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Voda — znama neznama

Karel Vacek, Praha

Motto:
Vodo!
Vodo, nemds§ ani chuf, ani barvu, ani vini, nelze té
popsat; vychutndvaji t€, aniz védi, co jsi! Nedd se fici,
Ze jsi nezbytnd pro Zivol: ty jsi sama Zivot. Napliiujes
nds radosti, kterd se nedd vysvétlit nasimi pocity.
Ty jsi nejvétsi bohatstvi na svété. ..

A. Saint-Exupéry

Voda je spolu se vzduchem, ktery dychdme, nejvzacnéjsim dédictvim lidstva. S vo-
dou se setkdvame v kosmu. Ale v kosmickém prostoru existuje jen ve formé ledu
a pary. Dosud je to pouze Zemé, kde ji nachdzime v kapalném stavu. Desté, snih,
vodni toky a vypafovani jsou zndmé etapy vodniho cyklu. Detailni analyza pochodtu
probihajicich v atmosféfe je dnes nezbytna pro vyzkum hydrologickych zdroji naseho
prostfedi i pfedpovédi podasi. A k tomu vSemu pfistupuje dominantni Gloha vody
v Zivoté& lidi, Zivo€ichi a rostlin (fauny a fléry).

Vlastnosti vody se ostfe odli$uji od vech zndmych latek na Zemi. Mnohé zvlaStnosti
vody se vysvétluji osobitou stavbou jeji molekuly, nejmensi z t¥iatomovych molekul.
Elektronova konfigurace molekul vody je zdkladem jejich strukturnich Gtvard; ty vzni-
kaji intermolekuldrnimi interakcemi, které se uskutechuji vodikovymi mustky. Tyto
mustky jsou odpovédné za prostorové rozlozeni molekul vody, jeZ ji ¢ini kapalinou.
Patrné ve struktufe prostorové sité vodikovych mistkd, vytvofenych molekulami vody,
se skryva i pfi¢ina viech jejich anomadlnich vlastnosti.

Co je tedy pfi€inou toho, Ze voda hréla a hraje tak vyznamnou roli v existenci nasi
planety a pfi vzniku a vyvoji Zivota na ni? Pokusme se hledat na tyto otazky odpovédi.

Struktura vody (experimentilni fakta a modely)

Nepochybné pfi¢inu (jak jiz bylo feéeno) viech vyznamnych fyzikalnich i chemickych
vlastnosti vody je tfeba hledat v jeji struktufe. Jaka jsou tedy dnes znama fakta, vazici
se ke vlastnostem a struktufe vody.

Voda byla jednim ze &tyi ,prvkid“, které fecky filozof Aristoteles definoval spolu
s ohném, vzduchem a zemi jako zdkladni konstituenty vesmiru. Presto vSak ani dnes
mezi nimi nepatii k nejlépe poznanym. MiZe se to zdat prekvapujici, nebot voda je pro
nés zd4anlivé familidrni kapalinou. Ocedny, jezera, Feky, vodni srazky se vyskytuji témér
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vSude na nasi planeté, voda urcuje z velké ¢asti krajinu a klima. Je asto synonymem
zivota a je skutecné hlavni slozkou struktury a metabolismu v8ech Zivych bytosti. Tato
pocatecni biologicka role vody neni jisté ndhodnd, ale vaZe se na jeji vyjimeéné vlast-
nosti fyzikalni a chemické. Ptikladem vlastnosti vody biologicky velmi diileZité je tzv.
hydrofobni jev, tj. fakt, Ze uhlovodikové seskupeni C-H mad tendenci byt odpuzovano
molekulami vody. Tento jev je v podstaté odpovédny, alespoil ¢4stecné, za komplexni
prostorové struktury, které predstavuji proteiny, DNA a lipidické dvojvrstvy bunéc-
nych membran, jejichz struktury by se staly v nepfitomnosti vody nestabilnimi; da
se dokonce Fici, aniz riskujeme omyl, Ze tento jev musel hrat uréujici roli pfi objeveni
se zivota na Zemi. Ale hydrofobni jev neni jedinou zajimavou vlastnosti vody, jsou
i dalsi.

