VODIKOVA VAZBA MEZI MOLEKULAMI VODY

Zaklady modelovani prstencové struktury elementdrnich ¢astic hmoty

Pavel Werner

,» Vodikovy mastek*

Uvod

Je znamo, Ze pokud dojde u dvou subsystémii s netiplné obsazenymi elektronovymi obaly K piekryvu
jejich elektronovych sfér, muze dojit ke vzniku kovalentni vazby. Nezbytnou podminkou je, aby
vzdalenost dvou atomi byla mensi nez 2 A.

Mezi atomy viak miiZze vzniknout vazba i na mnohem vét§i vzdalenost (az 10 A), kde se atomové
orbitaly jiZ nepiekryvaji. Na této nekovalentni vazbé se podileji jak elektrostatické, tak i dynamické
elektromagnetické sily. Jednou z takovych vazeb mezi molekulami je vodikova vazba.

Co to je vodikova vazba? Je to nekovalentni vazba mezi vodikovym atomem s deficitem elektronii a
mistem s vysokou elektronovou hustotou. Vodikova vazba je nejéastéji typu XH:--Y, kde X a 'Y jsou
elektronegativni atomy (X = F, O, N, ale i C) a Y navic obsahuje volné elektronové pary. Kromé
vodikovych vazeb OH::-O, NH---O, FH---F, zname také vazby, kde protonovym akceptorem jsou
systémy s delokalizovanymi elektrony. Pfikladem je pomérné silnd vodikova vazba (stabiliza¢ni
energie kolem 1 kcal mol—1) mezi vodou a benzenem (OH---x), [10].

Na model vodikové vazby mezi molekulami vody se muzeme podivat pomoci zakladi modelovani
prstencové struktury elementarnich ¢astic (Ring theory - RT), [1], [2], [3], [4]. Rozebereme jednotlivé
prvky vodikove vazby, ur¢ime jejich vzajemné vztahy a vypocitame vzdalenosti prvka vodikové
vazby mezi molekulami vody.



Model atomu vodiku
Nejjednodussim subsystémem v soustavé vodikové vazby je model atomu vodiku H, obr. 1. Model

atomu vodiku se podle Prstencové teorie (RT) sklada z prstencového modelu protonu a prstence
elektronu, ktery se dale skladd z prstencovych podstruktur (obr. 2), drZzenych pohromadé
elektromagnetickymi silami [4]. Prstenec protonu a prstenec elektronu se nachazeji na spole¢né ose
prstenct ve vzdalenosti d, ktera odpovida dynamické rovnovaze mezi piitazlivou silou elektrickou a

odpudivou silou magnetickou mezi protonem a elektronem.
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Obr. 1 Model atomu vodiku podle RT
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Obr. 2 Z&kladni struktura modelu elektronu a jeho parametry

Pti pohybu elektrického naboje po obvodu prstence elektronu i protonu a neutronu dochazi ke vzniku
magnetického pole (obr. 3). Elektricka pole protonu a elektronu se pfitahuji, zatimco jejich
magneticka pole se odpuzuji. Podminkou je, aby magnetické momenty protonu a elektronu byly
antiparalelni. VVzdalenost d mezi protonem a elektronem kmita kolem rovnovazné polohy mezi

ptitazlivou silou elektrickou a odpudivou silou magnetickou (obr. 4).
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Obr. 3 Model podoby elektrickych a magnetickych silo¢ar kruhové smycky, po které se pohybuje
elektricky naboj
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Obr. 4 Model atomu vodiku se schématickym zobrazenim elektrickych a magnetickych siloGar
protonu a elektronu podle RT

Vypocet parametrii modelu atomu vodiku
Polomér modelu vazaného elektronu atomu vodiku na zakladni energetické hladin€ vychézi z Termt
jednotlivych sérii spektralnich ¢ar:

Term Lymanovy serie (ultrafialova ¢ast spektra)
T, =91.1 -10°m (1)

