba se projevuje zcela analogicky jako protonicka vodikova vazba.

Diky tomuto objevu nastal ¢as na tpravu stavajici definice vodikové vazby. Zistava otazkou, je-li

nutné pro takovou vazbu zavadét definici iplné novou, nebo spis upravit tu stavajici. Autori povazuji
za vhodnéjsi druhou cestu a v zavéru publikace v Journal of the American Chemical Society navrhuji
nové znéni definice, aby zahrnovala oba typy vodikové vazby, tedy jak protonickou, tak i hydridickou.
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