Obr.1. Voda, tato mimoradna
kapalina, je tvofena molekulami
vody, jejichz geometrie je tetra-
edricka: dvé kovalentni vazby
OH a dva volné elektronové pary
(na obr. zndzornéné 2 Sipkami)
kyslikového atomu sméfuji do
vrcholt tetraedru, jehoz stredem
je kyslik.

V molekule H,O je kazdy vodikovy atom vazan na kyslikovy atom tzv. kovalentni
vazbou (obr. 1). Rozdéleni elektront v kovalentni vazhé O-H neni vSak symetrické:
elektrony jsou silngji pritahovany k atomu kysliku nez vodiku. Z toho vyplyva, ze kyslik
je nabit zdporné a vodikové atomy kladné. Tato nerovnovaha v rozdéleni elektrickych
naboji, spojena s nelinearni geometrii molekuly vody (obr. 1), se projevuje existenci
silného elektrického momentu. Pravé tato elektricka nerovnovaha je z velké ¢asti odpo-
védna za velké rozpoudtéci schopnosti vody viéi iontovym krystalim, nékterym solim,
kyselindim nebo zdsaddm. OvSem kli¢ k pochopeni vlastnosti vody vézi ve vazbéch,
které molekuly vody mohou vytvaret se svymi sousedy.

Vidéli jsme v molekule H,O, Ze kyslikovy atom véaze 8 valen¢nich elektrond, z nichz
jen étyfi jsou zahrnuty do kovalentnich vazeb O-H se dvéma vodikovymi atomy. Ctyfi
zbyvajici elektrony jsou seskupeny do dvou part nazyvanych volné elektrické dublety.
Kazdy z téchto dubletli s negativnim ndbojem miize vytvaret elektrostatickou vazbu
s vodikovym atomem kladné nabityin sousedni molekuly vody (obr. 1); tim vznikéa
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vodikova vazba (vodikovy miistek), v niZz kyslikovy atom molekuly a atomy skupiny
H-0 sousedni molekuly (obr. 2) lezi na pfimce. Vodikové mustky, které jsou stabilni za
pokojové teploty, jsou presto ki'ehké ve srovnani s kovalentni vazbou; tim lze pochopit
jejich dulezitost napt. v biochemickych reakcich, pfi nichZ potfebné energie jsou slabé!

Obr.2. Molekuly vody se mohou
mezi sebou shlukovat diky elek-
trostatické podstaté vazeb nazyva-
nych vodikové mustky, jejichZz ro-
le je urcujici pro vlastnosti vody.
Vodikovy mustek muZe vzniknout
mezi vodikovym atomem jedné mo-
lekuly a kyslikovym atomem soused-
ni molekuly vody, pfi ¢emz atomy
O-H...O lezi na pfimce.

Charakteristiky vody se z velké ¢asti odvijeji z geometrie molekuly. V molekule vody
geometrie vytvorend sméry dvou kovalentnich vazeb a dvéma elektrickymi volnymi
dublety je velmi blizka tetraedru, v jehoz stfedu se nachéazi kyslikovy atom. Tim tedy
vznikne utvar, v ledu trvaly a ve vodé prechodny, v némz se kyslikové atomy vody
nachézeji ve vrcholcich kvazitetraedrické mrizky (obr. 1).

Jedna z nejkuriéznéjsich vlastnosti vody se projevuje v tom, Ze led plave, pokud
je ponofen do studené vody. Hustota vody se totiz s teplotou mezi 0°C a 4°C
zvétsuje. Tuto pozoruhodnou vlastnost vody snadno pochopime v pojmech vodikovych
mustki: je zndmo, Ze tetraedrickd miizka ledu tvofena vodikovymi mistky neodpovida
nejkompaktnéjsimu moznému uspofadani molekul. Kdyz led taje, ¢éast vodikovych
mustkl se lame, az umozni molekuldm se navzdjem ponékud pfibliZit, na rozdil od
pfipadu, kdy piisobi viechny vodikové ionty; tim tedy dochazi ke zvySeni hustoty vody.