K vypoctu poloméru re z&kladni velikosti modelu elektronu atomu vodiku pouZijeme vztah odvozeny
ze spektra atomu vodiku [6]:
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Cas, ktery foton potiebuje na piedani své energie elektronu, je delsi o hodnotu konstanty a neZ ten,
za ktery urazi vzdalenost své vinové délky rychlosti svétla.
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Proud elektronu ie, ktery vznika rotaci elektrického naboje ge po obvodu elektronu za jednu otacku
vypocteme:
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Naboje i magnetické pole protonu a elektronu na sebe ptisobi ve vzdalenosti piepony .
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Pro vypocet pritazlivé elektrické sily v 0se z Fel; pouzijeme Coulombtiv zékon:

2
F,.= 1 -q—g-cose (6)
R 7 §

Pro vyjadifeni magnetické sily Fmg; V 0se x pouzijeme vztah pro uzavieny prstenec, kterym protéka
proud ie & v misté prstence svira magnetickd indukce B s normalou thel 26.
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Levita¢ni vzdalenost d protonu a elektronu u atomu vodiku na zékladni energetické Urovni je dana
rovnovahou mezi elektrickou silou pfitazlivou a magnetickou silou odpudivou:

I:el,x = I:mg,x (8)
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Z téchto vztaht vyjadiime levitacni vzdalenost di.
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Po dosazeni znamych konstant a vypoctenych hodnot dostaneme rovnovaznou polohu — levitaéni
vzdalenost elektronu od protonu atomu vodiku na zakladni Urovni:

d, =2.34-10"'m (13)
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Obr. 5 Graf'sil a levitaéni vzdalenosti atomu vodiku na zdkladni Grovni

Graf pribchu elektrické a magnetické sily v modelu atomu vodiku na zakladni energetické hladiné
v zavislosti na vzajemné vzdalenosti, obr. 5, ukazuje v pruseciku sil jeho vzdalenost pti dynamické
rovnovaze — levitaci.
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Obr. 6 Grafické zndzornéni struktury modelu atomu kysliku podle RT

Vypocet
K vypoctu poloméru re velikosti modelu elektronu na druhé energetické hladiné 2p atomu kysliku
pouZijeme vztah odvozeny ze spektra atomu kysliku [6].

Ionizaéni energie elektronu 2p atomu kysliku je uvedena v Databazi spekter NIST [6].

E, =13.6181¢V

Z ionizacni energie muzeme vypocitat Term a urcit polomér elektronu 2p atomu kysliku:
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Z uvedenych hodnot vidime, Ze jak ioniza¢ni energie, tak i polomér elektronu 2p jsou velmi blizké
hodnotam elektronu vodikového atomu na zakladni hlading 1s, a proto se budou moci snadno spolu
vazat v kovalentni vazbé bez nutnosti pfizptsobovani velikosti elektrond.

Budou v3ak mit rozdilné hodnoty velikosti magnetického pole, coZ se projevi ve velikosti odpudivé
sily vii¢i protonu. Podle RT ma elektron na energetické hladiné 2p magnetické pole tfikrat silnéjsi
nez elektron atomu vodiku na zakladni hlading 1, a tim i velikost odpudivé sily vi¢i protonu je t¥ikrat
VEtsi.
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Z téchto vztahu vyjadiime levitaéni vzdalenost d pro elektron 2p atomu kysliku:
gz =% Hy /JS 04l r? (17)
Qe
d, =5.516-10"'m (18)
F 1.4e-07 |
NI} 5607 elektricka ||
1e-07 - magneticka | |
8e-08 \
6e-08 \\\\
4e-08 e
2e-08 | -
3e-11 4e-11 5e-11 6e-11 7e-11 8e-11
d [m]

Obr. 7 Graf'sil a levitaéni vzdalenost elektronu 2p modelu atomu kysliku

Z levita¢ni vzdalenosti (18) je patrné, Ze i kdyz jsou poloméry elektront téméf stejné velké, levitacni
vzdalenost je u modelu atomu kysliku kvili silngjsimu odpudivému magnetickému poli mnohem
vEtsi neZ u atomu vodiku.

