DOKTORSKE STUDIUM

Studium vodikovych vazeb pomoci NMR spektroskopie
Skolitel: RNDr. Martin Dracinsky, PhD, Ustav organické chemie a biochemie AV CR

Vodikové vazby hraji mimoradné duleZitou roli v interakcich mezi biomolekulami. NMR
spektroskopie umoziuje ziskat jedine¢né informace o struktufe a dynamice latek a v navrhované
disertacni praci bude vyuzita k ziskani novych poznatkd o vodikovych vazbach. V NMR spektrech je
napfiklad pozorovatelna nepfima spin-spinova interakce mezi atomy spojenymi vodikovou vazbou.
Téchto interakci “pfes vodikovou vazbu” se vyuZiva pti uréovani tfidimenzionalni struktury proteint
a nukleovych kyselin. Dosud vsak nebyl prozkouman vztah mezi velikosti této interakce a geometrii
vodikové vazby nebo vliv substituentll na velikost této interakce. Jinym zajimavym zplsobem
studovani vodikovych vazeb je sledovani vlivu izotopové substituce deuteriem na NMR parametry
atomu vazanych vodikovou vazbou. Nahrada vodiku za deuterium muze zpUsobit zménu v geometrii
vodikové vazby a to se projevi i v NMR spektrech. Zmény v geometrii vodikové vazby muze také
zpUsobit zména teploty.

Cilem navrhované disertacni prace je prohloubeni znalosti o intra- i intermolekularnich
vodikovych vazbach. Hlavni metodou bude NMR spektroskopie latek v roztoku i v pevném stavu a
kvantové chemické vypocty. Napftiklad pro sérii latek s obecnym vzorcem 1 bude experimentalné
urcen vliv substituentu R na chemické posuny atomi Ucastnicich se vodikové vazby, na velikost
bariéry rotace kolem C-NH, vazby a také vliv izotopové substituce deuteriem na tyto parametry.
Modelové latky budou pfipraveny budto samotnym doktorandem nebo ve spolupraci se
syntetickymi chemiky. V dalsi fazi prace bude zkoumadn vliv substituentu R na velikost spin-spinové
interakce pies vodikovou vazbu mezi dusiky v °N znacenych latkach 1. Dal$imi studovanymi systémy
budou krystalické latky, naptiklad 2-thiobarbiturova kyselina 2, v jejiz krystalové struktufe se
vyskytuji mimoradné kratké O-H...O vodikové vazby. Pomoci NMR spektroskopie bude urcen vliv
izotopové substituce a teploty na strukturu této vodikové vazby.

Experimentalni vysledky budou doplnény teoretickymi vypoéty NMR parametrl a
molekulovou dynamikou véetné pokrocilych metod pro studium vlivu delokalizace vodikovych jader
(nuklearni kvantové efekty). Kombinace experimentdlnich a teoretickych dat umozni formulovat
nové zakonitosti o stabilité, struktufe a dynamice vodikovych vazeb.
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Struktura latky 1 s intramolekularni vodikovou vazbou vyznacenou modie a intermolekularni
vodikové vazby v krystalové strukture 2-thiobarbiturové kyseliny 2.