Dnes existuje velkd fada praci vyuZzivajicich strukturni analyzy k urceni struktury
vody. Na obr. 3 jsou znazornény vysledky méreni A. H. Nartena et al. [1] z Oak Ridge
v USA, ktera pokryvaji oblast teplot od 4 °C do 200 °C a zachycuji radialni distribu¢ni
funkci g(R) (stfedni poéet molekul v objemové jednotce kapaliny umisténych ve
vzdélenosti R od dané molekuly). Tato funkce vykazuje dvé maxima v mistech, kde
je elektronova hustota zvySend, ¢ili kde se nachéazi molekula vody. Prvni vrchol, ktery
odpovida nejbliz§im molekuldm, je umistén ve vétsi vzdalenosti v kapalné vodé nez
v ledu. Ale jak je z obrazku vidét, hustota vody, pfinejmensim pfi nizkych teplotéch,
je vy88i nez u ledu, coz naznacuje, ze vzdélenost mezi nejbliz$imi molekulami by méla
byt ve skuteénosti mensi nez v ledu. Tento rozpor se di rozhodnout v ramci modelu,
v némz voda obsahuje dva typy molekul, z nichZ jeden pak neni zahrnut do struktury
vodikovych mustki.

Z celé fady modelt struktury vody, které byly dosud navrzeny, neni zadny zcela
vyhovujici a Zadny z nich neposkytuje kvantitativni pfedpovédi viech vlastnosti vody.
Americti védci z Cornellovy univerzity G. Nemethy a H. A. Scheraga [2] v roce 1962
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Obr. 3. Existuje mnoho modeli struktury vo-
dy, avSak Zadny z nich zatim neni dokonaly.
strukturou vody, kterou rizné modely museji
korektné reprodukovat, je radidlni distribuéni
funkce. Tato funkce g(R) piedstavuje stfedni
pocet molekul v jednotkovém objemu kapaliny
ve vzdalenosti R od dané molekuly vody. Na
obrazku je normalizovana tak, aby se rovnala
jedné, kdyZ se rovna stfedni hustoté, tj. makro-
skopické hustoté. Na obrazku znizornéni mé-
Feni jsou méFeni ziskana v roce 1967 Nartenem
a jeho spolupracovniky [1]. Body odpovidaji
experimentalnim hodnotam ziskanym méfenim
difrakce RTG zafeni, kfivky byly vypocteny
teoreticky.

interpretovali experimentalni vysledky ziskané v roce 1938 J. Morganem a B. E.
Warrem z MIT [3] pfi mé&Feni radidlni distribuce jako smés dvou druhd molekul: z jedné
&4sti jako shluk molekul vdzanych vodikovymi miistky a z druhé €asti molekul neva-
zanych. O tfi roky pozdé&ji interpretoval tytéZ experimentalni vysledky Ja. Samojlov
[4] zcela odlisn& pomoci ,intersticidlniho“ modelu; v tomto modelu krystalickd miizka
molekul vazanych vodikovymi miistky obsahuje dutiny, v nichZ se mohou pohybovat
ostatni molekuly nevytvafejici mfizku, tj. nevdzané & intersticidlni molekuly. U ledu
distribuéni funkce takovouto dutinu vykazuje. Zcela odli$ny pohled na strukturu vody
pfinesl model pfedloZeny J. A. Poplem [5] z univerzity v Cambridge v roce 1951,
v némz vodikové mistky jsou jakoby stoéeny o rizny pocet stupiii. Vodikovy mistek
se povazuje za nestoleny, pokud je linearni, tj. kdyZ atomy O...H-O jsou vizany na
pfimce. Energie ,stoéeni“ je nulova tehdy, kdyZ vSechny hly jsou tetraedrické, jako
u ledu.