Kovalentni vazba

Pro vznik kovalentni vazby je nezbytné, aby magnetické momenty vazebnich elektronii byly
paralelni, (obr. 8). Pokud se elektrony dostanou k sobé dostate¢né blizko, dostane se do dynamické



rovnovahy odpudiva sila elektrickych poli a pfiitazliva sila magnetickych poli obou elektrond.
Vzdélenost prstenctt modeli elektrond takto vzniklé kovalentni vazby je d, =3.2-107° m [4].
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Obr. 8 Schéma elektrickych a magnetickych siloCar a orientace spinti pfi vzniku kovalentni vazby
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Obr. 9 Schéma modelu molekuly vody H20 podle RT

Vypocet vzdalenosti pro samostatnou molekulu vody

Pro vypocet vzdalenosti d1 + d2 (obr. 11) molekuly vody potiebujeme spojit do kovalentni vazby
elektron atomu vodiku 1s s elektronem atomu kysliku 2p. Ve vazbé O-H bude hrét nepatrnou roli i
odpudivé elektrickd sila mezi svazanymi protony vodiku a kysliku Fpp. Silu elektrického pole Fe



Vv 0se X budeme pocitat podle vzorce (6) a silu magnetického pole Fmg V 0se X budeme pocitat podle
vzorce (7).

Rovnice pro vypocet dynamické rovnovahy sil tak bude obsahovat ¢leny:

2F

lel,x

-4 I:1mg,x _(2F2el,x -4 F2mg,x)_ I:pp,x =0 (19)

Po provedeni vypoc¢tu optimalizace vzdalenosti pro minimalni silu vychazi vzdalenost d1:
d1=7.07-10"m, (20)
a vzdalenost d2:

d2=252-10"m (21)
Celkova vypocitana velikost vazby O-H je zobrazena v grafu obr. 10:

d1+d2=959-10"m. 22)

min sila je: 5.45e-011 pro d1: 2.52e-011 d2: 7.07e-011 d=d1+d2: 9.5%e-011
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Obr. 10 Graf sil a vzdalenosti d1 a d2 modelu molekuly vody



Model vodikoveé vazby
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Obr. 11 Model vodikové vazby mezi molekulami vody podle RT

Co to je vodikova vazba? Je definovana jako nekovalentni vazba mezi vodikovym atomem s
deficitem elektronli a mistem s vysokou elektronovou hustotou. Vodikova vazba je nejcastéji typu X-
H---Y, kde X a Y jsou elektro-negativni atomy (X = F, O, N, ale i C) a Y navic obsahuje volné
elektronove pary. Kromé vodikovych vazeb O-H---O, N-H---O, F-H---F, zname také vazby, kde
protonovym akceptorem jsou systémy s delokalizovanymi elektrony. Ptikladem je pomérné silna
vodikova vazba mezi vodou a benzenem (O-H:--m). Pfi tvorbé vodikové vazby X-H---Y dojde
k prodlouzeni vazby X-H. Pas ptislusejici valenéni vibraci vazby X-H se posune smérem k del$im
vinovym délkam a tento velmi charakteristicky jev se nazyva cerveny posun. [10]

vev s

Dva teoretické modely podavaji teoretickou interpretaci vodikové vazby. Elektrostaticky model
popisuje vznik vodikové vazby na energetickém zakladé. Druhy model, zaloZeny na pienosu
elektronu mezi systémy ptedloZil Coulson v poloviné minulého stoleti.

Vysvétleni modelu vodikové vazby podle Prstencové teorie (RT) budeme popisovat pomoci
pritazlivych a odpudivych elektromagnetickych sil, kterymi na sebe vzajemné ptsobi prvky celé
soustavy. Vypocet parametri vzdalenosti provedeme postupné v nékolika krocich, obr. 11.

