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Vodikoveé vazby jsou jednou z nejvyznamnéjSich nekovalentnich interakci.
Urcuji dalezité vlastnosti biologickych systémU a podileji se ve znacné mife na
jejich strukture a funkci. Mnohé fyzikdlni a chemické vlastnosti vodikovych
vazeb nejsou v soucasné dobé porad jesté dostatecné prozkoumany.

Roztok ethanolu v nepolarnim rozpoustédle se jevi jako realisticky, zaroven
vSak dostatecné jednoduchy modelovy systém na zkoumani nékterych
vlastnosti vodikovych vazeb. Ethanol v roztocich s nizkou koncentraci tvofi tzv.
molekularni klastry — vodikoveé vazané struktury nékolika molekul s relativné
jednoduchou topologii. Nuklearni magneticka rezonance (NMR) je jedinécna
metoda, pomoci které Ize ziskat informace o struktufe a dynamice kapalin

vV rovnovazném stavu.

Prace je zamérena na vyuziti metod NMR na urceni vlastnosti molekularnich
klastr(l ethanolu, jako je pocet molekul, struktura a distribuce, v zavislosti na
teploté a koncentraci. Tyhle informace je mozné ziskat z chemickych posunti v
NMR spektrech a experiment( translacni difuze v kombinaci s vypocetnimi
metodami, jako naptiklad hydrodynamickymi simulacemi nebo kvatové-
chemickymi vypocty.