Modely s vodikovymi stofenymi mistky jsou v lep$im souhlasu s experimentalnimi
vysledky neZ modely typu smési. Napfiklad tyto modely zahrnuji v kapalné vodé pii-
tomnost pomérné ¢etnych vodikovych mistkd, umoziiujicich vysvétlit urcité vlastnosti
vody. Vi se kupf., Ze €istd voda je velmi Spatny vodi¢ proudu, coz lze vysvétlit faktem,
%e vodikovy mustek brani pfenosu elektroni z jedné molekuly na druhou. Naopak
vodikovy mistek na druhé strané usnadiiuje pfenos protoni mechanismem doposud
nedokonale zndmym, coZ vysvétluje anomalné vysoké rychlosti protonti, 8 nimiz se
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mohou pohybovat ve vodé. Ostatné tento jev je stile vice chapan jako fundamentalni
v chemii a molekuldrni biologii (napf¥. ve fotosyntéze, v niz dileZitou etapou pochodu
uskladnéni energie pfijaté ve formé sluneéniho zéfeni je transport protoni bunéénou
membranou). Jind vlastnost, kterd se viZe na pifitomnost vodikovych mustkd, je ta,
Ze relativné velka energie potfebnd pro vypafovani vody je vyvolana faktem, Ze pro
pfeménu vody v péru je tfeba roztrhnout vodikové mustky; tedy ¢im jsou tyto mistky
Cetnéjsi, tim vice energie je tfeba dodat.

Nastup velmi vykonnych pocitati umoziuje pomoci statistické mechaniky zcela
odli$ny pristup k této problematice. Pfi tomto pfistupu se definuji metodou Monte
Carlo na molekule vody tfi, ¢tyfi € pét poloh (,sites“), na nichZ jsou umistény
elektrické naboje. Na rozdil od pfedchozich metod struktura vody neni definovina
a priori, ale dedukuje se vypo¢tem z rozdéleni ndboji, které bylo prostudovano. Polohy
a s nimi spojené naboje jsou vybrany tak, aby co nejlépe reprodukovaly fyzikalni
vlastnosti vody. Napf. .model se tfemi polohami, zvany TIPS 3, navrZzeny chemikem
W. L. Jorgensenem a jeho skupinou [6] na Purdue univerzité v USA, umistuje jeden
elektricky kladny naboj na kazdy z vodikovych atomi a dvojity negativni nidboj na
atom kysliku. Tak lze ziskat distribuéni funkci i jiné veli¢iny, které se daji porovnat
s experimentem. V piipadé W. L. Jorgensena byl vypolet proveden pro soubor 125
molekul vody, pfi ¢emZ bylo vyuZito vice nez 107 riiznych konfiguraci.

Zavéry plynouci ze viech téchto poéitatovych modelti a vypoétu naznaluji, Ze asi
80 % molekul vody se angaZuje ve 3 €& 4 vodikovych miistcich; navic Zddny z nich
nedovoli umisténi nevizané molekuly, v protikladu k zavérim ,smésnych“ modeld.

Na tomto misté je tieba se zminit i o ,tajemné“ anomdalni hustoté vody, kterou se
neddvno podafilo poprvé Gspé&3né namodelovat [7]. Jak je zndmo, pokud se studena
voda zahiiva, dosdhne svého minimélniho objemu a tim i maximalni hustoty pii
asi 4°C. Neschopnost vysvétlit tento jev po dlouhd 1éta sniZovala pfesnost modeld
proteini na molekularni Grovni i dalSich systémi obsahujicich vodu. Neddvno védecti
pracovnici na Texaské technické univerzité navrhli vysvétleni, které pfechazi nejblizsi
a sousedni molekuly vody v kapaliné a zamé&fuje se na vzdalené&jsi molekuly ve druhé
vrstvé obklopujici danou molekulu vody. Je zndmo, Ze ve vSech deseti znamych forméch
ledu je molekula H,O obklopena &tyfmi nejbliz§imi sousedy stejnym invariantnim
zpusobem, pfiéemz vytvafi tetraedrické , jadro“. V nizkohustotnim ledu jsou molekuly
ve druhé nejblizsi vrstvé pomérné vzdalené od jadra. U nékterych vysokotlakovych
hustSich forem ledu se vodikové mistky v této druhé sousedni vrstvé ohybaji, ¢imz
vytvéfeji kompaktngji konfiguraci. Podle G. W. Robinsona [7] tvorba této druhé kom-
paktni sousedni vrstvy spotfebuje ponékud vice energie, nez je zapotiebi u nizkohus-
totniho usporadani; ,,ohnuté“ molekuly jsou proto vyznamné&jsi v kapaling pfi vysSich
teplotach. Pfi pouziti jednoduchého jednodimenzionalniho modelu ziskali pracovnici
texaské univerzity pribéh hustoty—teploty—tlaku vody podobny pozorované zavislosti
u vody.