1. Urc¢eni vzdalenosti proton — elektron u atomu vodiku (13)

2. Ur¢eni vzdalenosti proton — elektron 2p u atomu kysliku (18)

3. Ur¢eni vzdalenosti d1 + d2 mezi protonem vodiku a protonem kysliku u molekuly vody (22)

4. Urceni vzdalenosti d2 + d3 mezi elektronem vodiku donoru a elektronem 2p akceptoru
molekuly kysliku

5. Ur¢eni vzdalenosti d4 proton — elektron 2p u atomu kysliku (18)

Pro vypocet vzdalenosti d2 + d3 (obr. 11) mezi elektronem a protonem vodiku donoru a elektronem
2p akceptoru molekuly kysliku potiebujeme spojit vazby protonu atomu vodiku se svym 1S
elektronem a kovalentné svazanym elektronem 2p atomu kysliku, a na druhé strané vazbu s

9



elektronem 2p atomu kysliku akceptoru. V celkové vazbé bude hrat nepatrnou roli i odpudiva
elektrickd sila mezi svazanymi protony vodiku a kysliku Fpp. Silu elektrického pole Fel v 0se x
budeme pocitat podle vzorce (6) a silu magnetického pole Fmng vV 0se X budeme pocitat podle vzorce

(7).
Rovnice pro vypocet dynamické rovnovahy sil tak bude obsahovat ¢leny:

I:1el,x -4 Flmg,x _(FZ -4 Fng,x ) - Fpp,x =0 (23)

el,x
Po provedeni vypoétu optimalizace vzdalenosti pro minimalni silu vychazi vzdalenost d2:
d2=4.45.10"m, (24)
a vzdalenost d3:

d3=11.9-10"m (25)
Celkova vypocitana velikost vazby d2 + d3 je znazornéna na grafu obr. 12:

d2+d3=16.4-10"m. (26)

min sila je: 5.43e-011 pro d2: 4.45e-011 d3:1.19e-010 d=d2+d3: 1.64e-010
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Obr. 12 Graf'sil a levita¢ni vzdalenosti modelu vodikové vazby vody d2+d3

Celkové vzdalenost d vodikové vazby u molekul vody je sou¢tem jednotlivych vzdalenosti:
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d=dl+d2+d3+d4=(7.07+445+11.9+552)-10 ' m=28.94-10 " m @7)

Z uvedenych vypoct vidime, ze pfi vzniku vodikové vazby vzroste velikost vazby d1 + d2 u molekuly vody
0 Ad =1.93-10""m, coZ se projevi ¢ervenym posunem valenéni vibrace vazby X-H.

Ortho-voda, para-voda

Podle RT [4] je moZne sestavit atomy vodiku se shodnou orientaci rotaci protonu a elektronu
V antiparalelnim postaveni jejich magnetickych momentt dvéma zptisoby, obr. 13. Strukturu atomu
vodiku s magnetickymi momenty protonu a elektronu orientovanymi k sobé mtzeme nazvat in-
hydrogen, a strukturu atomu vodiku s magnetickymi momenty protonu a elektronu orientovanymi od
sebe mizeme nazvat out-hydrogen. Vzajemny pomér vyskytu ,,in“ a ,,out* atoma vodiku je zavisly
na teplot¢.
antiparalelni antiparalelni
magneticky magneticky =
moment moment

a) elektron b) elektron
Obr. 13 Model atomu vodiku a) in-hydrogen, b) out-hydrogen

Tyto dva typy atomt vodiku pak tvoii dva typy dvouatomovych molekul. Ortho—vodik je tvoten
dvéma atomy stejného typu, které jsou fazeny linedrné za sebou se stfidavym potfadim proton-
elektron—proton—elektron.

Obr. 14 Model molekuly ortho-vodiku H; tvofeny atomy typu a) ,,in“, b) ,,out*

Para-vodik je tvofen obéma typy atomu v linearnim uspoiadani proton-elektron-elektron-proton.

