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科学家发现氢键对称性普遍规律。
为深入探索氢键对称相关问题，近日，北京高压科学研究中心（HPSTAR）研究员Thomas Meier
带领国际研究团队，对一系列不同样品进行了高压原位核磁共振光谱测量，并发现了关于氢键对
称化的统一规律——不同体系中氢键的对称都发生在氢原子流动最快的临界点，并且都对应于几
乎相同的氧原子（距离氢原子最近邻）间距。

相关研究6月1日发表于《自然—通讯》（Nature Communications）。

氢键在自然界中无处不在，它们通过稳定DNA分子形成生命物质的骨架，是一些新材料得以存
在和发现的关键，对氢键的研究也是当代凝聚态物质研究的驱动力之一。被氢键稳定的体系通常
表现出丰富的物理现象，如相变、超离子态或高温超导性等。这些现象往往发生在氢键趋于对称
的时候，即当氢原子位于两个较重的原子之间的几何中心位置时（如图）。

常压条件下，含有线性氢键的物质中的氢键是非对称的，随着压力增加，非对称氢键往往会趋于
对称。高压下不同体系中氢键对称化的过程通常会伴随着不同的压缩性能，或者输运性质等物性
的改变，因此研究者往往将氢键对称化与物质的结构相变、高低自旋转变等变化关联起来，然而
这些关联性解释往往又自相矛盾。

之前，在金刚石对顶砧中使用衍射或光谱等常规方法直接研究氢原子一直受限于探测技术本身，
导致对这些材料中氢键对称的基本物理机理缺乏深入了解。

核磁共振波谱法是一种广泛应用于化学和材料科学的诊断方法。然而在高压条件下，尤其是接近
百万大气压的超高压条件下，运用核磁共振波谱法进行研究面临巨大挑战。为解决上述难题，M
eier与合作者在该高压技术的发展上进行了探索与改进。在该工作中，他们使用自主研发的高压
核磁共振技术对冰VII相/X相、镁硅酸盐相D，以及含铁和无铁铝氢氧化物进行了高压原位核磁
共振光谱学研究，辅以高压X射线衍射测量。研究发现，在这些不同体系中，氢键对称发生时，
与氢原子最近邻的氧原子的距离都会达到一个几乎相等的临界值，完全独立于样品的化学、结构
甚至量子力学性质或所研究的氢键环境。
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以氢原子为中心的局部氢键环境示意图 图片来源：研究团队

Meier指出，这些结果完全出乎我们的意料，因为我们所测试的所有样品在化学和结构上完全不
同。这个结果可以统一和解释该领域许多相互矛盾的结果，例如，将氢键对称化与结构相变、电
子自旋转变联系起来。我们的结果表明这些解释似乎都不正确，氢键对称实际上是一个完全独立
的物理现象——当氢原子的迁移率达到最大时，氢键的对称化就开始了，并非发生于结构相变或
自旋转变的压力点，因此可以说氢键对称化（从核磁共振的角度）与结构或自旋相变没有任何关
系。(来源：中国科学报赵路）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41467-022-30662-4
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