To vSe potvrzuje, Ze hustota vodikovych mistkl je ve vodé vyjimeéné zvySeni,
zvlasté v kapaliné. Zavérem je moZno se ptat, zda v sou¢asnosti mame jiz koneénou
predstavu o struktufe vody. Odpovéd neni jasna! Rizné prace poskytuji ndznaky nékdy
si zjevné navzajem protifecici. Z druhé strany vSak pfesto hlavni linie ve struktufe vody

138 Pokroky matematiky, fyziky a astronomie, ro&nik 42 (1997), & 3



se pomalu objasiiuji a definitivni objasnéni tohoto problému bude asi kompromisem
mezi riznymi modely, z nichZ o nékterych jsme se zminili i my.

Voda a Zivot

Spotieba energie a vody je nepochybné jednim ze zikladnich znakid Zivota.
Pomineme-li rozhodujici roli vody v elektrolytické disociaci ¢i pfi hydrataci riznych
iontd a komplexi, pak vlastni vyroba i spotieba energie v Zivych systémech probiha za
jeji pfimé ¢&i nepfimé aktivni Gcasti. Presto pfi vSi rozmanitosti ma Zivot podminujici
energeticky metabolismus fadu spolednych zakladnich znaki [8]:

e Zdrojem energie jsou s vyjimkou zelenych rostlin (v nichZ probihd fotosyntéza)
oxidaéné-redukéni chemické reakce, které probihaji ve vodném prostiedi.

¢ Endogenni pochody (termodynamicky nevyhodné reakce, napi. reakce podilejici se
na aktivnim pfenosu iontli, pohyblivosti bunék a biosyntéze) nejsou s katabolic-
kymi d&ji (enzymové reakce, pfi nichz dochdzi v Zivych organismech k rozkladu
molekul za vzniku energie) spfaZeny bezprostfedn&, nybrz prostiednictvim pochodt
zaloZenych na tvorbé (spotfeb&) adenosintrifosfitu (ATP): na et energie oxidané-
reduk&nich reakci [9] se fosforyluje ve vodném prostiedi adenosindifosfdt (ADP) na
ATP (ADP + P + energie — ATP + H,0), ktery pak difunduje na misto spotfe-
by a tam se z néj energie uvoliiuje tim, Ze se $t&pi na difosfit nebo monofosfat
(AMP).

e Koneéné i pfi fotosyntéze, kdy zdrojem energie je pohlcena sluneni energie (viz
napf. [9]), tvorba, pfenos a 3tépeni ATP probiha opét za aktivni GCasti vody. Dale
pak i uvoliiovani kysliku je v ni opét vazano na fotolyzu molekul vody.

Z velkého mnozstvi substrati, které se i¢astni oxida¢né-redukénich déji v buiice,
lze vybrat soustavy univerzalné rozsifené — viz tabulku 1.

Tabulka 1. Standardni redoxni potencidly

Reduktant Ozidant E° [V]
Acetaldehyd Aceton -0,60
H, 2Ht —0,42
NADH!) + H* NAD* —-0,32
Laktat Pyruvat -0,19
Cytochrom b Cytochrom b (oxid.) 0,00
Cytochrom ¢ Cytochrom c (oxid.) 0,26
Voda Kyslik 0,82

1) nikotinamiddinukleotid hydrat
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Tak napfiklad €ista produkce ATP pripadajici v glykolyze na jednu molekulu gluké-
zy je:

2 mol. glukézy + 2 ADP + 2 P — 2 mol. laktatu + 2 ATP + 2 H,0.