Obr. 15 Model molekuly para-vodiku H; tvofeny jednim atomem vodiku typu ,,in“ a druhym atomem
typu ,,out”
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Nutnou podminkou pro vznik téchto struktur je shodny smér rotace protont a elektrond na spole¢né
ose prstencu a antiparalelni orientace magnetickych momentti mezi protony a elektrony. Za niz8ich
teplot je pravdépodobnéjsi vznik para-vodiku, se stoupajici teplotou roste i koncentrace ortho-
vodiku. [11]

Teplota [K] Koncentrace para-vodiku [%6]
10 99,9999
20 99,821
50 77,054
100 38,620
200 25,974
300 25,072
[%]IOO
Ortho-para vodik
slozeni a rovnovaha
VRL — :
E A 1
B l
< |
s [ 1 \ i
A ,
50
N [
™~ ;
25
] 100 200 300

Teplota, °K

Obr. 16 Tabulka a graf poméru ortho:para vodiku H» v zavislosti na teploté [11]

Podle RT [4] jsou jadra atomu sestavena z globuli tak, Ze sousedni globule maji magnetické momenty
protontl orientovany opacné. Jestlize u jedné globule jsou magnetické momenty protontl orientovany
dovnitf, pak u sousedni globule jsou orientovany z globule ven, obr. 17.

A vektor magnetického momentu protonu ,,in”

J " proton
S
a7 neutron
/;/
(((\! O < proton

p \,_! vektor magnetického momentu protonu ,,out”

, d

«

Obr. 17 Model struktury jadra atomu uhliku s dvojim smérem vektorti magnetickych momenti

Dusledkem takové struktury jadra je dvoji orientace vektorti magnetickych momentt elektront vZdy
tak, aby magnetické momenty protont a elektronti na spole¢né ose byly vzdy v antiparalelnim
postaveni. Pokud u globule sméfuji magnetické momenty protont dovnitt, pak magnetické momenty
elektroni vazané k t€émto protontim musi sméfovat ven, obr. 18.
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Obr. 18 Model struktury a vektory magnetickych momentt a) jadra atomu kysliku, b) elektronového
obalu atomu kysliku

Pokud ma atom kysliku reagovat s vodikem a vytvofit kovalentni vazbu, musi mit v misté vazby oba
elektrony stejny smér rotace na spolecné ose a jejich vektory magnetickych momenti musi byt
paralelni, obr. 8.

Na zéklad¢ vySe popsané struktury atomového jadra kysliku a jeho elektronového obalu existuje
molekula vody ve formé dvou ,,izomera*, ortho a para — podle toho, zda magnetické momenty obou
vodikovych atomtl maji stejnou orientaci magnetickych momentt vici jadru kysliku (obr. 19), nebo
kazdy atom vodiku ma vi¢i jadru kysliku opa¢nou orientaci magnetickych momentt svych elektronti
(obr. 20).

p2 s2

s2 p2

&\ sl '}_I

b4
Obr. 20 Model struktury jadra a elektronového obalu molekuly para-H.O
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Fyzikalni vlastnosti obou téchto forem vody jsou prakticky totozné. Kvuli prakticky identickym
vlastnostem je velky problém od sebe obé formy viibec oddé¢lit, nakonec se to podafilo elektrickym
polem. Ob¢ pak byly podrobeny pokustim, béhem kterych se zjistilo, Ze para-voda reaguje ptiblizné
0 25 % rychleji nez ortho-voda. [12]

Pozorovany fenomén byl interpretovan na zakladé navrzeného modelu dvou-kapalné vody jako
roztoku dvou smiSenych tekutin sestavajicich z komplextt molekul s vodikovymi vazbami, které se
lisi koncentraci a strukturou vodikové vazby. [13] Podil molekul vody ortho ku para se méni
Vv zavislosti na teploté. Pii teploté blizké 0°K je 100 % molekul vody typu para. Se zvysujici se
teplotou narusta podil ortho vody a v tekuté vodé je pti pokojové teploté tento podil zhruba 3:1 ve
prospéch ortho vody, obr. 21. [14]

1.00

o
o
o

Podil ortho:para
o o
) 3
o o

0.00
0

Obr. 21 Graf podilu molekul ortho:para H2O v zavislosti na tploté [14]

para
Y
N
/ ortho
20 40 60 80 100
Teplota, K

Molekuly para-vody se podle RT lisi strukturou molekuly, nemaji rotaci zakladniho stavu, nereaguji
na magnetické pole a 1isi se odlisnym rozmisténim hustoty elektrického néboje.