Pfitom pokud bychom napf#. sumarizovali reakce vedouci od glukézy ke koneéné
tvorbé vody v dychacim fetézci, dostaneme, Ze z jedné molekuly glukézy ziskame
36 molekul ATP a 42 molekul vody:

glukéza + 36 ADP + 36 P + 6 O — 6 CO, + 42 H,0 + 36 ATP.

Jiz tyto pfiklady jasné ukazuji vyznam molekul vody pfimo v katalytickych reakcich
zivych organismi a k tomu je tfeba uvést i prostredi, v nichZ tyto reakce probihaji —
od bunééné membrany aZ po celé organismy, v nichZ voda plni i druhou svoji funkci
— nosné kapaliny.

V poslednich letech se v8ak ukazuji i dal$i velmi vyznamné aspekty ,vodniho
problému“. Jak znidmo, kazdy Zivy organismus pfedstavuje vlastné tspé&3nou inte-
graci mnoha biomolekuldrnich ,stroja“, které pfeménuji energii svétla nebo riiznych
surovin na to, co organismus potifebuje — pohyb, teplo ¢ na tvorbu a dispozici
vnitfnich struktur. Béhem uplynulych 40 let biochemici vyrobili design proteini, které
vytvéfeji zdkladni komponenty téchto stroji. Syntetické biomolekularni stroje mohou
napodobovat funkce konkrétnich proteini a pfitom jsou mnohem jednodussi. Bylo
zjiSténo, Ze podobné jako jejich pfirodni vzory syntetické polymerni Fetézce existuji
zpodatku v rozvinutém stavu a potom se s rstem teploty svinuji do helix. Helixy
mohou agregovat a vytvafet filamenty, jejichz rozméry jsou napiiklad stejné jako
u vy¢isténého pfirodniho elastinu. Entropickd podstata téchto elastickych polymert
rovnéz sméfuje k zdkladni ,otdzce" v jejich chovani: jak se miZe jejich struktura
stat uspofddanéjsi s ristem teploty? Vzdyt vétSina materidli se stdva pfi vyssich
teplotdch méné uspofddanou, napf. pfi taveni nebo vypafovani. Proto se asto tato
zména v chovini polymerd nazyva inverzni teplotou pfechodu. Vysvétleni tohoto
jevu je podle nékterych autord [10] pravé ve funkci vody, kterd pronika polymery.
Casti polymerniho fetézce jsou hydrofobni (apolarni) a jiné jsou hydrofilni (polarni),
molekuly vody se podle toho organizuji kolem téchto sekci molekul v rtznych kon-
figuracich (obr. 4). Relativni stabilita t&chto konfiguraci se méni s teplotou, a tak
se i méni preferovany tvar proteinti. ProtoZe hydrofobni segmenty neinteraguji silné
s vodou, molekuly vody v jejich blizkosti vytvafeji mezi sebou vodikové mistky, a tak
samy vytvaieji pentagonalni strukturu. Toto uspofadini vody pomaha udrzet polymer
v roztaZzeném tvaru: svinuti by vyZadovalo pfemisténi nékterych téchto vazeb. Pii
nizkych teplotach je usporfddana pentagonalni struktura stabilni. S rostouci teplotou
viak nastava tendence k neuspofddini a v urditém bodé nihodni tepelni energie
vodnich molekul postali k preruSeni vodikovych mustki. Pentagondlni usporadani
molekul pak opusti amorfni stav tim, Ze posune vazby, které v objemu charakterizuji
kapalnou vodu. Bez okolnich molekul vody protein pak miZe zaujmout svij svinuty
tvar. Jak pozaduje druhy zdkon termodynamiky, rist v neuspofddini vody je vétsi
neZ rist usporddanosti fetézce: relativni energie systému roste. Pfesnad teplota, pfi
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niZ nastane pfechod, zdvisi na smé&si poldrnich a nepolarnich segmentd v polymeru.
Hydrofilni postranni fetézce s aminokyselinami se snaZi zvySovat teplotu pfechodu;
hydrofobni postranni fetézce ji snizuji. Divodem tohoto chovani je fakt, Ze hydrofilni
skupiny, jako je karboxylovd (COO~), vyvijeji silny tlak na molekuly vody, a tak
mohou zniéit pentagonalni strukturu obklopujici pfilehlé hydrofilni postranni fetézce.
Nésledkem toho teplota, pfi niz dojde k naruSeni usporddani vody kolem fad hydro-
filnich skupin, bude mit mensi vliv, pokud jsou pobliZ hydrofilni fetézce, protoZe voda
jiZ byla zbavena struktury. A tak pfidame-li hydrofilni skupiny k fetézci, zvySime tim
teplotu pfechodu. Pfitom vSak sou¢asné& hydrofilni skupiny zmen3i mnozstvi energie
potfebné pro svinuti, protoZe se musi pferusit jen nékolik malo vazeb pentagonalni
vody. V fFetézci biopolymeru pfi zavedeni jen 2 jednotek karboxylatu na 100 aminoky-
selinovych rezidui zdkladni kostry muZe sniZit mnoZstvi tepla potiebného pro svinuti
075 %.

STRUKTURA VODY
STRUKTURA VODY NARUSENA VYSOKOU
NARUSENA NABOJEM TEPLOTOU

.HYDROFOBNI SKUPINA
vV MOLEKULE vOoDY

STRUKTURA VODY
V USPORADANEM STAVU

Obr. 4. Definujeme-li si pfedem rozdéleni ndboji uvnitf molekuly vody, miZeme pomo-
ci poditatové simulace urfovat typy asociace molekul, které z nich lze odvodit. Podle
praci Speedyho et al. [11] na modelu se &tyimi sity (TIP 4P) se ukazuje, Ze &m je
kapalnd voda chladnéjsi, tim vice mfiZek, kterou vytvafeji vodikové mustky, se podoba
pentagonim. V tomto pfipadé se hydrofobni skupina (molekula) nachdzi ve stfedu kaZ-
dého pentagonilniho dvanéctisténu, tvofeného 46 molekulami vody vdzanymi vodikovymi
mustky. Na naSem obrazku je pentagonalni struktura vody vysledkem vodikovych mist-
ki mezi molekulami vody sousedicimi s hydrofobnimi molekularnimi skupinami. Tento
nizkoenergeticky stav je stabilni pfi nizkych (stfed), ale stdvd se postupné méné stabil-
nim pfi vy3Sich teplotich (vpravo). Nabité hydrofilni molekuly mohou rozrusit tuto pen-
tagonalni strukturu (nalevo) tim, Ze pfinuti molekuly vody se podle nich sefadit. Pen-
tagondlni voda obklopujici Fet&zec aminokyselin mu miZe zabranit ve svinuti, protoze
to vyZaduje energii k pferuSeni vodikovych mustki, takZe se molekuly vody pak mohou
vzdalit.
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Z toho, co bylo fefeno, je zfejmé, Ze bilkovinny fetézec se da4 protdhnout nebo
smritit, ¢imZ reaguje na jakoukoliv reverzibilni zménu, kterd zvysi &i sniZi teplotu
pfechodu. Naptiklad miZeme pfeménit elektrickou energii na pohybovou tim, Ze
pfichytime tzv. prostetickou skupinu (molekularni fragment, ktery zfidka pfijme &
uvolni elektrony) k fetdzci. Prostetickd skupina je hydrofobnéjsi ve svém reduko-
vaném stavu, pokud ziskala elektron, nez v oxidovaném. Tim pfidavani elektront
snizi teplotu prechodu fetézce a vyvold tak jeho svinuti. Biopolymer, ktery ob-
sahuje hydrofobni rezidua, jako je fenylalanin, miZe pfeménit tlakové zmény na
pohyb. Retézce se svinuji pfi nizkém tlaku a rozvinou se s vy33imi tlaky, kte-
ré favorizuji pentagonilni strukturu vody. Konefné miZeme ménit svétlo na po-
hyb uchycenim vhodné fotosenzitivni skupiny; napf. azobenzen & cinnamid piejde
z vice hydrofobniho do vice hydrofilniho stavu pfi absorpci svétla vhodné vinové
délky.