Obr. 22 Model struktury vodikové vazby mezi dvéma molekulami para H,O

dl < d2

d3

da4
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Pro vypocet vodikové vazby mezi dvéma molekulami para-H>O pouZijeme model molekuly para-
H>0O (obr. 20), kde bude vodikovéa vazba tvotena mezi donorem i akceptorem stejnymi molekulami
para-H20, obr. 22.

Vzdalenost d1 je pro atom kysliku tvotfena elektronem na hlading 2p a je podle (18)
d, =5.516-10"'m

o
Mag
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4e-008 L L L - L
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Obr. 23 Graf vypoétu vzdalenosti rovnovazneho stavu d1 u atomu kysliku

Pokud vSak piidame k atomu kysliku atom vodiku v kovalentni vazb&, zméni se rozlozeni
elektromagnetickych sil a tim i vzdalenost d1. Rovnice pro vypocet dynamické rovnovahy sil tak
bude obsahovat ¢leny:

oF, -4-F

1mg,x

o~ ~(2F gy =4+ Fpng )~ Fip =0 (28)
Po provedeni vypoctu optimalizace vzdalenosti pro minimalni silu vychazi vzdalenost d1:
d1=7.18-10""m, (29)
a vzdalenost d2 mezi elektronem a protonem atomu vodiku:

d2=377-10"m (30)
Celkova vypocitana velikost vazby O-H je zobrazena v grafu obr. 24:

d1+d2=11.0-10""m. (31)
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min sila je: 1.11e-009 pro d2: 3.77e-011 d1: 7.18e-011 d=d1+d2: 1.10e-010
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della di Be-011 Be-011
- 4e-011 delka dz
Ge-011 2a-011
4e-011 o

Obr. 24 Graf vypoctu vzdalenosti rovnovazného stavu d1 a d2 u molekuly H;O

Pro vypocet vzdalenosti d2 + d3 (obr. 22) mezi elektronem a protonem vodiku donoru a elektronem
2p akceptoru molekuly kysliku pouzijeme rovnici:

F

el x

8-F e (P =4 Fang )~ Fop =0 (32)
Po provedeni vypoétu optimalizace vzdalenosti pro minimalni silu vychazi vzdalenost d2:
d2=4.18-10"m, (33)
a vzdalenost d3:

d3=9.14-10"m (34)

Celkova vypocitana velikost vazby d2 + d3 je znazornéna na grafu obr. 25:

d2+d3=13.3-10"m. (35)
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min sila je: 2.53e-009 pro d2: 4.18e-011 d3: 9.14e-011 d=d2+d3: 1.33e-010
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Obr. 25 Graf vypoctu vzdalenosti rovnovaZzného stavu d2 a d3 u molekul para-H.O

Pro vypocet vzdalenosti d3 + d4 (obr. 22) mezi protonem vodiku donoru a elektronem 2p akceptoru
molekuly kysliku a protonem atomu kysliku pouZijeme rovnici pro vypocet dynamické rovnovahy
sil, ktera bude obsahovat ¢leny:

Flel,x -3-F

mg.x

(F2e|,x_3‘F

2mg X ) ~Fpp =0 (36)
Po provedeni vypoétu optimalizace vzdalenosti pro minimalni silu vychazi vzdalenost d3:

d3=8.45-10"m, (37)
a vzdalenost d4:

d4=5.34-10"m (38)
Celkova vypocitana velikost vazby d3 + d4 je znazornéna na grafu obr. 26:

d3+d3=13.8-10"m. (39)
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min sila je: 9.24e-012 pro d3: B.45e-011 d4: 5.34e-011 d=d3+d4: 1.38e-010
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Obr. 26 Graf vypoctu vzdalenosti rovnovaZzného stavu d3 a d4 u molekul para-H.O

Celkova vzdalenost d vodikové vazby u molekul para-vody je sou¢tem jednotlivych vzdalenosti:
d=dl+d2+d3+d4= (7.18+ 4,18+8.45+ 5.34) 10™"m=25.15-10"m (40)

Z uvedenych vypoct vidime, ze pii vzniku vodikové vazby vzroste velikost vazby d1 + d2 u molekuly vody
0 Ad =0.41-10""'m, coZ se projevi Eervenym posunem valenéni vibrace vazby O-H.

Naopak mizeme pozorovat zkraceni celkové délky vodikové vazby mezi molekulami para H.O o
Ad =3.79-10 ™" ma vlastniho vodikového miistku o Ad = 3.45-10"""m oproti délce vazeb u ortho-H,O (27).

Na zaklad¢ zkraceni vazby se muzeme domnivat, Ze vodikove vazby mezi para-H2O jsou silngjsi a
trvaji déle nez vodikové vazby mezi orto-H.0 [13]. Je tedy mozné, Ze orto-H>O a para-H20 tvofi
odd¢lené kyslikové vazby s para H20, pficemz vyhodné jsou v tetrahedralné usporadanych klastrech
s nizkou hustotou a ve skupinach s vysokou hustotou jsou preferovany orto-Hz0, kde je snadné&jsi
jejich rotace, obr. 22, 27, 28.
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Obr. 27 Model struktury vodikové vazby mezi molekulou ortho H,O jako donorem a para H2O jako

akceptorem vodikoveé vazby

Obr. 28 Model struktury vodikové vazby mezi molekulou para H-O jako donorem a para H.O

Na zakladé¢ struktury jader (podle RT) prvka C, N, O a F (obr. 29) se miizeme domnivat, ze i tyto
prvky vytvateji dvoji typ vodikovych vazeb jako molekuly vody. Podobna moznost dvojich vazeb

mize byt i u molekul s Cl a Br, obr. 30.

C N
/N en
=, 4

\_J \_)

Obr. 29 Model struktury jader atomtt C, N, O a F

O F
=) e
= =

» \8
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Obr. 30 Model struktury jader atomu Cl a Br

Neprava vodikova vazba

Vodikova vazba je charakterizovana piedevSim Cervenym posunem valencni vibrace vazby X-H.
V literatufe nalezneme nékolik experimentalnich i teoretickych studii, které ukazuji, Ze tvorba
komplexu neni provazena ¢ervenym posunem valenéni vibrace, ale opa¢nym, tj. modrym posunem.
To znaci, Ze frekvence valenéni vibrace pfi tvorbé komplexu vzroste.

Neprava vodikova vazba se vyskytuje velmi Casto a prakticky vSechny typy vazeb (X-H---Y, X =C,
N, F, O, ..;Y=m O,F, ..) byly nalezeny pokusné nebo predpovédény teoreticky, a to v plynné,
kapalne i pevné fazi. Elektrostaticky model vysvétluje prodlouzeni vazby X-H charakteristické pro
vodikovou vazbu zvétSenim dipdlového momentu protonového donoru pfi protazeni vazby X-H.
Velka vétSina systému se takto chova. Jsou ale tfidy molekul, které se chovaji pravé naopak a
halogenuhlovodiky k nim patii. ProdlouZime-li napt. vazbu C-H v chloroformu, tak se dipdlovy
moment molekuly zmensi. Naopak, jestlize vazbu C-H zkratime, dojde ke zvétSeni piisluSného
dip6lového momentu.

Je zfejmé, Ze charakteristiky vazeb (stabiliza¢ni energie, velikost elektronového pienosu, absolutni
zmeéna vazebné délky a valen¢ni frekvence vazby X-H) se v zasadé neliSi. Rozdilné jsou jen sméry:
prodlouZeni a ¢erveny posun u vodikové vazby, naopak zkraceni a modry posun u nepravé vodikové
vazby.

Shrneme-li pojednani o vodikovych vazbach, mtizeme konstatovat, Ze tvorba komplexu s vodikovou
vazbou X-H---Y mize byt provazena jak poklesem vazebné frekvence (Cerveny posun), tak jejim
vzrustem (modry posun), ale muZe take dojit k situaci, kdy nedojde k Zadné zméné vazebné frekvence
X-H a to piesto, Ze vazba X-H se ucastni vzniku pomérn¢ stabilni vodikové vazby [7], [8].
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