Nakonec se tedy naskytd otézka, zda s vyuZitim téchto pochodld by nebylo mozné
uréit, zda mechanismus spojeny s inverznim teplotnim prechodem neni ve skute¢nosti
ten, kterého vyuZivaji Zivé organismy. Zatim souCasné experimentalni vysledky tento
smér naznaluji. Pfedné je to nejefektivnéjsi zndmy mechanismus pro ,pohanéni“
svinovani a rozvinovani proteinti, ktery se musel uplatnit béhem uplynulych tfi bi-
liénd let v evoluci Zivota na Zemi. Déle fosfity — vybérova ,energetickd ména“
je ve vét§iné organismi ve formé ATP a jejich ekvivalentii mimofadné vhodna pro
zmény v teploté pfechodu. Pridani fosfatu je Ctyrikrat efektivnéj$i nez premeénova-
ni karboxylové kyseliny na karboxylidt. Vazana ATP, kterd pisobi pro tyto ucely
jako nabité fosfitové skupiny, je stejné G€inna. Napiiklad uréity polymer se miZe
svinout do uzaviené polohy pfi teploté té&la, protoZe jeho okoli je pfili§ ,horké“
pro pentagonélné vizanou vodu, aby mohla kolem ného vytvofit hydrofilni povrchy.
Jedind molekula fosfatu ¢ molekula ATP vizana na protein umoZni vodé obklopit
oblast v neuspofddané formé a tim posunout rovnovdhu k rozvinuté poloze. Napfi-
klad proteiny citlivé na tepelné Soky (rovnéz znamé jako chaperoniny) pomahaji
nékterym proteinim s vyznamnymi hydrofobnimi povrchy se spirdlné svinout. Je
zajimavé, Ze jeden takovy chaperonin ma tvar homologu ke sloZce svalu, ktera vaze
ATP.

Lze tedy pfedpokladat, Ze mechanismy zaloZené na inverzni zméné& teploty pfecho-
du jsou srdcem vétSiny biologickych pfemén energie. Oxidativni fosforylaci, proces,
pfi némz se chemickd energie v potravé pfeméhuje na ATP, lze pochopit v po-
jmech uvedeného mechanismu. Oxidace a redukce protetickych skupin uvnitf bu-
nék vyvolava protonové gradienty, které naopak pohanéji fosforylaéni reakce, kte-
ré vytvareji ATP. VSechny tyto energii pfeméhujici kroky mohou byt provedeny
svinovanim nebo rozvinovanim proteinii jako odpovéd na zmény v jejich teplotich
pfechodu.

Nepochybné prostorové usporadani molekul vody ji predev§im predurcuje k jeji
vyznamné roli jak v anorganickém, tak i organickém svété. Nyni na prahu tfe-
tiho tisicileti je zvlasté zfejmé, jakym nesnadnym a slozitym objektem vyzkumu
se voda stala. Nedidvno minulo 200 let od doby, kdy A. Lavoisier dokon¢il své
znamenité pokusy, které odkryly slozeni vody. Od té doby studium vody diky

142 Pokroky matematiky, fyziky a astronomie, ro€nik 42 (1997), &. 3



spojenému usili fyzik, chemikd, biologd, geologl, 1ékafd i dalich specialisti vy-
razné€ pokrofilo. V tomto obdobi se podafilo shromézdit velmi zajimavé informa-
ce o sloZzeni vody, o jejich vlastnostech, struktufe, védci poodkryli oponu a na-
hlédli do svéta atomi a molekul, které vytvafeji neobylejnou kaZdodenni struk-
turu vody. Mnoho jsme se zatim dozvédéli o vodé, ale jeSté vice nds &ekd se
dozv&dét.

Patrné v pfistim stoleti biomechanicka zafizeni budou ovliviiovat nd$ denni Zivot
tak dokonale, jako to €inila elektrickd zafizeni v tomto stoleti!
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